Hans-Joachim Kretzschmar und Jochen Kiinger, Dresdent!

Zur stoffunabhdngigen Berechnung von impliziten Zustandsfunktionen -
ein Beitrag zur effektiven Bereitstellung von Stoffdaten o
in thermodynamischen ProzeBberechnungen der Energieanlagentechnik®

1. Einleifung

Die Entwicklung der Anlagentechnik der energie- uhd
stoffwandelnden Industrie ist in den letzten Jahrzehnten
durch wachsenden Kompliziertheitsgrad und zunehmende
Komplexitit gekennzeichnet. Gefordert ist nicht nur eine
sichere und optimale Auslegung der Anlagen, sondern be-
reits in der Phase der Investitionsvorbereitung sind detail-
lierte Aussagen zur Betriebsfiihrung und zum Teillast-
-verhalten notwendig. Aus diesen Griinden riickte die Ent-
wicklung von Modellen und Programmen zur Simulation
des Anlagenverhaltens in der jlingsten Zeit immer stirker
in den Mittelpunkt der ingenieurwissenschaftlichen Ar-
beit. Die notwendige Basis fiir die Erstellung derartiger
Programme sind zuverléssige Stoffdaten sowohl fiir gegen-

wirtig eingesetzte als auch fiir perspektivisch relevante’

Arbeitsmedien.

Diese Entwicklungsrichtungen waren Anlaf}, innerhalb des
Wissenschaftsbereiches Thermodynamik der. Tecl}nischen
Universitidt Dresden Arbeiten zur maschinellen Bereitstel-
lung von Stoffdaten mit dem Jahre 1970 zu beginnen. Da-
bei waren die Untersuchungen zunichst dadurch geprigt,

1 Dr.-Ing. Hans-Joachim Kretzschmar und Dr.-Ing. Jochen Klinger,
Wissenschaftsbereiech Thermodynamik, Sektion Energieumwand-
lung, Technische Universitit Dresden

.stoffspezifische Stoffwert-Unterprogramme fiir die jewei-

ligen interessierenden Arbeitsmedien, z. B. Wasser, R 12,
R 21, aber auch Natrium und Helium, zu entwickeln, -

Es ist leicht einzusehen, daBl bei Vorliegen eines stoffun-
abhingigen Programmsystems die Aufnahme neuer Stoffe
auferordentlich rationalisiert und eine wesentliche Erho-
hung der Anpassung an vorhandene Programme zur Pro-
zeBrechnung erreicht wird. T :

Diesem Ziel widmet sich die Dissertation [1], die ein Er-
gebnis der im Wissenschaftsbereich Thermodynamik unter
der Leitung von Prof. Dr.-Ing. N. Elsner durchgefiihrten
Forschungsarbeiten darstellt.

Vorgestellt werden eine neu entwickelte stoffunabhédngige
Programmstruktqr fiir thermodynamische Zustandsfunk-
tionen mi,t beliehigen gegebenen Zustandsvariablen sowie
die als Voraussetzung dafiir erarheiteten stoffunabhingi-
gen Iterationsstartwertgleichungen fiir die impliziten
Funktionen -~ eine Fortsetzung der in [2] gezeigten Unter-
suchungen. Die Aufgabenstellung bewegt sich innerhalb
des in [3] dargestellten, seit Jahren im Wissenschaftsbe-
reich beschrittenen ersten Lodsungsweges zur Stoffwert-
berechnung in ProzeBrechnungen: Alle nicht explizit
durch Zustandsgleichungen vorliegenden wichtigen ther-
modynamischen ZustandsgroBen werden iterativ aus den
entweder in Abhiingigkeit von Druck und Temperatur

2 gewidmet Prof. Dr.-Ing. N. Elsner anlidBlich seiner Emeritierung (technische Formulierung — TF) oder von Temperatur
Thermodynamische| UP bendtigte Iterationsstartwertgleichungen '
Zustandsfunktion |Name | Einphasengebiet (E5) | Nandampfgebiet {ZG) Phasentest [TEST12)
) PF T PF TF PF TF
Ta=Talpy) TS —_ — |0 S=8 0 [ — —_
v =v(p,T,x] VOLUPT | x =x(n®) — X =Xy — —_ —_— /
2=y 0
pX=p,x (Tyv) DRUKTY - =0 (3,%) - — — —
{ Tx=T,x (pw) TEMPPV| 9 = 3(n,%) | $=8(0,%) — — — — )
p,v,x=p,v,x(Ts) DRVOTS |[X=x(35) |A=N(8,6) -_ — — —_—
p,v,x=p,v,x (T h) DRVOTH | X=X (%,e) [A=N (%) —_— —_— _ —_—
PTx=pTx(v,s) [DRTEVS | 3= 8(x,6) |#= (X 8) [94=34(X0) | 8= 8,(x0) | 3g= (X)) | 84= 94(x1)
A=-0xe) | X=x{xeg) LA AVORRAR ACD]

p,Tx=pTx(v,n) [DRTEVH|¢=38(xe). [8=8(xe) | 4= Bxe) | 3= Ba00e) | 9g= 94(x) | Bg= B, 0)

' n=n0(X,¢c) X'= X*(X€) Uy= Yy (x*) 0d= 8, (X"}
T,v,x=Tyx{p,s) TEVOPS | ¢=¥(n@) |8=3(NE) || — —_— —_— —_

X=Xx(0o)
T,vx=Tyvx(ph) |TEVOPH | 8= 3(n,e) | &=3(n,¢) — -—_ — e
%= X(e) ¥
pTyx=pTyx(sh) [DTVXSH| 8=3(c,e) | 9= 3(5,6) |8 =04(0.6) | Fy=8(E:E) | 8, = 3,6") | By=V4(0")
- X=Xx(@,e) | A=0(¢) | X'=X"(G,€) X' = x'(6") |
LR ACUREATACOY | :
' vt Tabelle 1. Thermoqynamische Zustands-
= x'(0") .| tfunktionen fiir ProzeBberechnungen der
T T h " - Energieanlagentechnik mit zugehérigen
A=f g0 x:t =K g - d - Sattigungslinie - Programmnamen und Zusammenstel-
P, Tk Vi Pk Vk P V¥ '~ Siedelinie lung der benbttigten Iterationsstartwert-
n- Taulinie gleichungen
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Wichtige Arbeitsstoffe in Anlagen der Energietechnik

Tabelle 2.
Arbeitsstoff| Zustandsgleichung | Literatur-|Wert far n
. quelle im Progr.
H,O IFC 1968 131 9
IFC1967 171 2
' RIVKIN und
KREMENEVSKAJA 18/ 1"
VD1 1963 ; 19/ 10
NH; MARTIN - HOU -Gleichung 114/ 20
RY: .o 21
R12 - 22
R13 23
‘R22 ) - 2%
R13IB1 25
R113 i 26
R114 » S 27
R502 _ 28
R12 BAEHR und HICKEN 113/ 3
co, ALTUNIN bzw.UIPAC 110/ 5
He ZEDERBERG ALY 6
Na . PEE 112/ Vi
N, Einheitliche Zustandsgl. |, 715/ 12
cz N 14
trockene Luft : ) 15
.CHy : 16
C2H6 17
Athylen : 18
15 Stotfe Modell des halbidealen 116/ BN
Gases fur Verbrennungs-
rechnungen

und Dichte (physikalische Formuherung — PF) entw1cke1—
ten stoffspezifischen Zustandsgleichungen berechnet.
Bei: der Modellierung komplizierter thermodynamischer

Prozesse wird die Recherizeit hauptsichlich von der Ef- -

fektivitit der berechneten thermodynamischen Funktionen
bestimmt (vgl. dazu [4]). Dabei werden hohe Anforderun-
* gen an die Genauigkeit der verwendeten Stoffwerte, vor

" allem aber. an die Konsistenz .der thermodynamischen

Funktionen untereinander gestellt. Bedenkt man, daf3 z. B.
bei der Berechnung eines Kraftwerksprozesses die unter-
schiedlichsten Stoffwerte stindig bendtigt werden, so wird
verstéindlieh, daBl ein hoher Aufwand zur Verbesserung
der Effektivitit, besonders der rechenzeitintensiven impli-
ziten Zustandsfunktionen, gerechtfertigt ist. Eine weitere
wichtige zu verwirklichende Forderung besteht darih, mit
geringstem Aufwand die komplette Stoffwertbereitstellung
auf neue Stoffe bzw. Zustandsgleichungen erweitern zu
konnen. .

Die Aktualitit der Aufgabenstellung wird dadurch unter-
-strichen, das§ gleichartige Problemstellungen auch an an-
deren Hochschulen innerhalb des RGW, so z. B. am Lehr-
stuhl Thermodynamik des Moskauer Energetischen Insti-
tutes, bearbeitet werden.:

2. Das neue Stoffwert-Programmpaket

2.1 Wicﬁtige Zustandsfunktionen und Kreisprozefarbeits-
mittel

Die fiir thermodynamische ProzeBberechnungen der Ener-
gietechnik wichtigsten Zustandsfunktionen sind mit den
zugehdrigen UP-Namen in Tabelle 1 (Spalten 1 und 2) zu-
sammengestellt
Das ursprungllche Programmpaket wurde von Fzscher 51
im Zusammenhang mit einem universellen UP-System
modellierter Bauteile der Energieanlagentechnik von Sell-
_'mer [6] konzipiert. Die aufgefiihrten Funktionen sind aus-
reichend, 'da in ProzeBberechnungen nur Zustandsgréfen
als Variable auftreten. Mit maximal zwei hintereinander
ausgefiihrten Berechnungen koénnen alle wichtigen ther-
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modynamischen GréBen — auch Transportgréf8en und Dif-
ferentialquotienten, die ih Tabelle 1 nicht enthalten sind —
berechnet. werden. Die Programme erfassen das fluide
Einphasengebiet (x = —1 gesetzt) und das NafBdampfge-
biet 0 < x <1).

Zum gegenwirtigen Zeitpunkt stehen im neuen Pro-
grammpaket die in Tabelle 2 aufgelisteten Arbeitsstoffe zur
Berechnung bereit. Eingearbeitet werden neue Zustands-
glelchungen fiir Wasser und Helium.

2.2. Struktur und Funkttonswezse des neuen Programm-
paketes

Zum Verstidndnis soll nachstehend die Struktur des neuen
Stoffwert-Programmpaketes erldutert werden, wovon im
Bild 1 ein’ Ausschnitt versinnbildlicht dargestellt ist.

Die Ebene I wird durch beliebige Nutzerprogramme, z. B.
eine tIiErmodynamische ProzeBberechnung, repriisentiert.
Sie kénnen je nach Aufgabenstellung ein UP — im Bild 1
DRVOTS — mit bestimmten Funktionen gleicher gegebe-
ner GréBen — hier p, v, x =1p, v, x(T,s) — der Ebene II
aufrufen. Im stoffunabhingigen Aufruf ist iiber den Para-
meter n (vgl. Tabelle 2) vom Nutzer mitzuteilen, fiir wel-
chen Stoff die Berechnung erfolgen soll. Das heifit, fiir
Funktionen mit gleichen Variablen existiert jeweils ein
separates UP, welches bei einem Aufruf eine einmalige
Berechnung ausfiihrt. Prinzipiell geniigen dem Nutzer
diese Informationen, um das System anwenden zu kénnen.
Die UP der Ebene II, mit der das Stoffwert-Programmpa-
ket beginnt, haben nur die Aufgabe, eingegebene Gréfen
auf ihre zugehorigen kritischen Gréflen nach Tabelle1 zu
reduzieren und die berechneten zu entreduzieren. Diese
ih Anlehnung an die Normierungen des IFC ([3] und [7])
vorgenommene Reduzierung hat sich bewidhrt. Sie stellt
die Voraussetzung fiir die folgenden stoffunabhingigen
Berechnungen dar. Jedes Reduzierungs-UP ruft ein nach-
folgendes der EbeneIII auf. In den sogenannten Berech-
nungs-UP — im Bild 1 DVTSRE — sind alle Algorithmen
zur Ermittlung der gesuchten GréBen enthalten. Das sind
u. a. der Test, ob der gesuchte Zustandspunkt im Ein- oder

Ebene ‘ Nutzerprogramme‘
I — 1 [ ’ Abgdnge zu
weiteren
Zustandsfunktionen
I Reduzierungs-UP DRVOTS .
pVix=py,x(T,s)
| C
II Berechnungs-UP DVTS}QE
0,%,x=0,Xx006)

[ 71

¥  Reduzierungs-
Startwert-,

| Startwert-UP| [KONST]|

Konstanten-UP F———t
[
T _1
_stoffunabhingig a:igtc;r;geizu
stoftspezitisch Arbeitsstotfen
Y Rumpt-und [ H T
Siederoutinen ZGTGW8 HPRTRWS
mit
Formulierungen . dn
xse=ting 0, Tﬂ Ho)
. bzw.
‘0,6,e=1(%)

Bild 1. Aussch\m'.tt aus dem neuen §toffwert-Programmpaket .
des WB-Thermodynamik am Beispiel der Funktionen p, v, *x =
D, v, x (T, s) fur Wasser nach IFC 1968
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Zweiphasengebiet liegt, sowie die eigentlichen Berech-
nungen einschlielich der Iterationszyklen, getrennt fiir
technische und physikalische Formulierung der Zustands-
gleichungen. Zuriickgegriffen wird nur auf die UP der
Ebene V (Rumpfroutinen ZGTG.. genannt, welche fiir die
einzelnen Stoffe — .. zur Kennzeichnung — die thermische
Zustandsgleichung und Beziehungen fiir die Entropie und
Enthalpie in Abhéngigkeit von p und T bzw. von T und v
enthalten, und Siederoutinen PRTR.. genannt, welche die
Dampfdruckfunktion und deren erste Ableitung speichern).
Die Algorithmen in den Berechnungs-UP sind demnach
stoffunabhingig, jedoch die Berechnung selbst erfolgt mit
den zum geforderten Stoff gehdérenden Zustands- und
Dampfdruckgleichungen — im Bildl ZGTGWS8 und
PRTRWS$ fiir Wasser nach IFC1968 [3]. Die Verzweigung
nach dem vom Nutzer vorgegebenen Wert des Stoffidenti-
fikators n nimmt das Konvertierungs-UP ZGPD der
Ebene IV vor. Alle von den Reduzierungs- und Berech-
nungs-UP benotigten stoffspezifischen Konstanten sind in
globalen Feldern abgespeichert und werden {iber den In-
dex 'n gerufen. Das ebenfalls im Bild1 eingezeichnete
UP KONST weist den Feldern die entsprechenden Werte zu.

Wie spiter erldutert, ist es fiir die Anwendung des Pro-
grammsystems nicht notwendig, die innere Struktur des
Systems zu kennen. Der Nutzer bendétigt nur eine mini-
male Anzahl von Informationen, um 'von seinem Haupt-
programm aus das Stoffwert-Programmsystem anzuspre-
chen.

3. Startwerte fiir implizite Zustandsfunktionen
3.1. Losungsweg

Wiahrend in den bisherigen Berechnungs-UP der Ebene III
flir die Iterationen stoffspezifische Startwertgleichungen
bzw. Feststartwerte eingesetzt wurden, ist die erste Vor-
aussetzung fiir die neue stoffunabhéngige Programmstruk-
tur der Einbau von stoffunabhidngigen Niherungen fiir die
Anfangswertbildung in den Iterationen.3

Bei der Analyse der Iterationen in den einzelnen Berech-
nungs-UP gelangt man zu den in Tabelle 1 (Spalten 3 bis 8)
zusammengestellten, erforderlichen Startwertgleichungen.

Falls nicht Druck oder Temperatur gegeben ist, muf3 .

schon im Phasentest sowie im Zweiphasengebiet (ZG) ite-
riert werden. Die Tabelle zeigt, daB 34 z. T. unterschied-
lichste thermodynamische Zustandsfunktionen fiir die in
Tabelle 2 aufgefiihrte breite Palette von Stoffen bereit-
zustellen sind. v

Auf Grund der geforderten Stoffunabhingigkeit fiihrte die
Suche nach geeigneten Ansidtzen zu folgendem Losungs-
weg, der aus der Verkniipfung allgemeiner thermo-
dynamischer GesetzmédfBligkeiten und Differentialgleichun-
gen mit einer einfachen thermischen Zustandsgleichung
und einem ebenfalls einfachen Ansatz fiir den Dampf-
druckzusammenhang besteht.

Den Ausgangspunkt bildet eine fiir diesen Verwendungs-
zweck erarbeitete Modifikation der Redlich-Kwong-Zu-
standsgleichung in reduzierter Form (MRRK):

p=—> 1
zk( —ﬁ) 9-k,-zf¢]/3(x+ﬁ)’

3z: 3z

{1)
N » 3— )
mit k; =V2 -1 (folgt aus Reduzierung)

fiir liberhitztes und {iberkritisches Ge-
biet

_DPr" Yk
und z = R T,

3 Fiir den interessierten Leser findet sich in einem Beitrag der
Wissenschaftlichen Zeitschrift der Technischen Universitidt (1984)
eine detailliertere Darstellung des im folgenden nur kurz geschil-
derten Lisungsweges.

-
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1
biw. z = 5 fir Fliissigkeit und kritischen Bereich.
Die Grenze der Giiltigkeitsbereiche fiir 2 konnte stoffun-
abhéngig mit Polynomansitzen festgelegt werden.

Zur Herleitung der Nidherungen im Zweiphasengebiet und
auf den Grenzkurven dient ein linearer Ansatz der Dampf{-
druckfunktion f4 = f47(¥4) in der logp, 1/9-Ebene zwischen
kritischem (k) und Tripelzustand (t), der eine modifizierte
August-Gleichung darstellt. ’

Durch Bildung der vollstindigen Differentiale fiir die En-
tropie und Enthalpie als Funktionen von & und y sowie
die Anwendung der Gleichung von Clausius und Clapeyron
im Zweiphasengebiet bzw. auf den Grenzkurven und an-
schlieBender Integration erhilt man die Ausgangsbezie-
hungen fiir die gesuchten Niherungen. Es kommt nun
darauf an, diese Gleichungen je nach geforderter funk-
tioneller Abhédngigkeit umzustellen,

Zum Beispiel erhidlt man fiir die reduzierte Entropie
6 = o(#, %) mit der Beziehung (1) das Zwischenergebnis

g — 0y = lln(x__ﬂ)_.i—[o—lusln(.x_-*—_k!)_ 0—115111
T n \t-k/ etz 1 0

(B2 + o - () + aalo — 90) + 2 (2 03),

{2)
ﬁ I=R‘Tk

mit kg = 7 Py

Die Koeffizienten a,, a,, ‘a3 stammen aus einem quadrati-
schen Ansatz der Temperaturabhangigkeit flir die redu-
zierte Wﬁrmekapazitat des idealen Gases. Als untere In-
tegrationsgrenzen 0 dienen im lberhitzten und iiberkriti-
schen Bereich der Idealgaszustand bzw. der Tripelzustand
auf der Taulinie und im Fliissigkeitsgebiet der zuvor im
Phasentest berechnete .Grenzkurvenwert auf 2=0 bei
einer der gegebenen Groflien. Fiir die Iteration, z. B. der
Funktionen p, v, x = p, v, (T, s) im UP DRVOTS, wird je-
doch die Abhidngigkeit y = y(&,0) als Startwertgleichung
benoétigt. Man findet die gesuchte Beziehung durch Um-
stellung der Gleichung (2) nach y. Eine explizite Aufl6-
sung ist durch die verschiedenen transzendenten Funktio-
nen von y nicht ausfiihrbar. Um sie dennoch zu ermogli-
chen, werden die in Gleichung (2) enthaltenen transzen-
denten Funktionen als Polynome maximal dritten Grades
von y im bekannten Losungsbereich approximiert. Zur
Anwendung kommt das Verfahren der Minimierung der
Fehlerquadratsumme. Zweckméfigerweise werden hier die

~ Funktionen

k .
In (1 = ) = by + baflnz) + by (102" + by (1n)°

In(z+ 43) ~ o, + eyllng) + eolIn g+ g (Inz)?

ersetzt.

(Fiir 2z = 1/3 kann die Approximation stoffunabhiéngig er-
folgen, wihrend sie fiir 2z = 1/I nur mit stoffspezifischen
Koeffizienten moglich ist.)

Das Einsetzen von Gleichung (3) in die Gleichung (2) flihrt
zu dem nach Potenzen von Iny geordneten Gesamtpolynom

0 = A(Iny)3+ B(ny?+ C(ny) + D, @
mit

1
A = b‘z_k —C ks

1 .
B =b3z—k—csk3

Energietechnik.- 34, Jg. - Heft 6 - Juni 1984



| MRRK

Na () IG

Y

Bild 2.

Giiltigkeitsbereiche der Nﬁherungsgléichunge’n im fluiden
Einphasengebiet und im NaBdampfgebiet
e o
.
1
c b ——[c,— 1)1{a

ln(ﬁ) + ag(# — &) + ?3(192— B3)+ 0 — 0.

1

o= — -
P 6Kz 1S

Zu beachten ist, daB das Gesamtpolynom nicht hdher als
3.-Grades sein darf, damit eine explizite Umstellung ent-

sprechend [17] noch mdglich ist. Gewidhlt wurde die ange-

.gebene dritte Losungsmethode — Verwendung von Hilfs-
groBen —, welche sich mittels UP-Technik gut verwirkli-
chen lidft. Dabei sind die durch.die Approximationen (3)
entstehenden Fehler zur exakten Lésung von Gleichung (2)
im Vergleich zum Modellfehler der modifizierten Redlich-
Kwong-Gleichung selbst vernachlidssigbar. Die demon-
strierte Methode — Einzelfunktionsapproximation — Zu-
sammenfassung zu Gesamtpolynomen und deren explizite

. Auflosung — wird auch bei allen anderen notwendigen’

Elilminierungen angewendet.

3.2, Modell zur Startwertberechnung und erreichte Ge-
nauigkeit

Um in allen Zustandsbereichen eine ‘effektive Startwert-

berechnung zu erreichen, kénnen die nachstehenden Ver-

einfachungen vorgenommen werden:

Energietechnik - 34. Jg.'- Heft 6 - Juni 1984

=0t sin= (3 {8 e

— Bei grofien Volumina bzw. Temperaturen kann mit der
Idealgasgleichung (IG) gerechnet werden, wie sich aus
Gleichung (1) unschwer ableiten 148t.

—Bei fiir energiewandelnde Prozesse niedrigen Driicken
ist es weiterhin moglich, einen Bereich idealer Fliissig-
keit (IF) abzutrennen. Hier wird von den Vereinfachun-
gen dp =0, ¢p = const und dv/dT = const ausgegangen.

Bild 2 zeigt in einem f,9-Diagramm die Berelchsemtellung
fiir das Einphasengebiet (EG).

Die Berechnungen im NaBdampfgebiet beziehen sich aus
Effektivitatsgriindenr immer auf die Taulinienwerte. So--

- mit 148t sich auch dort, wie Bild 2 veranschaulicht, ‘ein

Idealgasbereich abspalten.

Eine Unterteilung der Grenzkurven- 1n Unterberelche wird
sinngemil vorgenommen. :

An zwei ausgewdhlten Belspielen soll die erreichte Ge-
nauigkeit der Gleichungen demonstriert werden. Untersu-
chungen zeigten, daB es geniigt, die Testdaten fiir den kom-
pliziertesten Stoff — Wasser nach IFC 1968 — zu ermitteln..
Alle anderen wichtigen Arbeitsmittel werden gleich gut
oder genauer beschrieben. — Das f§,4-Diagramm im Bild 3
mit Linien konstanter relativer Fehler der Funktion
2 = x(3,0) verdeutlicht die in den verschiedenen Berei-
chen des Einphasengebietes fiir Iterationsstartwerte aus-
reichende Genauigkeit. Die steigenden Fehler mit zuneh-

_mender Temperatur in der Nidhe der Taulinie sind eine

bekannte Schwiche der Redlich-Kwong-Gleichung. Unter
dem Aspekt, dafi die Werte des reduzierten Volumens im
gesamten Ldsungsbereich fiinf Zehnerpotenzen durchlau-
fen, sprechen die erhaltenen relativen Abweichungen fiir
die Leistungsfidhigkeit des Modells. — Im Zweiphasengebiet
werden dhnliche gute Ergebnisse erreicht (Bild 4). Bei der
im Beispiel dargestellten Funktion $#q = %4(s,¢), die die
komplizierteste der in Tabelle 1 aufgelisteten ist, nehmen
die relativen Fehler nur nahe x =0 zu. Im interessieren-

L 3%
100":
B IF
-1
10 +
i £1%
nr
10-2—:
- Nyldy)
i 16
10'3‘ I - I I S I S—
0.2 05 . .10 B 15

Bild 3. Relative Fehler der Néherungsfunktion y = 7 (9, o)
im Einphasengebiet flir Wasser

~
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Bild 4. Relative Fehler

01 k der Niherungsfunktion
! Pa = P4 (0, &) im NaBdamps-

i 39 gebiet fliir Wasser
09 T MRRK
(]

. 1% Z =7
A P T
081
2%

b, x=0 x=1
07 + 10% 570 3%
06 i ‘ 7% 15%

()
i ‘ 0% 5% 3% IG
15%
5 4
9 2%
L)

b 5%/ 41% | X 1% .
04 + " i ! - i 1 } o
"o 1 20 ' 3 ' 4 o s ' e 70 80

den Bereich (zwischen x = 0,8 und x = 1) ist die Genauig-
keit sehr hoch.

4. Schlufifolgerungen und Nutzung der Ergebnisse
4.1. Einschitzung der Ndherungsgleichungen

Die aufgestellten Niherungen benétigen nur wenige, ohne
Tabellenmaterial berechenbare stoffspezifische Koeffizien-
ten. Damit sind sie schnell auf neue Stoffe anwendbar.
Es konnte die Giltigkeit des Modells fir alle interessieren-
den reinen Stoffe nachgewiesen werden, ebenso fiir Ge-
mische, die sich physikalisch wie reine Stoffe verhalten
(z. B. trockene Luft).

Die fiir ProzeBberechnungen energietechnischer Anlagen
relevanten thermodynamischen Funktionen werden voll-
stindig erfalt. Durch das Modell — modifizierte Redlich-
Kwong-Gleichung, modifizierte August-Gleichung, ideales
Gas, ideale Fliissigkeit — ist es moglich, in allen Zustands-
bereichen hinreichend genaue Niéherungen bereitzustellen.
Bei einem vorgegebenen relativen Fehler von 0,00001
(Funktions- und Endwertabgleich) sind mit dem seit Jah-
ren im Wissenschaftsbereich Thermodyl}arriik angewende-
ten ein- und zweidimensionalen Iterationsverfahren regula
falsi nur vier bis sieben Iterationsschritte notwendig, um
das geforderte Ergebnis zu erreichen. Die Vereinfachun-
gen im idealen Fliissigkeits- und idealen Gasgebiet ge-
statten es, fiir jeden Kompliziertheitsgrad der genauen Zu-
standsgleichungen im Programmpaket eine effektive Start-
wertberechnung vorzunehmen. Eine direkte Verwendung
der Niherungsbeziehungen fiir tiberschligliche ProzeBbe-
rechnungen wire prinzipiell moglich, wobei die Inkonsi-
stenz zwischen den Gleichungen und an den Bereichs-
grenzen beachtet werden miiite.

4.2. Die neue Qualitdt der. Programmstruktur

Um einen nahtlosen Ubergang in der Anwendung zu
gewihrleisten, wurde die Kompatibilitit des neuen hier
vorgestellten Stoffwert-Programmpaketes fiir den Nutzer
der bisherigen Versionen gesichert. IThm prisentiert sich
das neue Paket mit einer verbesserten Funktionsfihigkeit.
Durch die genaueren Anfangswerte wird in den Berech-
nungs-UP eine sichere Konvergenz der Iterationen ge-
wihrleistet. Merkbare Einsparungen sind vor allem im
Rechenzeitverbrauch und bei der parallelen Berechnung
mehrerer Arbeitsstoffe im Speicherplatzbedarf der EDVA
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zu verzeichnen. Fiir Wasser nach IFC 1968 zeigt die Ta-
belle3 einige erreichte durchschnittliche Rechenzeitein-
sparungen bezogen auf jeweils einen Zustandspunkt. Da
die Vergleichswerte relativ und getrennt nach technischer
und physikalischer Formulierung angegeben sind, ist eine
Ubertragung auf die anderen Stoffe méglich. Die ersicht-
lichen Reduzierungen der Rechenzeit bis auf 50 %, der bis-
herigen werden durch folgende MaBnahmen erreicht:

— Einbau der neuen genaueren Iterationsstartwertglei-
chungen,

— Verwendung effektiver Algorithmen durch die konse- -
quente Trennung der Berechnungen fiir die technische
und physikalische Formulierung,

— Konzipierung neuer Berechnungswege im Zweiphasen-
gebiet mit der Gleichung von Clausius und Clapeyron.

Die neue Qualitit des Stoffwert-_Programmpaketes gegen-
iiber der in [2] und [4] beschriebenen Version besteht zwei-
tens in der Stoffunabhingigkeit der Berechnungs-UP. Fiir
thermodynamische Funktionen gleicher Variabler existiert
jetzt nur noch ein UP. Wihrend bisher diese [UP fiir je-
den Stoff immer wieder neu geschrieben werden muBten,
fdllt ihre formale Programmierung zukiinftig weg.v Dar-
aus folgt die Moglichkeit, im Auftrag eines Nutzers neue
Arbeitsstoffe bzw. Zustandsgleichungen schnell in das
Programmpaket aufnehmen zu kénnen. Zu erstellen sind
nur noch die Rumpf- und Siederoutinen mit den Zustands-
und Dampfdruckgleichungen. Der Einbau der stoffspezifi-
schen Konstanten in das UP KONST erfolgt nach einer fi-

-
Tabelle 3. Rechenzeitvergleich einiger UP des neuen Programm-
paketes mit den bisherigen Versionen am Beispiel Wasser nach

. TFC 1968
Funktion up . _ re.lative Rechenzeit

(bisherige Ver sion=100%)

PF TF 26
Ta=flpg) TS — — 108%
v =flp,T,x) VOLUPT 85% 106% 115%,
px=F(T,5) DRVOTS 46% 54% 107%
Tv,x=f(p;s) TEVOPS 45% 45%, 86%
Tvx=f(p,hl TEVOPH 70% 38% 98%,
pTv,x=f(s,h} DTVXSH 29% - 69% 38%
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xierten Vorschrift und bereitet ebenfalls keine Schwierig-
keiten. Damit sinkt der Vorbereitungsaufwand fiir einen
neuen Arbeitsstoff in Abhidngigkeit von Umfang und Kom-
pliziertheitsgrad der Zustandsgleichungen auf 20 bis 10 9,
des bisherigen.

4.3. Anwendung und Nutzung

Durch Aufrechterhaltung der Schnittstelle Anwender —
Programmpaket kann der Nutzer &lterer Versionen des
Wissenschaftsbereichs, wie bereits festgestellt, chne Ver-
dnderungen auf das neue System iibergehen. Bemerkt wer-
den sollte, dal das Paket neben den beschriebenen Zu-
" standsfunktionen auch TransportgroBen und wichtige ther-
modynamische ' Differentialquotienten entsprechend [3]
enthilt.
Allen Interessenten, nicht nur aus der energiewandeln-
~den Industrie, steht das Stoffwert-Programmpaket als
sblack box“ (FORTRAN-4-Quellmodul bzw. BESM-6-
Objektmodul) bereit. Fur die Anwendung bendtigt der
Nutzer neben den interessierenden Rahmen-Programmen
(UP-Ebenen 1I-1V) die UP der Ebene V fiir den (die) ge-
wiinschten Stoff(e). Die Auswahl kann er auf der Grund-
lage einer Liste mit den UP-Aufrufen und eines Kataloges
der Arbeitsmittel treffen.
In seinem Hauptprogramm hat der Nutzer die Eingangs-
'parameter fiir die Berechnung in SI-Einheiten bereitzu-
stellen. Er erhilt die Ergebnisse fiir die gesuchten Gréfien
zur weiteren Proze3berechnung ebenfalls als Parameter in
SI-Einheiten. Die in den Abschnitten 2.2., 3, und 4.1. gege-
benen Informationen beziehen sich auf den Inhalt bzw. die
Funktionsweise des Programmpaketes, sind aber fiir die
Anwendung des Systems nicht notwendige Details.

Da das vorgestellte Programmsystem Zustandsgleichungen
‘verschiedenster Genauigkeit enthélt (vgl. Tab. 2), geniigt
es sowohl Anforderungen tiiberschldglicher als auch ge-
nauester Berechnungen.
Indem nunmehr auch die Iterationsfehlerschranken mit
geringem Aufwand global variiert werden konnen, hat es
der Nutzer besser als bisher in der Hand, optimale Stoff-
wertgenauigkeiten zu wihlen und damit glinstige Rechen-
zeiten fiir ProzeBmodellierungen zu erreichen.
Um den Inhalt des Systems auch in Form einer Daten-
bank nutzbar machen zu kénnen, ‘wird gegenwirtig an
entsprechenden Systemen fiir Dialog- und Stapelbetrieb
gearbeitet.
Eine weitere vom Wissenschaftsbereich Thermodynamik
. der Technischen Universitit Dresden mogliche Service-
Leistung ist die Erstellung von gewiinschten Tabellen. Die
int Jahr 1982 berechnete und direkt von der EDVA
BESM 6 gedruckte Wasserdampftafel [3]1 basierte zwar
noch auf der bisherigen Version, wurde aber bereits mit
dem neuen Paket in Hquivalenter Form nachgerechnet.
Solche und weitere Tabellen kénnen fiir alle im Paket ent-

haltenen Stoffe auf Anfrage berechnet werden, wobei
Parameterbereich und Schrittweiten variabel sind.
Zusitzlich ist es moglich, Ablese- und Ubersichtsdia-
gramme mit beliebigen Koordinaten und bis zu fiinf wahl-
baren Parametern (Zustands-, Transportgréfen, Differen-
tialquotienten) fiir die angegebenen Arbeitsstoffe maschi-
nell mit dem EDVA-System BESM 6-DIGIGRAF 1008 zu
zeichnen. Vorzugeben sind hierbei vom Nutzer das Dia-
gramm und der interessierende Zustandsbereich.
Grundlage der Diagrammzeichnung ist ebenfalls das vor-
gestellte Stoffwert-Programmpaket.
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Die wissenschaftliche und technische Entwicklung der letzten Jahre
bewirkte einen starken Aufschwung der Synthese fllissiger Kri-
stalle. Dle Anwendungen liegen vor allem auf den Gebieten Her-
stellung optoelektronischer Bauelemente (Displays), Thermogra-
phie, chemische und physikalische Analytik, Gaschromatographie.
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In Erginzung des 1974 erschienenen Buches ,Fliissige Kristalle in
Tahellen“ enthilt dieser Band etwa 8 000 in den letzten Jahren neu
synthetisierte kristallin-fliissige Verbindungen mit ihren Umwand-
lungstemperaturen, der Charakterisierung der Phasen sowle zuge-
hérigen Literaturzitaten. Die libersichtlichen Tabellen ermdéglichen
einen schnellen Uberblick iiber das vorhandene Material, erlauben
eine sinnvolle Auswahl und erleichtern die Konzipierung neuer
Synthesen. -
Dieses auf dem Fllissigkristallgeblet einzige Tabellenbuch ist da-
durch ein unentbehrliches Nachschlagewerk,

Bestellungen nehmen alle Buchhandlungen entgegen.
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