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/1 N N
Axpps = NZ(AX}'I) ,
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where Ax, can be either the absolute or percentage difference between the corresponding
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100 million points are uniformly distributed over the respective range of validity).
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Abstract

Numerical process simulations, such as flow analysis with Computational Fluid Dynamics
(CFD), power-plant design with heat cycle calculations, and real-time process optimizations,
are widely used in power engineering. These simulations are computationally expensive,
especially when transient processes are considered. During the computation, the thermo-
physical properties of the utilized working fluids need to be calculated extremely often.
Therefore, fast and accurate property functions are required. Furthermore, numerical process
simulations require these property functions to be continuously differentiable once and
numerically consistent with each other. Because of their computing-time consumption, accurate
multiparameter equations of state are unsuitable for some extensive process simulations and
faster, but often less accurate, property calculation algorithms are applied.

In order to provide fast and accurate property calculation algorithms for computationally
expensive process simulations, the International Association for the Properties of Water and
Steam (IAPWS) has established the task group “CFD Steam Property Formulation”. Within
this task group, the Spline-Based Table Look-up Method (SBTL) has been developed in this
work. The SBTL method combines polynomial spline interpolation techniques and specialized
coordinate transformations to reproduce the results of an underlying property formulation, e.g.,
the industrial formulation IAPWS-IF97 or the scientific formulation IAPWS-95 for water and
steam, with high accuracy and low computing time. Depending on the order of the applied
spline polynomials, SBTL property functions are at least one time continuously differentiable.
Furthermore, the so-called inverse spline functions are numerically consistent with their
corresponding forward spline functions, e.g., u(p,v) and p(v,u).

In this work, the development of the SBTL method, as well as its practical application for
property calculations in numerical process simulations, is described. To begin, currently applied
property calculation methods are discussed regarding their accuracy and their computing-time
consumption. From the obtained findings, conclusions for the development of a new property
calculation method are drawn. Then the developed SBTL method is described in detail. The
SBTL method is exemplified by its application to the industrial formulation [APWS-IF97 and
the scientific formulation IAPWS-95 along with the current transport property formulations for
water and steam. For these formulations, SBTL property functions of specific volume and
specific internal energy (v,u), as required in CFD, are presented. From these SBTL property
functions, numerically consistent inverse functions for calculations from (p,v) and (u,s) are
derived. Analogously, SBTL property functions of pressure and specific enthalpy (p,4), as
required in heat cycle calculations, are described. With these functions thermodynamic and
transport properties, their derivatives, and inverse functions are calculable in the single-phase,
two-phase, and metastable regions. The properties calculated from the SBTL property functions
represent those of the underlying IAPWS standards with very high accuracy. Typically, the
maximum relative deviations amount to between 1 to 100 ppm depending on the property and
the range of state. Computations from the (v,u) spline functions are more than 100 times faster
than calculations with IAPWS-IF97 and are more than 200 times faster than calculations with
IAPWS-95.

The applicability of the SBTL method is verified in the CFD code TRACE, developed at the
German Aerospace Center (DLR), as well as in two different heat cycle calculation software
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XII Abstract

tools, namely in KRAWAL-modular, developed by SIEMENS PG, and in EBSILON®
Professional, developed by STEAG Energy Services. Additionally, the use of the SBTL method
is verified in RELAP-7, the thermalhydraulic program for the simulation of transient processes
in nuclear reactors and plants, developed by the Idaho National Laboratory (INL). The
numerical results of the process simulations with the SBTL method show negligible differences
from those obtained through the direct application of the underlying property formulations, but
the overall computing times are reduced significantly.

In order to apply the SBTL method to property functions for any fluid, the software
FluidSplines has been developed.

Based on the results outlined above, the “TAPWS Guideline on the Fast Calculation of Steam
and Water Properties with the Spline-Based Table Look-Up Method (SBTL)” has been
developed, which was adopted by IAPWS in 2015.
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Kurzfassung

Numerische Prozesssimulationen, wie beispielsweise rechnergestiitzte Analysen stromungs-
mechanischer Vorgéinge (englisch: Computational Fluid Dynamics, CFD), Kreisprozess-
berechnungen zur Auslegung kraftwerkstechnischer Anlagen und Betriebsoptimierungen in
Echtzeit, werden in der Energietechnik vielfiltig eingesetzt. Diese Simulationen sind
rechentechnisch sehr aufwindig, insbesondere wenn instationdre Vorgédnge betrachtet werden
miissen. Wéhrend der Prozessberechnung miissen die thermophysikalischen Eigenschaften der
verwendeten Arbeitsfluide extrem héufig ermittelt werden. Hierfiir werden schnelle und genaue
Stoffwertfunktionen benoétigt. Die verwendeten Stoffwert-Berechnungsalgorithmen miissen
einmal stetig differenzierbar und numerisch konsistent zueinander sein. Aufgrund ihrer langen
Rechenzeiten sind genaue empirische Zustandsgleichungen fiir den Einsatz in aufwéndigen
numerischen Prozesssimulationen nicht geeignet, weshalb auf einfachere, jedoch haufig auch
ungenauere Stoffwert-Berechnungsalgorithmen zuriickgegriffen wird.

Um schnelle und gleichzeitig sehr genaue Stoffwert-Berechnungsalgorithmen zur
Verfiigung zu stellen, hat die International Association for the Properties of Water and Steam
(IAPWS) die Task Group “CFD Steam Property Formulation* gebildet. Innerhalb dieser Task
Group wurde das Spline-basierte Table Look-up Verfahren (SBTL) im Rahmen dieser Arbeit
entwickelt. Das SBTL Verfahren kombiniert Spline-Interpolationsalgorithmen mit speziellen
Koordinatentransformationen um die zugrunde gelegte Stoffwertgleichung, beispielsweise die
Industrieformulation IAPWS-IF97 oder die wissenschaftliche Formulation IAPWS-95 fiir
Wasser und Wasserdampf, mit hoher Genauigkeit und geringer Rechenzeit wiederzugeben.
Abhdngig vom Grad der verwendeten Spline-Polynome sind SBTL Stoffwertfunktionen
mindestens einmal stetig differenzierbar. Zudem ermdglicht das SBTL Verfahren die
Berechnung numerisch konsistenter Umkehrfunktionen.

In der vorliegenden Arbeit wird die Entwicklung des SBTL Verfahrens sowie dessen
praktische Anwendung zur Stoffwertberechnung in numerischen Prozesssimulationen
beschrieben. Dazu werden zunidchst die derzeit verwendeten Stoffwert-Berechnungs-
algorithmen hinsichtlich ihrer Genauigkeit und ihres Rechenzeitbedarfs diskutiert. Ausgehend
von den gewonnenen Erkenntnissen werden Zielstellungen und Ansitze fiir die Entwicklung
eines neuen Stoffwert-Berechnungsverfahrens formuliert. AnschlieBend wird das entwickelte
SBTL Verfahren im Detail erldutert. Das SBTL Verfahren wird beispielhaft auf die Industrie-
formulation IAPWS-IF97, die wissenschaftliche Formulation IAPWS-95 sowie die aktuellen
IAPWS Formulationen fiir die Transporteigenschaften fir Wasser und Wasserdampf
angewendet. Fiir diese zugrunde liegenden Gleichungen werden SBTL Stoffwertfunktionen
von spezifischem Volumen und spezifischer innerer Energie (v,u), wie sie beispielsweise in
CFD Simulationen zum Einsatz kommen, vorgestellt. Zudem werden aus diesen SBTL
Stoffwertfunktionen numerisch konsistente Umkehrfunktionen von (p,v) und (u,s) entwickelt.
Analog werden SBTL Stoffwertfunktionen fiir die in Kreisprozessberechnungen héufig
auftretende Variablenkombination von Druck und spezifischer Enthalpie (p,h) sowie
entsprechende Umkehrfunktionen von (p,7), (p,s) und (%,s) beschrieben. Mit diesen Funktionen
konnen die thermophysikalischen Eigenschaften sowie deren Ableitungen und Umkehr-
funktionen im Ein- und Zweiphasengebiet berechnet werden. Die aus den SBTL Funktionen
berechneten Stoffwerte stimmen mit den zugrundeliegenden Gleichungen mit sehr hoher
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Genauigkeit {iberein, beanspruchen aber wesentlich geringere Rechenzeiten. Typische
maximale Abweichungen betragen je nach Stoffwertfunktion und Giiltigkeitsbereich 1 bis 100
ppm. Im Vergleich mit dem Industriestandard IAPWS-IF97 sind die SBTL Funktionen von
(v,u) mehr als 100-mal schneller. Gegeniiber dem wissenschaftlichen Standard IAPWS-95 sind
diese Funktionen mehr als 200-mal schneller.

Die Anwendbarkeit des SBTL Verfahrens wird im CFD-Code TRACE, entwickelt am
Deutschen Zentrum fiir Luft- und Raumfahrt (DLR), sowie in den Kreisprozessberechnungs-
programmen KRAWAL-modular, entwickelt von SIEMENS PG, und EBSILON®
Professional, entwickelt von STEAG Energy Services, nachgewiesen. Weiterhin wird der
Nutzen des SBTL Verfahrens in RELAP-7, der vom Idaho National Laboratory (INL)
entwickelten Software zur Simulation instationérer Prozesse in Kernreaktoren, aufgezeigt. Die
Ergebnisse der Prozessberechnungen mit dem SBTL Verfahren weisen gegeniiber der direkten
Verwendung der zugrunde liegenden Gleichungen vernachléssigbare Differenzen auf. Die
Gesamtrechenzeiten der Prozessberechnungen werden jedoch signifikant reduziert.

Fiir die Anwendung des SBTL Verfahrens auf weitere Stoffwertfunktionen und beliebige
Fluide ist in dieser Arbeit die Software FluidSplines entwickelt worden.

Auf Grundlage der Ergebnisse dieser Arbeit ist die neue “IAPWS Guideline on the Fast
Calculation of Steam and Water Properties with the Spline-Based Table Look-Up Method
(SBTL)” erarbeitet worden, welche von der IAPWS im Jahr 2015 als internationale Richtlinie
verabschiedet wurde.
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