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Kurzfassung

Die vorliegende Dissertation beschiftigt sich mit Kreislaufsimulationsprogrammen und der
Implementierung der Messdatenvalidierung in das bestehende Kreislaufsimulationsprogramm
ENBIPRO. Die Messdatenvalidierung ist eine Methode, die bei Abnahmeversuchen und zum
Monitoring von Anlagen eingesetzt wird und beschrieben ist in der VDI-Richtlinie 2048
,Messunsicherheiten bei Abnahmemessungen an energie- und kraftwerkstechnischen Anlagen”
[VDI2048-1 2012]. Bei Abnahmeversuchen werden meistens mehr Messwerte aufgenommen
als zur eindeutigen Bestimmung der Anlage notwendig sind. Das entstehende Gleichungssystem
ist daher tiberbestimmt. Aufgrund der Messfehler entstehen Widerspriiche beim Losen des Glei-
chungssystems, d.h. werden Messwerte in das Gleichungssystem eingesetzt, sind die Erhaltungs-
gleichungen meistens nicht erfiillt. Die Messdatenvalidierung berechnet den wahrscheinlichsten
Zustand der Anlage, in dem moglichst wenig korrigierte Messwerte die Erhaltungsgleichungen
erfiillen.

Zur ndheren Analyse der aktuell verfiigbaren Kreislaufsimulationsprogramme werden Auswahl-
kriterien, wie Eigenschaften und Funktionen dieser Programme, vorgestellt. Ein besonderer
Fokus wird dabei auf die Hauptaufgaben gelegt, die im kraftwerkstechnischen Bereich von
Interesse sind, ndmlich die stationédre und die dynamische Simulation, die Validierungs- und die
Auslegungsrechnung. Es wird die Funktionalitit des Kreislaufsimulationsprogramm ENBIPRO
vorgestellt, in welchem der Z-Algorithmus im Zuge dieser Arbeit implementiert wurde.

Der Z-Algorithmus ist ein neuer, effektiver Algorithmus zur Validierungsrechnung. Weitere
mogliche Algorithmen zur Validierung sind der Eliminationsalgorithmus und der Epsilon-Al-
gorithmus. Diese haben aber Nachteile, die mit dem Z-Algorithmus nicht auftreten. Dariiber
hinaus kann der Z-Algorithmus neben der Validierungsrechnung auch die stationédre Simula-
tion 16sen. Zur Demonstration wird mit dem Z-Algorithmus ein in der VDI-Richtlinie 2048
angefiihrtes Rechenbeispiel nachgerechnet.

Der Z-Algorithmus bietet weiterhin die Moglichkeit auf einfache Weise Messungen auf syste-
matische Mess- und Modellierungsfehler zu untersuchen. Diese Methoden werden ebenfalls an
einem Beispiel erldutert.

Die vorliegende Dissertation ist auch eine Art Anleitung, den Z-Algorithmus in andere glei-
chungsbasierte Kreislaufsimulationsprogramme (z.B. EBSILON, Gate Cycle, Thermoflex,
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Aspen etc.) zu implementieren und diese Programme um das Aufgabenfeld der Validierung zu
erweitern.
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Abstract

This thesis deals with cycle simulation programs and the implementation of data validation
into the existing cycle simulation program ENBIPRO. Data validation is a method that is
used for acceptance tests and monitoring of systems and is described in VDI Guideline 2048

“Uncertainties of measurement during acceptance tests on energy-conversion and power plants
” [VDI2048-1 2012].

For acceptance tests, usually more values are measured than necessary to determine the equation
system. As a consequence, the resulting equation system is overdetermined. Due to measurement
errors contradictions arise when solving the system of equations. When measured values are used
to solve the equationsystem the conservation equations are usually not fulfilled. Data validation
gives the most probable state of a plant, in which the balance equations are satisfied and the
corrections to the initial measured values are the smallest.

For a more detailed analysis of used cycle simulation programs, selection criteria, properties
and functions of these programs are presented. A special focus is given on the main tasks in
the area of interest in power plant technology, which are steady state and dynamic simulation,
the validation and the design calculation. The functionality of the cycle simulation program
ENBIPRO is presented in which the Z-algorithm was implemented within this work.

The Z-algorithm is a new, more effective algorithm for data validation. Other possible algorithms
for data validation are the elimination algorithm and the epsilon algorithm. However, they have
disadvantages compared with the Z-Algorithm. In addition, the Z-algorithm can be used to
solve steady state simulations as well as validations. To demonstrate the effectiveness of the
Z-algorithm one example of the VDI guideline 2048 is recalculated. Statistical measurement
errors are discussed in this example.

The Z-algorithm offers in addition the possibility to investigate systematic errors in measurements
and modeling errors easily. These two methods developed in this thesis are demonstrated also
within the mentioned example.

This thesis can also be seen as an instruction to implement the Z-algorithm to other equation-
based cycle simulation programs (e.g. EBSILON, Gate Cycle, Thermoflex, Aspen, etc.) and to
expand these programs by the task of validation.
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1 Einleitung

Die Validierung ist die Nachrechnung einer Messkampagne. Der Begriff Validierung bezeich-
net in diesem Zusammenhang die Messdatenvalidierung. Bei der Messdatenvalidierung wird
aus einem widerspriichlichen Satz von Messwerten ein widerspruchsfreier Satz berechnet. Die
Messdatenvalidierung ist mathematisch eine Ausgleichsrechnung. Fiir diese Berechnung werden
Kreislaufsimulationsprogramme genutzt, die bei der Validierung ein Hilfsmittel sind. Die Va-
lidierung findet bei der Auswertung von Messdaten (Monitoring) und bei Abnahmeversuchen
in energie- und verfahrenstechnischen Anlagen Anwendung. Durch die Messdatenvalidierung
ergibt sich der Vorteil, dass das Ergebnis der Messdatenvalidierung die Bilanzgleichungen
widerspruchsfrei erfiillt. Durch die Messdatenvalidierung konnen Anlagenzustidnde somit bes-
ser erfasst und die kraftwerkstechnischen Anlagen nidher am Optimalpunkt betrieben werden.
Zusitzlich wird die Methode der Messdatenvalidierung bei Abnahmeversuchen eingesetzt.

Durch die stetige Weiterentwicklung leistungsfiahiger Computer ist es heutzutage sehr einfach,
viel Rechenkapazitit bereitzustellen. Diese Rechenkapazitiit beschleunigt auch die Entwicklung
im Bereich der Software. Die Programme miissen sich an die neue Hardwarestruktur anpassen
und werden ebenso immer leistungsfihiger, da neue Funktionen hinzugefiigt werden. So hat sich
ebenfalls die Anzahl an Kreislaufsimulationsprogrammen weiter erhoht. In dieser Dissertation
werden Eigenschaften von Kreislaufsimulationsprogrammen vorgestellt und eine Tabelle an
Kreislaufsimulationsprogrammen aufbauend auf [EPPLE et al. 2012], [WITKOWSKI 2006]
und [GIGLMAYR et al. 2001] erstellt.

In dieser Dissertation wird das Programmsystem ENBIPRO (ENergie-Bllanz-PROgramm) zur
Messdatenvalidierung genutzt. Ziel von ENBIPRO ist es, alle im energie- und verfahrenstech-
nischen Bereich anfallenden Berechnungsaufgaben mit einem Programmsystem zu 16sen. Der
Vorteil ist, dass die vorhandenen Modelle fiir die unterschiedlichen Aufgabenstellungen und
verschiedenen Kreisldufe genutzt werden konnen. Es gibt keine Fehler oder Abweichungen und
Zeitverluste aufgrund von Dateniibertragungen oder der Verwendung verschiedener Stoffwerte-
funktionen etc.

Das Programmsystem ENBIPRO kann stationédre und dynamische Simulationen sowie die Vali-
dierungs- und Auslegungsrechnung durchfiihren (ab hier wird statt Messdatenvalidierung die
Kurzform Validerung verwendet). Die einzelnen Aufgaben grenzen sich durch die Anpassung des
Gleichungssystems (Abb. 2.1) und durch die Auswahl der freien Variablen und der Messgro3en
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voneinander ab. Anders als bei [ZINDLER 2008] ist es moglich diese vier Aufgaben in einem
Programmkern zu vereinen.

Im Zuge dieser Arbeit wurde der allgemeingiiltige Validierungsalgorithmus, der Z-Algorithmus,
in das Kreislaufsimulationsprogramm ENBIPRO implementiert.

In [WITKOWSKI 2006] und [APASCARITEI 2008] wird die Anpassung eines Programmsystems
an einen allgemeingiiltigen Validierungsalgorithmus ohne Topologieparser beschrieben. In [ZAN-
DER et al. 2013] und der vorliegenden Arbeit wird die Verbesserung der Berechnungsmethode
vorgestellt. In einem allgemeingiiltigen Simulationsprogramm sind in der Regel freie Variablen
in dem erstellten Gleichungssystem enthalten. Dies ist darin begriindet, dass in Simulations-
programmen sdmtliche implementierte Bilanzgleichungen erfiillt sind, aber nicht alle Bilanzen
zur Validierung des Prozesses benotigt werden. Zum anderen werden in Modellen Zwischen-
groen zur Berechnung oder zur Information benétigt. Diese Zwischengrofen sind ebenfalls
freie Variablen. Ziel ist es, einen Algorithmus zu entwickeln, der das Gleichungssystem, welches
zur stationdren Simulation verwendet wird, fiir die Validierung zu verwenden, ohne dass der
Nutzer im Speziellen Kenntnis von einzelnen Modellgleichungen oder Komponentengleichungen
haben muss. Es soll allgemeingiiltig sein. Die Erstellung des Gleichungssystems soll automatisch,
basierend auf den allgemeinen Bilanz- und Modellgleichungen, geschehen. Dadurch wird die Mo-
dellerstellung verallgemeinert. Dieser Ansatz der Modellierung wird theoretische Modellbildung
genannt und bietet eine hochstmogliche Transparenz und fiihrt zu einem besseren Verstindnis
des Gesamtsystems [KRYSTECK 2012]. Die Modellierung soll fiir den Anwender so einfach wie
moglich sein und gleichzeitig alle notwendigen Aspekte des Systems beriicksichtigen. Die Mo-
dellgleichungen der stationdren Simulation werden unverédndert bei der Validierung genutzt. Als
Beispiel zur Leistungsfahigkeit des Algorithmus wurden die Ergebnisse des Beispielkreislaufs
der [VDI2048-1 2000] mit den Ergebnissen des Z-Algorithmus verglichen und anschlieend
die erweiterte Fehleranalyse mit dem Z-Algorithmus durchgefiihrt. Die erweiterte Fehleranalyse
umfasst die Untersuchung auf systematische Mess- und Modellierungstehler.
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2 Stand der Technik

Im Stand der Technik wird eine kurze Ubersicht iiber bestehende Kreislaufsimulationspro-
gramme in der Energie- und Verfahrenstechnik gegeben. Das Simulationsprogramm ENBIPRO
(ENergie-BILanz-PROgramm), ein Programmsystem zur thermodynamischen Kreislaufsimu-
lation mit dem Schwerpunkt der Kraftwerkstechnik wird detailliert vorgestellt. Weiterhin wird
auf die mathematischen Grundlagen der stationidren Berechnung und der Validierungsrechnung
eingegangen und eine Ubersicht iiber bestehende Richtlinien und Regelwerke zur Validierung
gegeben.

2.1 Kreislaufsimulationsprogramme

Die Programme zur thermodynamischen Kreislaufsimulation entwickeln sich stetig weiter. Eine
Untersuchung zu den Kreislaufsimulationsprogrammen ist in [GIGLMAYR et al. 2001] zu finden.
Weitere Auflistungen zu Programmen im Fokus der Energie- und Verfahrenstechnik und der
chemischen Industrie sind in [EPPLE et al. 2012], [LAM et al. 2011], [KLEMES et al. 2010],
[CONNOLLY et al. 2010], [GROSSKOPF 2010], [R1zzoL1 2009], [WITKOWSKI 2006], [ROTH
et al. 2005], [ELMEGAARD und HOUBAK 2002b], [LONCAR und DOUKELIS 2002] zu finden.

Von der Vielzahl der vorhandenen Kreislaufsimulationsprogrammen, werden in der nachfol-
genden Tabelle 2.1 die Simulationsprogramme genannt, die einen Schwerpunkt im Bereich
der Kraftwerkssimulation haben. Die Tab. 2.1 ist angelehnt an eine Tabelle in [WITKOWSKI
2006], in der nur Simulationsprogramme aufgenommen wurden, die mindestens eine der vier
Hauptaufgaben stationdre oder dynamische Simulation, Validierungs- oder Auslegungsrechnung
beherrschen. Die Hauptaufgaben werden in Kap. 2.2.1 detailliert beschrieben.

Die Simulationsprogramme sind durch die vorhandenen Komponenten und Funktionen auf ein
Anwendungsgebiet fokusiert. Einige Simulationsprogramme haben ihren Hauptschwerpunkt
auf z.B. der Netzsimulation, der Ausbaustrategie, der Wirtschaftlichkeitsbetrachtung oder den
regenerativen Energien und als Nebenfokus die thermodynamische Kreislaufsimulation. Mei-
stens konnen diese Anwendungsgebiete durch Hinzufiigen weiterer Komponenten erweitert
werden.

Dieses Werk ist copyrightgeschutzt und darf in keiner Form vervielféltigt werden noch an Dritte weitergegeben werden.
Es gilt nur fur den personlichen Gebrauch.



2 Stand der Technik

[ U9)R1gR3s3unpuamuy JorU J[1a)1o)un dwwes301dsuonenuiIsjne[sary :1°g *9dvlL,

Es gilt nur fur den personlichen Gebrauch.

[10T SWO¥dO] UuroN UuroN e[ er SINO¥JdS3

[600z 40] D) UoN UION UION er Q[oAD d1eD

[€10T NVILMOTAI PY] Kd Ieung, 1 WRIT[TAA UoN UroN el er uei]Mord

[600z ‘212 1aLIVOSVAY] Fromyosunelg-.L 1) er e[l e[ OMdIgNA

91epI[EASqH

[ar10z OVALS] [e1102 OVELS] DYHLS 1) er UION er JIRNOgsqQa/NOTISId

[10Z ‘T2 1 21ddd] WOIS[Y er UIoN UION UION 0094

[800T ZLITIQD] UuroN UIoN e[ er eISuAq

(0107 WISNAQ] SWIISAS SASUQAU] uroN UuroN e[ er ANFINIS/WISUAQ
[110T v1omaal

PIIWIT SAJIAIAS XAB[D/SOWISAS J[nesse( er UIoON e[l er BOI[OPOJA/B[OWA(
[200T s1'1

“INOQ pun AVONOT] WD) IS[I0Y IoMOd WOIS[Y VI A | A A | Blo(
[s00z

MVENOH pun aAvVOANTE] YIRWU(] JO AISIAIUN) UuroN UuroN e[ er VNd

[S00z ¥azNIT pun ¥aLTVAM] USIA -1, uroN uroN er ef Sdda

l[qramaandl [eraaandl JYRA-N.L UIoON UION UroN ef odway, 9[oLDH

WIHAHL-DD

/SOINVNAd

(1102 SNOLLYLSWAHD] SUOTJBISWAY)) e[ UroN e[ er -0D /peoway))

TVASSVIN/SAS

[200T HOALOUAAH “110T 'Te 12 W] YO, uadsy er UIoON e[l er -AH uadsy

[WniL¥od pun LLAI WINLIO pue J AA UroN UroN el er soxdy
[010Z da1aNINTN G

‘00T WOLSTV “L00T Te 1 Aaluave] I9mOJ WOIS[Y 1) er UION er readry /0Nd 1V

Sunuyoar Sunuyoar uone[NWIS  UOTB[NWIS
uo[onbineId)I | pun IO[[QISIOY  -s3un3o[sny  -SSUNIAIPI[BA  QUISIWEBUA(] QIBUONEIS JweN

Dieses Werk ist copyrightgeschutzt und darf in keiner Form vervielféltigt werden noch an Dritte weitergegeben werden.



II U9191qags3unpuamuy JorU J[19119)un dwweI3oIdsuone[nuisyne[sary :3unzjasio 17 g “dVlL

REINANEN|
/XJPOULIdY [/ JAISBIN
(2002 MOHOWNAHL] *OU] ‘MO[JOULIdY ], 1) UIoON UION ef weds/ Odd wedls
[WN1H0A] TINYIO er UIoN UION er OAJOS
[600T HOALAD] YOI e[ UuroN e[ ef pIn[/epuis
[010z WiSOud] puR[UUL] Je(qUY UuroN UuroN e[ ef SN[JuISoI]
[€102 XV¥L] suonnjoS A31oug D TIXVIL uroN uroN er ef XV IIL0id
[200T sr1anoq

pun ¥voNOTl AFO[OUYIQT, J0MOd ‘NADYAMO UroN UIoON UION er s9jR0Id
(8002 HoaINALST *OUT “‘HOHLNHIOS URN URN URN e[ HSddd
[€107 BONVHN] SQISO[OUYIQ], QoUB U UroN UuroN ef ef LSININ
[e10z LsA] JpRISWIR(-.L e[ UuroN er ef IVILSIA
[€10Z 870TIAA] YOTAIIDISQ ‘UM IS °S VY er A | VY SYAM
[£102 8502IAA] 12102 x8350H] JoMOd SUdWIS UoN er UION ef IeINpoOIN / TVAAV I
[HANLHOLA] JOUIYIL] Bf URN URN ef Odd
orwreuA(q/o1seqg
[AOLVININIS
[ziavin pun Asaatanval QEY ef U_N e e[ “THSSEAAdINVA
[€10z 0udgSdI] SUOR[NWIS YOI WIS er er UuroN ef oxdgsdl
[swaLsas-a41] SWISAS-FAT er UIoON el er 9[dwo) uoiauy
[110Z T2 12 WyT] TRWUI(] JO AJNSIOATU [BITUYI], 1) UIoON er ef SVOI
AAd/XgouLay I /1)
[200T MOTHOWNAHL] QU] ‘SMOPJOULIAY ], e[ UroN UION ef -SeIN LO/O¥d 1O

Sunuyoar Sunuyoar uone[NWIS  UOHB[NWIS
uo[[onbinieId)I | pun I9[[QISIOY -S3un3o[sny  -SSUNIAIPI[BA  QUISIWEBUA(] QIBUONEIS QweN

Dieses Werk ist copyrightgeschutzt und darf in keiner Form vervielféltigt werden noch an Dritte weitergegeben werden.

Es gilt nur fur den personlichen Gebrauch.



2 Stand der Technik

[11 U91qa3sIunpuamuy Yoru J1o31djun swwerordsuone[nuisyne[siary :3unzjosuo :¢°g "9V,

[1102

1832 LHOODT AT / ZM[IQD nenry S[nydsydoH UeN Bf UR_N UL_N [eATZ
[T00T ‘T8 39 YAVINIDID]

YoqeyJold SunppIMuY 2IemMOS "UYdAL, UeN U_N UR_N ef HIFHOSYM

[e10T ANVl QD) AYSsuef-g.L.g UION ef uroN uroN SN[ SSO01d/ T[PA

(€102 T1aMAENOH] [[oMAQUOH ef uroN er ef wismn

(1102 HoaLnd] FULIDAUISUH dYNUAIDS YdANH UION UuroN ef e[ qepRIA/qQI[OWIdY ],

Sunuyooy Sunuyoaz uone[MWIS  UOHEB[NWIS
ua[onbinjeId)I | pun IO[[AISIOY  -S3un3o[sny  -SSUNIAIPI[BA  QUISIWEBUA(] 2IBUONEIS JweN

Dieses Werk ist copyrightgeschutzt und darf in keiner Form vervielféltigt werden noch an Dritte weitergegeben werden.

Es gilt nur fur den personlichen Gebrauch.



Diese nachfolgenden Programme sind nicht in der Tabelle 2.1 enthalten, da diese mit vereinfach-
ten Modellen die thermodynamische Kreislaufsimulation bedienen. Die Komponenten, welche in
der Software verfiigbar sind, sind nur fiir spezielle Anwendungen im Kraftwerksbereich ausrei-
chend. So ist EnergyPro [EMD] ein Programm zur Netzsimulation und zur Wirtschaftlichkeitsbe-
trachtung. Greenius [QUASCHNING et al. 2001] kann ebenfalls Wirtschaftlichkeitsbetrachtungen
im Bereich der regenerativen Energien durchfiihren. Die Softwaren HOMER [HOMER 2011],
WinDali [GROSSKOPF 2010] und AEOLIUS [ROSEN et al. 2004], [CONNOLLY et al. 2010]
haben ihr Anwendungsgebiet in der Netzsimulation. ANSWER-TIMES ist ein Programm zur
Berechnung moglicher Ausbaustrategien und zur Wirtschaftlichkeitsbetrachtung [SYSTEMS
2009].

In [ELMEGAARD und HOUBAK 2002a] [ELMEGAARD und HOUBAK 2002b] werden robuste,
mathematische Algorithmen fiir Kreislaufsimulationsprogramme vorgestellt. Die Kreislaufsi-
mulationsprogramme in der chemischen Industrie werden in [LAM et al. 2011], [KLEMES
et al. 2010] untersucht. Diese haben einen Fokus auf den Optimierungstools und den verfiig-
baren Methoden, wie wirtschaftliche Bewertungsmethoden und den Untersuchungen (siche
Abb. 2.1). Die meisten aufgefiihrten Programme sind stationir. Ein Uberblick iiber dynamische
Kreislaufsimulationsprogramme ist in [ROTH et al. 2005] enthalten.

2.1.1 Benutzer-Anforderungen an
Kreislaufsimulationsprogramme

Die wichtigsten Anforderungen an ein Kreislaufsimulationsprogramm sind in Abb. 2.1 dargestellt.
Das zu 16sende Gleichungssystem wird durch die vier Hauptaufgaben stationdre Simulation,
dynamische Simulation, Validierungs- und Auslegungsrechnung festgelegt. Die Hauptaufgaben
sind im Programmkern angelegt z.B. durch die Gleichungsloser. Im Programmsystem ENBIPRO
konnen alle vier Hauptaufgaben berechnet werden. In anderen Programmen ist der Programmkern
fiir weniger Hauptaufgaben ausgelegt.

Das Datenmanagement ist entsprechend der Hauptaufgaben angelegt und muss bendtigte Daten
zum Losen des Gleichungssystems zur Verfiigung stellen. So muss z.B. fiir die Auslegungsrech-
nung als Ausgabe ein Satz von Geometriedaten ausgegeben und fiir die Messdatenvalidierung
die Eingabe von Konfidenzintervallen ermoglicht werden.
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Benutzer-Anforderungen an ein
Kreislaufsimulationsprogramm

Erste Benutzer-

Anforderungsebene Stationare Dynamische Messdaten- Auslegungs-
Muss durch den Simulation Simulation validierung rechnung
Programmkern

erflllt sein.
Datenbanken Hardware und
Zweite Benutzer- und Modelle Mdtioden Amuender ‘ Programmierung
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Auswahl an Programmoberflche
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eigenschaften. Vorhandene N
‘ Untersuchung z.B. ; utzbare PC-
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Branch and Bound,

Trust Region Methode, | | Dokumentation |

genetische Algorithmen, Eiabliertheri des
etc. ‘ Programms ‘

| Weitere Auswahlkriterien

ABB. 2.1: Anforderungen an ein Kreislaufsimulationsprogramm

Die Modelle miissen ebenfalls fiir die Hauptaufgaben ausgelegt sein. Es wird unterschieden
zwischen stationdren (statisch und zeitunabhiingig), quasi-dynamischen (stationdre Modelle,
dynamisch angewendet, Modelle enthalten keine Speicherterme) und dynamischen Modellen
(zeitabhingig, Losen von Differentialgleichungen).

Neben den Hauptaufgaben kdnnen weitere Benutzer-Anforderungen an das Kreislaufsimulati-
onsprogramm von Interesse sein. Diese konnen in der zweiten Anforderungsebene nach den
Programmeigenschaften differenziert werden. Einige Programmeigenschaften aus Abb. 2.1 sind
schlecht objektiv messbar, wie z.B. Bedienerfreundlichkeit gegeniiber den Anschaffungskosten
des Programms.

So kann neben den gewiinschten Hauptaufgaben fiir einen Benutzer weiterhin von Interesse sein,
ob gewiinschte Datenbanken fiir Stoffe, Komponenten und Modelle vorhanden sind. Oder sind
Methoden zur Bewertung der Wirtschaftlichkeit oder der Thermodynamik vorhanden, sowie
schon implementierte Optimierungsverfahren zur Kreislautberechnung.

Aus der Sicht des Benutzer ist das Erlernen und der Umgang mit einer Software wichtig. Dabei
ist die vorhandene Dokumentation und die Bedienerfreundlichkeit wichtig und die moglichst
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einfache Erweiterbarkeit des Programms um gewiinschte Komponenten und Stoffe. Der Kosten-
faktor des Programms ist ein weiteres Kriterium, ebenso wie die Etabliertheit des Programms
beim Kunden. Das Erlernen eines neuen Programms kostet Schulungsstunden.

Fiir den Benutzer ist die Dauer einer Simulation und das Erweitern von einzelnen Komponenten
wichtig. Ebenso, ob die Berechnungen mehrere Prozesse parallel beanspruchen konnen. Wenn
das Programm veridndert werden kann, ist es fiir den Benutzer von Interesse, wie weit die
graphische Benutzeroberfliche - GUI (Graphical User Interface) erweitert werden kann. Von
Interesse sind auch die vorhandenen Hard- und Softwareschnittstellen und ob das Programm
nachtridglich um diese erweitert werden kann. Fiir die Erweiterbarkeit eines Programmes um
Komponenten, Schnittstellen oder Datenbanken, ist das Softwaredesign wichtig.

Die Erweiterbarkeit von Programmen durch den Anwender ist eine wichtige Eigenschaft, da
z.B. Standardkomponenten angepasst, bei neuen Konzepten neue Komponenten erstellt werden
miissen oder die bestehenden Stoffdatenbanken nicht ausreichend sind. Erfiillt ein Kreislaufsi-
mulationsprogramm gewiinschte Anforderungen aus Abb. 2.1 nicht, so konnen diese eventuell
nachtridglich hinzugefiigt werden. In vielen Programmen besteht die Moglichkeit z.B. neue
Komponenten mittels Makros einzupflegen .

In ENBIPRO besteht die Moglichkeit das Programm um Komponenten, Datenbanken, Funk-
tionen und Hauptaufgaben zu erweitern. In ENBIPRO ist das Einpflegen neuer Komponenten
einfach moglich, da diese als Bausteine implementiert sind. Das Einpflegen einer neuen Me-
thode, z.B. eines Optimierers, ist als Unterprogramm zu implementieren. Das Einpflegen einer
weiteren Hauptaufgabe ist im Programmkern zu implementieren. Die nachfolgende Abbildung
2.2 veranschaulicht die Erweiterbarkeit am Beispiel von ENBIPRO.

rogram

3

hoch

Datenbank

Komplexitat,
Zeitaufwand

Unterprogramm,
Tabellen-
struktur

niedrig

Aufgabenfeld in ENBIPRO

ABB. 2.2: Faktoren zur Erweiterbarkeit am Beispiel ENBIPRO
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Die Erweiterbarkeit hingt von der Quellcodestruktur, dem gewihlten Softwaredesign und den
verwendeten Schnittstellen zu den Solvern und Algorithmen ab und variiert mit den unterschied-
lichen Simulationsprogrammen.

In den in Tab. 2.1 angefiihrten Programmen ist mindestens eine Hauptaufgabe verfiigbar. Soll
eine weitere Hauptaufgabe einem Programm hinzugefiigt werden, kann das viel Zeit in Anspruch
nehmen. Es hingt mageblich von der internen Struktur des Programmes ab und ob bereits
Schnittstellen vorgesehen sind, da anderenfalls das gesamte Datenmanagement angepasst werden
muss. Weiterhin muss der Quellcode des Programms zugénglich und verdnderbar sein. Zum
besseren Verstidndnis der Berechnung ist es sinnvoll, wenn der Anwender diese im Programm
detailliert durch Debuggen nachvollziehen und ggf. anpassen kann.

Einen anderen Ansatz haben die Entwicklungsumgebungen, die aus mehreren Bibliotheken
zusammengesetzt werden. Solche Entwicklungsumgebungen wie Vissim [VISUAL SOLUTIONS
2010], Modellica [FRITZSON 2011] mit Dymola [DYMOLA 2011], Matlab mit der Thermo-
lib [ANGERMANN et al. 2007] [EUTECH 2011], gPROMS [GPROMS 2012], EES [KLEIN
2013] und ProMoT/Diana [KRASNYK et al. 2006] sind stark abhéngig von den verfiigbaren
Komponenten-Bibliotheken, den Stoffdatenbanken und den Losern. Meistens haben die Entwick-
lungsumgebungen eine Mathematik-Bibliothek fiir DGL- (Differentialgleichung) und AGL-Loser
(Algebraische Gleichungen) und Algorithmen zum effizienten Losen von Gleichungssystemen.
Sie sind auf der Modellebene anpassbar und haben standardisierte Schnittstellen zu anderen
Programmen. [RICHERT et al. 2003] der einen Vergleich zwischen Matlab und Modellica erstellt
hat, hilt eine Kombination der Programme iiber vorhandene Schnittstellen sinnvoll, um die
Stidrken der einzelnen Software zu nutzen.

2.2 ENBIPRO

ENBIPRO (ENergie-Bllanz-PROgramm) ist ein Programmsystem zur thermodynamischen Kreis-
laufsimulation mit dem Schwerpunkt der Kraftwerkstechnik. Dies zeichnet sich zum einen durch
die Komponentenbibliothek aus, die fiir den Kraftwerksbereich alle relevanten Komponenten
enthilt. Ein weiterer wichtiger Bestandteil sind die verfiigbaren Funktionen. Weiterfiihrende Li-
teratur zu diesem Kapitel ist enthalten in [SCHLITZBERGER 2012], [HAUSCHKE und LEITHNER
2012], [BRINKMEIER et al. 2011], [HAUSCHKE et al. 2010], [APASCARITEI et al. 2009], [EPPLE
et al. 2012].
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2.2.1 Grundgedanke

Der Grundgedanke von ENBIPRO ist, dass zur Erfiillung der vier Hauptaufgaben (stationiire,
dynamische Simulation, Validierungs- oder Auslegungsrechnung) ein Gleichungssystem und
derselbe Satz an Stoffdaten verwendet wird (siehe Abb. 2.3). Das Gleichungssystem enthilt die
Bilanzgleichungen fiir Masse, Stoffe, Energie und Impuls, Transportgleichungen fiir Wirme und
Stoffe, die Zustandsgleichungen fiir Fluide und Gase sowie konstitutive Gleichungen. Dieses
Gleichungssystem wird entsprechend der jeweiligen Hauptaufgabe angepasst und simultan
gelost. Wird z.B. eine stationéire Berechnung durchgefiihrt, werden die Speicherterme nicht
beriicksichtigt.
Gesuchte GroRen:
Temperaturen, Driicke

etc. bei gegebenen
Heizflachen und

Gesuchte Grolen:
Heizflachen bei
gegebenen Driicken,

Parameter - und
Teillast | Konfigurations- Auslegung

gegebenem stationar optimierung nach stationar Temperaturen,
Kostenkriterien

Brennstoffstrom etc. Dampfstrom etc.

Gleichungssystem
Bilanzgleichungen fiir Masse,
Stoffe, Impuls und Energie,
Transportgleichungen,
Stoffwerte

Gesuchte Groften:
Messfehler bei

gegebenen Heiz-
flachen und Mess-

Gesuchte Grolien:
Zeitlicher Verlauf von
Temperaturen, Driicken Dynamik Optimierung

etc. bei gegebenen 3 S 3
Hoizflachen und 2. B. | instationar des Einsatzes

Messung,

Validierung | werten fiir Driicke,
stationar | Temperaturen,

zeitlich veranderlichem Brennstoffstrom etc.
Brennstoffstrom Regelung und Betriebsmanagment,

Steuerung, “liberbestimmtes

Simulatoren Gleichungssystem”

ABB. 2.3: Das Gleichungssystem von ENBIPRO wird entsprechend der jeweiligen Hauptaufga-
be angepasst [LEITHNER 2002] [EPPLE et al. 2012]

In der stationdren Teillastsimulation werden fiir den zu berechnenden Betriebspunkt, ausgehend
von der Volllastsimulation, mittels Teillastbeziehungen alle relevanten Betriebsparameter und
Zustinde unter den festgelegten Randbedingungen berechnet. Teillastbeziehungen sind z.B.
Linearisierungen um einen Arbeitspunkt und die Ahnlichkeitsgesetze mittels dimensionslosen
Kennzahlen. Bei der stationdren Teillastsimulation muss die Anlagengeometrie gegeben sein.

Bei der Auslegungsrechnung wird aus gewiinschten und vorgegebenen Eigenschaften die Kom-
ponenten- und Anlagengeometrie iterativ bestimmt, wie z.B. Leistung, Wirkungsgrad, Material-
kosten, Heizflichengréfie und mogliche Lastflexibilitit.
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2 Stand der Technik

Die Validierung 16st ein iiberbestimmtes Gleichungssystem. Diese Uberbestimmung kann durch
zu viel aufgenommene Messwerte als zur eindeutigen Bestimmung der Anlage notwendig sind
entstehen. Die Messwerte sind zudem mit Messfehlern behaftet. Werden die Messwerte in das
iiberbestimmte Gleichungssystem eingesetzt, entstehen bei der Losung des iiberbestimmten
Gleichungssystems Widerspriiche und die Erhaltungsgleichungen sind meistens nicht erfiillt. Die
Validierung berechnet nun den wahrscheinlichsten Zustand der Anlage, in dem moglichst wenig
korrigierte Messwerte die Erhaltungsgleichungen erfiillen (siehe auch Kap. 3.1).

Mit einer dynamischen Simulation wird instationidres Komponenten- und Anlagenverhalten und
das Regelverhalten der Anlage untersucht. Bei der stationédren Simulation, Validierungs- und
Auslegungsrechnung sind keine Speicherterme vorhanden. Daher miissen keine zeitlichen Ablei-
tungen berechnet werden und es ergibt sich ein algebraisches Gleichungssystems (siehe auch Kap.
3.1). Bei dynamischen Berechnungen konnen zeitliche Ableitungen auftreten und es entsteht in
der Regel ein differential algebraisches Gleichungssystem. Zur Losung des Gleichungssystems
wird ein anderer Satz an Berechnungsmethoden verwendet.

Die einzelnen Hauptaufgaben konnen gruppiert und zusammengefasst werden (sieche Abb. 2.4).
So ist fiir den Hersteller die stationire und die dynamische Simulation sowie die Auslegungsrech-
nung von Interesse. Der Hersteller von energie- und verfahrenstechnischen Anlagen soll diese
Anlagen entsprechend geforderter Betriebsparameter konstruieren und die Anlagengeometrie
festlegen.

Fiir den Betreiber einer Anlage ist hingegen die stationédre und die dynamische Simulation aber
auch die Validierungsrechnung wichtig. Die exakte Geometrie ist nicht primir von Interesse,
sondern die technischen Eigenschaften der Anlage.

Die dritte Gruppierung hat als Gemeinsamkeit, dass keine zeitlichen Ableitungen berechnet
werden miissen und kein Differentialgleichungsloser benotigt wird.
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ABB. 2.4: Gruppierte Hauptaufgaben nach dem jeweiligem Interessenbereich

Der Ansatz, dass alle Hauptaufgaben in einem Programmsystem geldst werden kénnen, bringt
viele Synergieeffekte mit sich. Alle Hauptaufgaben sind in einer Oberfliche realisiert. Das ist
bedienerfreundlich und reduziert die Einarbeitung in viele unterschiedliche Programme. Es
reduziert ebenfalls die Modellierungs- und Ubertragungsfehler zwischen einzelnen Programmen.
Das Programmsystem ist in sich konsistent, da die gleichen Modelle, der gleiche Satz an
Stoffdaten usw. verwendet wird, um die unterschiedlichen Hauptaufgaben zu bearbeiten.

Durch den modularen Aufbau des Programmsystems in ENBIPRO kann zur Erstellung des
Gleichungssystems der Validierung auf die Gleichungen der Komponenten aus der stationédren
Berechnung zugegriffen werden. Das vereinfacht ebenfalls die Implementierung der Validierung
in einem Programmkern.
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2 Stand der Technik

2.2.2 Entwicklung

ENBIPRO ist ausgehend von der oben beschriebenen Grundidee entwickelt worden und histo-
risch gewachsen. Zu Beginn der Entwicklung waren es noch einzelne Programme, die anschlie-
Bend sukzessive in einem Programmsystem miindeten. So hat [ROHSE 1995] am
DYNamischen KEsselsimulationsprogramm - DYNKE gearbeitet. Das Kesselsimulationspro-
gramm deckt den Teilbereich Dynamik ab. Es ist in FORTRAN verfasst. [STAMATELOPOULOS
1996] hat zur gleichen Zeit an ENBIPRO gearbeitet und die Version war ebenfalls in Fortran
verfasst. Es hat die Teilbereiche stationire Voll- und Teillast abgedeckt und die Eingabe der Geo-
metrie sowie der thermodynamischen Parameter wurde mittels Eingabedatei realisiert. [LOHR
2000] hat die ENBIPRO-Version von Stamatelopoulos um den Teilbereich der Dynamik erwei-
tert, wobei Lohr die Arbeit und das Programm DYNKE von Rohse als Ausgangspunkt fiir seine
Weiterentwicklung verwendete. [ARONIS 2005], welcher sich mit GuD-Anlagen befasste, hat
die Komponentenbibliothek von ENBIPRO entsprechend erweitert.

Aufbauend auf den beschriebenen Vorgidngerarbeiten, welche alle in FORTRAN erfolgten, haben
[WITKOWSKI 2006], [APASCARITEI 2008] und [ZINDLER 2008] ENBIPRO in C++ neu verfasst
und um eine graphische Benutzeroberfliche (GUI) erweitert. [WITKOWSKI 2006] hat im Zuge der
Neuprogrammierung, das ENBIPRO um den Teilbereich Validierung erweitert und beschiftigte
sich zusitzlich mit der Auslegung und der stationiren Teillastberechnung. [APASCARITEI 2008]
hat den Quellcode von Witkowski um eine zusitzliche Vektornorm in der Validierung, die
L1-Norm, erweitert und die Effizienz und Fehlerbehandlung des Gleichungssystems verbessert.
Zindler baute auf den Arbeiten von [ROHSE 1995], [LOHR 2000] und [WALTER 2001] auf
und implementierte einen Differentialgleichungsloser fiir dynamische Simulationen. Gekoppelt
wurden die zwei Programme durch eine gemeinsame Oberfliche [ZINDLER 2008].

Aufbauend auf [ZINDLER 2008] wurde eine Version erstellt, welche mit einem Programm
die drei Teilbereiche stationdre Berechnung, Auslegung und Dynamik berechnen kann. Die
Komponentenbibliothek wurde um neue, innovative Anwendungsfelder, z.B. SOFC- Kreis-
laufe [SCHLITZBERGER 2012] und Druckluftspeicherkraftwerke [NIELSEN 2013] erweitert.

Ein Ergebnis der vorliegenden Dissertation ist die erfolgte Neuimplementierung der Validierung
in dem Programm aufbauend auf der Arbeit von [ZINDLER 2008].

ENBIPRO wird auch zu Ausbildungszwecken fiir Studien- und Diplomarbeiten genutzt. So
konnten zahlreiche Studien- und Diplomarbeiten erfolgreich fertiggestellt werden, die ebenfalls
an der ENBIPRO-Entwicklung beteiligt waren und sind.
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2.2.3 Aufbau

Das Programm ENBIPRO ist in der Programmiersprache C++ geschrieben. Die Programmstruk-
tur ist objektorientiert wodurch eine modulare Komponentenerstellung in ENBIPRO erméglicht
wird [ZINDLER 2008], [SCHLITZBERGER 2012]. Beim Erstellen einer neuen Komponente
kann auf Gleichungen von anderen Komponenten direkt zugegriffen werden. Hinweise und
Beispiele zur Erstellung neuer Komponenten konnen dem Programmierhandbuch entnommen
werden [HAUSCHKE et al. 2013a]. Neue Funktionen konnen ebenfalls einfach hinzugefiigt
werden, da die Funktionen aus dem Hauptprogramm als Unterfunktionen angesprochen werden.
Dadurch, dass ENBIPRO eine institutseigene Entwicklung ist, ist der gesamte Quellcode vollstin-
dig verfiigbar und kann ausgelesen und ausgetauscht werden. Bei der Programmierung wurden
Schnittstellen vorgesehen und auf eine stetige Erweiterbarkeit geachtet. Deshalb eignet sich das
Programm gut um Komponenten, Datenbanken, Funktionen und Loser neu zu implementieren

und zu erweitern.

Durch die Programmiersprache C++ ist die Verwendung von ENBIPRO plattformunabhéngig und
kann unter den gingigen Betriebssystemen wie Windows und Linux kompiliert und verwendet

werden.
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ABB. 2.5: Screenshot der ENBIPRO-Benutzeroberfliche

Die graphische Benutzeroberfliche - GUI (Graphical User Interface) ist in dem Oberfldchen-
framework QT programmiert und visualisiert die Verkniipfung der einzelnen Komponenten zu
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2 Stand der Technik

einem Gesamtkreislauf. Es werden Komponenten aus der Komponentenbibliothek mittels Hinein-
ziehen in den Modellbereich (Drag and Drop) dem Kreislauf hinzugefiigt. Die Komponenten
werden mittels Stoffstromen, Energiestromen oder Signalen zu einem Modell verkniipft (siehe
Abb. 2.5). Anschlieend miissen die Variablentypen im Programm festgelegt werden.

In der Tab. 2.4 sind die in der graphischen Benutzeroberfliche zur Darstellung der unterschiedli-
chen Variablentypen verwendeten Zeichen sowie die korrespondierenden Variablen, welche im
Algorithmus zum Einsatz kommen, gegeniibergestellt.

Zeichen | Typ Bezeichnung
in GUI | in ENBIPRO im Algorithmus
~ Messgrofie X
Freie Variable bzw. Berechnungsgrofle | y
# Parameter bzw. fester Vorgabewert -

TAB. 2.4: Variablentypen in der ENBIPRO-Benutzeroberfliche

Nach der Modellerstellung wird das Modell im XML-Format gespeichert. Wird die Berechnung
gestartet, wird die XML-Datei eingelesen. Die Berechnungsergebnisse werden nach Beendigung
der Berechnung zuriick in die XML-Datei geschrieben und die Datenausgabe wird erstellt.

Die Datenausgabe erfolgt im ASCII-Format und kann einfach in ein Tabellenkalkulations-
programm eingelesen werden. Die ASCII-Datei wird ebenfalls zur Visualisierung der Ergebnis-
verldufe verwendet.

2.2.4 Anwendungsfeld

Das Anwendungsfeld von ENBIPRO ist die Energie- und Verfahrenstechnik mit dem Schwer-
punkt der Kraftwerkstechnik. Die Komponentenbibliothek ist in unterschiedliche Kategorien
unterteilt und kann der Tab. 2.5 entnommen werden. Die Komponenten sind im Benutzerhand-
buch [HAUSCHKE et al. 2012] mit Beschreibungen, Modellgleichungen und Modelliiberpriif-
ungen dokumentiert. Im Programm ENBIPRO ist zu jeder Komponente ein Beispiel verfiigbar.
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Kategorie Auszug der Komponenten
General Stoffstrome, Signale, Kreisschlusskomponente
Heatexchangers Wirmeiibertrager, Verdampfer, Uberhitzer,

Kondensator, Vorwiarmer, Kiithlturm

Collection-Distribution

Mischer, Stofftrenner, Dampfabscheider, Filter,
Generator, Einspritzventile, Injektor

Compression-Expansion

Verdichter, Kompressoren, Pumpen, Turbinen, Drossel,
Kolbenverdichter

Function

mathematische Grundoperationen, Polynomvorgabe

Chemical-Energy-Device

Brennkammern fiir Gas, Kohle, Reformer, Vergaser,
Entschwefelungs-, Entstickungsanlage, SOFC-,
PEM-, DCFC-Brennstoffzellen

Controller-Systems

Regler, Messstellen, Signalvorgaben, Ventile,
Begrenzer, Kennfeld-Eingabe, Schalter

Storage

Wasserspeicher, Druckluftspeicher, Trommel, Wérme-
speicher, Speisewasserbehilter,
Solependelbecken, Feststoffspeicher

Renewable-Energy-
Device

Solarkollektor, Flachkollektor, PV-Anlage,
Windkraftanlage

TAB. 2.5: Kategorien der Komponentenbibliothek in ENBIPRO

Mit den Komponenten konnen in ENBIPRO u.a. Prozesse zu den folgenden Themen simuliert
werden [APASCARITEI et al. 2009]:

e Konventionelle thermische Kraftwerke (Braun- und Steinkohle, Biomasse, Ersatzbrenn-

stoff, Abfall)

e Gas- und Dampfturbinenanlagen (GuD - Anlagen)

e Druckluftspeicherkraftwerke und Wirmespeicher

o Kiltemittel-Kreisldufe (Organic-Rankine-Cycle)

e Solarthermische Kraftwerke (mit Direktverdampfung und Wirmetrdgerfluid)

e Kreisldufe mit CO; - Abscheidung (Carbonate Looping - Verfahren)

e Brennstoffzellensysteme

e Kombinierte Kreisldufe mit Vergasung

e Regelungen, Reglerentwurf und Simulation mit verallgemeinerten Ubertragungsfunktionen

e Solarthermische Brauchwassernutzung (Solarkollektor und Flachkollektor)

e Windkraftanlagen

Dieses Werk ist copyrightgeschutzt und darf in keiner Form vervielféltigt werden noch an Dritte weitergegeben werden.
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2 Stand der Technik

e PV-Anlagen

Weitere Funktionen neben den vier Hauptanwendungsgebieten Auslegung, Teillast- und Validie-
rungsrechnung und Dynamik sind:

e Visuelle Ergebnisausgabe und Aufbereitung von Ergebnisgrofien

O — ¥-Plot (Wirmestrom-Temperatur-Plot) [DJEUTCHA 2011]

Online Einlesen von Messdaten aus einem Messystem [DJEUTCHA 2011]

Parameteroptimierung mittels genetischer Algorithmen [EHSS 2010]

Parameteranalyse (Vollstindige Optimierung) [EHSS 2010]

Automatisierte Auslegung von Kraftwerkskesseln (in Planung) [DEPTA 2014]

e Lastprognose und optimierte Fahrweise von Kraftwerken (in Planung) [EHSS 2014]

In der Stoffdatenbank von ENBIPRO kann zwischen idealen und realen Stoffen und Stoffge-
mischen unterschieden werden. Die Stoffdaten fiir ideale Gase und Gasgemische in ENBIPRO
wurden aus der NASA Reference Database (National Aeronautics and Space Administration)
[GORDON und MCBRIDE 1994], aus dem VDI-Wirmeatlas [VDI-WARMEATLAS 2013] und
der REFPROP (REFerence FLuid PROPerties ) [LEMMON et al. 2007] implementiert. Die
Unsicherheiten fiir Gase, welche fiir die Validierungsberechnung benotigt werden, sind der
[VDI4760 2003] entnommen.

Die Stoffdaten fiir reale Stoffe und Stoffgemische sind in REFPROP [LEMMON et al. 2007]
enthalten. Die Stoffdaten fiir Wasser und Wasserdampf sind zusitzlich als IAPWS-IF97 [TAPWS
1997] verfiigbar. Die Tafelunsicherheiten von Wasser und Wasserdampf sind beschrieben in
[WAGNER und KRETSCHMAR 2008] und [IAPWS 1994] und wurden durch [WESTERLOH
2012] implementiert.

Die Stoffdaten fiir Stdhle sind aus dem [VDI-WARMEATLAS 2013] und jene fiir feste Brennstof-
fe, wie Biomasse und Kohle aus [GROTE und FELDHUSEN 2007], [FORTUIN 2004], [ZELKOW-
SKI 2004] entnommen.

2.2.5 Losung des Gleichungssystems zur stationaren Simulation

Vor der Losung des Gleichungssystems ist die Modellerstellung vorangestellt. Der Benutzer
verkniipft die gewiinschten Komponenten zu einem Gesamtkreislauf. Die Verkniipfungen ent-
halten die Information der unterschiedlichen Stréme (z.B. Stoffstrom, Energiestrom) und den
Typ der Variablen (Messgrof3e, freie Variable oder Parameter). Die einzelnen Komponenten
enthalten spezifische Gleichungen in Abhéngigkeit von der Funktion der Komponente. So steht
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jede Komponente fiir einen Gleichungssatz, der in das Gleichungssystem des Gesamtmodells
eingetragen wird. Stationédre Gleichungssysteme in der Prozesssimulation sind meistens nichtli-
neare Gleichungssysteme. In der impliziten Schreibweise sind die Gleichungen widerspruchsfrei
erfiillt, wenn das Ergebnis jeder einzelnen Gleichung Null ergibt.

fi(y) 0
f(y) = fzfy) = (:) —0 @.1)
fi(y) 0

Der Losungsvektor zur Gl. (2.1) enthilt die freien Variablen. Solche nichtlinearen Gleichungs-
systeme konnen mittels einer Linearisierung um den Arbeitspunkt nach Taylor in ein lineares
Gleichungssystem iiberfiihrt werden. Dieses Gleichungssystem wird dann mittels einer Nullstel-
lensuche iterativ gelost. Eingesetzt werden die Verfahren bei der Berechnung der stationiren
Losung, als Nullstellensuche, oder bei der Validierung, zur Bestimmung von Extremalwerten. Zur
Bestimmung der Extremalwerte wird die Nullstelle der ersten Ableitung der Funktion gesucht.
Nachfolgend wird zwischen Verfahren zur Nullstellensuche, die Newton- und Newtonihnlichen-
Verfahren und den Verfahren zur Extremalwertbestimmung unterschieden. Die Verfahren zur
Extremalwertbestimmung konnen in ein Verfahren zur Nullstellensuche iiberfiihrt werden.

2.2.5.1 Nulistellensuche

Verfahren zur Nullstellensuche sind z.B. das Newton-Verfahren, das Quasi-Newton-Verfahren
und die Hybrid-Methoden [BRONSTEIN et al. 2000], [DAHMEN und REUSKEN 2008] [SCHWARZ
und KOCKLER 2009], [SPELLUCCTI 1993], [NOCEDAL 2006] und [GEIGER und KANZOW
2002].

Zu den Newton-Verfahren zihlt z.B. das modifizierte Newton-Verfahren oder das gedampfte
Newton-Verfahren.

Quasi-Newton-Verfahren arbeiten mit einer Ndherungslosung z.B. fiir die Hessematrix oder
der Jakobimatrix. Zu den Quasi-Newton-Verfahren zihlen z.B. das BFGS-Verfahren (Broyden-
Fletcher-Goldfarb-Shanno-Verfahren) [NOCEDAL 2006], [SPELLUCCI 1993], die SR1-Methode
[NOCEDAL 2006], der Powel-Algorithmus ( [SCHWARZ und KOCKLER 2009], [RABINOWITZ
1970], und das Newton-Kantorowitsch-Verfahren [ BRONSTEIN et al. 2005].

Die Hybrid-Methoden sind eine Kombination aus zwei Verfahren. Bei weiter Entfernung von
der Nullstelle kommt z.B. ein Bisektions- oder Quasi-Newton-Verfahren zur Auswertung. Nahe
an der Nullstelle wird das Verfahren z.B. zum Newton-Verfahren gewechselt. Das vereint die
Vorteile von Rechenzeit und Robustheit der Algorithmen [NOCEDAL 2006].
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2 Stand der Technik

An dieser Stelle sollen zwei Verfahren niher erldautert werden: das Newton-Verfahren und
das gedampfte GauB3-Newton-Verfahren. Das geddmpfte Newton-Verfahren ist in ENBIPRO
implementiert, um die stationdre Losung zum Zeitpunkt Null zu berechnen, im Falle einer
dynamischen Simulation [ZINDLER 2008].

Wird das Newton-Verfahren zur Losung des stationdren Gleichungssystems verwendet, wird die
Korrektur der freien Variablen w so berechnet, dass die Systemgleichungen erfiillt sind, indem
die Abweichung der Systemgleichungen von der gesuchten Losung Null angenéhert wird. Die
Abweichung der Systemgleichungen wird Residuum genannt. Fiir das Newton-Verfahren ergibt
sich als Funktion zur Korrektur der freien Variablen:

0 = miny, |[Fy(y)w +£(y)ll2 (2.2)
0=TFy(y)w+1(y) (2.3)
mit
F=y+w (2.4)
0=Fy(y) (¥—y) + f(y) (2.5)
~—— ~—

Vektor der Verbesserungen — Residuum

Das gedampfte Newton-Verfahren erweitert das Newton-Verfahren um einen Dampfungspa-
rameter 5, auch Relaxationsfaktor genannt. Dieser Dampfungsparameter verhindert eine zu
starke Verinderung von w in einem Rechenschritt. Dadurch kann ein zu starkes Uber- oder
Unterschwingen der Funktion verhindert und eher eine Losung berechnet werden, als bei dem
ungedidmpften Newton-Verfahren. Das gedimpfte Newton-Verfahren benétigt mehr Iterationen
als das ungeddmpfte Verfahren, sofern der Dampfungsparameter kleiner als eins gewihlt ist. Fiir
das gedimpfte Newton-Verfahren ergibt sich als Funktion:

0 = miny||Fy(y)w +£(y)||2 (2.6)
mit
y=y+Bw (2.7)
0 =Fy(y) F-v)/8 + fy) (2.8)
— ~~

Vektor der Verbesserungen  Residuum

Die Wahl des Dampfungsparameters £ hingt stark von dem zu berechnenden System ab und
wird in ENBIPRO durch den Anwender statisch zu Beginn der Berechnung angegeben. Ist =1,
so entspricht das Verfahren dem ungedédmpften Newton-Verfahren. £ sollte fiir eine Dampfung
zwischen Null und Eins gewihlt werden.
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2.2.5.2 Extremalwertsuche

Beim GauB3-Newton-Verfahren wird die erste Ableitung bei der Extremalwertsuche gebildet und
zu Null gesetzt. Darauf kann dann eine Nullstellensuche angewendet und somit die Extremalwerte
berechnet werden.

Als Beispiel sei hier das GauB3-Newton-Verfahren zur Minimierung der Abweichungen in der
Ausgleichsrechnung angefiihrt. Das Nachfolgende Beispiel Gl. (2.9) und (2.10) ist auf die
Validierung angepasst. Daher ist die Minimierungsgrofe die Verbesserungen der Messwerte v.

min||f(x)|, = miny ||F(x)v+£f(x)||2 (2.9)
X=Xx+4V (2.10)

Die Verfahren zur Minimierung der Abweichungen in der Ausgleichsrechnung konnen in ein
Verfahren zur Losung des stationédren Gleichungssystems iibergefiihrt werden. Wird in Gl. (2.9)
die linke Seite zu Null gesetzt, so ergibt sich GI.(2.2), wenn noch die Verbesserung der freien
Variablen w; durch die Verbesserung der Messwerte v; und die Abhéngigkeit der Funktionen
f(y) und F(y) durch f(x) und F(x) ersetzt wird. D.h. durch eine Anpassung im Algorithmus zur
Extremalwertsuche kann der Algorithmus zur Berechnung der stationdren Losung verwendet
werden. Weiterfithrende Literatur ist u.a. [DAHMEN und REUSKEN 2008] oder [SCHWARZ und
KOCKLER 2009].

Das Levenberg-Marquardt-Verfahren, in G1.(2.11) dargestellt, verwendet zusitzlich einen Dampf-
ungsparameter. In der ersten Zeile der G1.(2.11) ist die Gleichung nach Gl.(2.9) zu erkennen.
Beim Levenberg-Marquardt-Verfahren erfolgt die Berechnung des Dampfungsfaktors £ mittels
eines eigenen Gleichungssystems, welches in der zweiten Zeile der Gl.(2.11) der Vektoren
enthalten ist. Die Berechnung des Dampfungsfaktors kann je nach Ddmpfungsstrategie variieren
und wird in Abhingigkeit der Konvergenz der Minimierungsfunktion angepasst.

min[£(x)]> = H( 2(1;) )v+ ( o )

2.2.6 Residuum des Gleichungssystems

2.11)

2

Die vom Benutzer in der Benutzeroberfliche vorgegebenen Werte fiir die Komponenten werden
fiir die erste Auswertung in die Koeffizienten des Gleichungssystems eingesetzt. Das Gleichungs-
system wird gelost und das Residuum berechnet. In der euklidischen Vektornorm berechnet sich
das Residuum wie die Quadratsummenfunktion.

Residuum = [£(yi)]2 = 1/ (E(y1))2 4+ + (E(yn)? (2.12)
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2 Stand der Technik

Ist das Residuum groB, sind die Bilanzgleichungen stark verletzt, ist das Residuum klein, so sind
die Abweichungen von der gesuchten Losung gering. Die Iterationsschleife im Newton-Verfahren
bricht ab, wenn das Residuum unterhalb des Abbruchkriteriums liegt. Das Abbruchkriterium
wird vom Benutzer vorgegeben. Das Abbruchkriterium ist proportional der Zahlengenauigkeit in
jeder Gleichung. Die Wahl der Einheiten in ENBIPRO, implementiert nach [ZINDLER 2008],
beeinflusst die Losbarkeit des Gleichungssystems im Newton-Verfahren. Die Zahleneintrige im
Newton-Verfahren konnen, wenn sie schlecht gewihlt sind, zu schlecht konditionierten Matrizen
fiihren. Diese schlecht konditionierten Matrizen konnen entstehen, wenn sehr grof3e und sehr
kleine Zahlen gleichzeitig in der Matrix vorhanden sind. Die Zahleneintrige variieren jedoch
mit dem zu simulierenden Kreislauf. Weiterfithrende Literatur zur Kondition von Matrizen und
Gleichungssystemen sind z.B. [PLATO 2010], [BRONSTEIN et al. 2005], [SPELLUCCI 1993]
und [BECKER et al. 1977].

Die internen Berechnungseinheiten in ENBIPRO sind angepasst an den Bereich der Kraftwerks-
technik und ergeben sich zu:

GroBe Formelzeichen Einheit Wertebereich ca.
Massenstrom 7 kg/s >0  bis 10000
Druck p MPa >0  bis 30
Temperatur T kK 0,273 bis 2,5
Spez. Enthalpie h MlJ/kg >0 bis 4,0
Dampfgehalt XD - >0 bis 1,0
Wirmestrom 0 MW >0  bis 4000
kA kA MW/KK >0 bis 3000
Geschwindigkeit Vy m/s >0 bis 50
Energie U MJ >0  bis 10000
Dichte 0 kg/m? >0  bis 8000
Wirmeiibergangs- a, MW/(m?kK) >0 bis 10000
koeffizient

Wirmedurchgangs- A W/(m - K) >0 bis 300

koeffizient

TAB. 2.6: Ubersicht iiber die wichtigsten internen BerechnungsgroBen und ihre Einheiten in
ENBIPRO

Die Wahl des Abbruchkriteriums héngt unmittelbar mit den Zahlenbereichen zusammen. Wird
das Abbruchkriterium vom Benutzer auf z.B. 10~ festgelegt, so wird eine maximale Abwei-
chung der Temperatur von 10~*kK = 0, 1K akzeptiert. Gleiches gilt iibertragen fiir die anderen
internen Berechnungseinheiten. Fiir Prozesse im Bereich von Brennstoffzellen [SCHLITZBER-
GER 2012], wo sehr kleine Massenstrome bzw. Molenstrome vorliegen, sind Abbruchkriterien
von 10~ oder kleiner notwendig.

Nach [ZANDER 2013] kann die Methode der gewichteten Residuen die umstdandliche Wahl der
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internen Berechnungseinheiten in ENBIPRO verbessern. Die Methode der gewichteten Resi-
duen wird in [PAPAGEORGIOU et al. 2012] gewichtete kleinste Quadrate genannt. Dabei ist dy
der Wichtungsvektor, der die Matrixeintrige bestimmt und variabel gewihlt werden kann, um
schlecht konditionierte Matrizen zu verhindern. Die Wahl des Abbruchkriteriums kann dadurch

vereinfacht werden.
f 2 f 2
e <@) 4 (M) (2_13)
) dw1 dwn

2.2.7 Bildung der Funktionalmatrix

fy)

gewichtetes Residuum = H
w

Bei der Validierungsrechnung wird die Differentiation des Gleichungssystems zur Bildung der
Funktionalmatrix F benétigt. Die Funktionalmatrix F besteht aus zwei Teilen. Der erste Teil
der Funktionalmatrix F ist die Funktionalmatrix der Messwerte Fy. Das ist eine n x k-Matrix.
Der zweite Teil ist die Funktionalmatrix der freien Variablen Fy, welche eine n x [-Matrix ist.
Bei der Berechnung des stationidren Gleichungssystems besteht die Funktionalmatrix F nur aus
der Funktionalmatrix der freien Variablen Fy. In der Funktionalmatrix F ist die Anzahl der
linearisierten Nebenbedingungen durch n gekennzeichnet und die Anzahl der Messwerte durch k
und der freien Variablen durch /. Die Funktionalmatrix F ist eine n x (k + [)-Matrix.

3 A\ -~ 3\
o ok o h
o"xl é?xk 07}71 0_)yl
Fy=| @ .. n Fy=| : .. n (2.14)
Afn Afn Afn Afn
ox1 Ixy, y1 2y
J
_ " _
o oh dh A
F=|F F | = dio e O n (2.15)
Ifn Afn Ifn
dxi  dx. v Iy )
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2 Stand der Technik

Um die Funktionalmatrix zu bestimmen, werden Differentiationsverfahren benotigt [SPELLUCCI
1993], [PLATO 2010]. In ENBIPRO werden zwei Methoden zur Bildung der Ableitungen
verwendet: die analytische Ableitung und die numerische Ableitung [ZINDLER 2008]. Die
analytischen Ableitungen sind als Gleichung hinterlegt und werden vom Komponentenersteller
direkt angegeben. Die numerischen Ableitungen werden mittels Steigungsdreieck berechnet.
Dabei wird die Funktion zweimal durchlaufen und die Steigung zwischen den beiden Punkten
als Differenz berechnet. Die numerischen Ableitungen bendtigen mehr Rechenzeit, konnen
dafiir aber auch komplizierte Ableitungen annihern, wie Ableitungen von Stoffdatenfunktionen.
Die Differentiationsverfahren sind auch als Mathematikbibliothek verfiigbar und kénnen im
Quellcode eingebunden werden. Die GNU Scientific Library (GSL) [GALASSI 2009] bietet
vorwirts, riickwirts und zentrale Differenzenalgorithmen an.

Ein weiteres Verfahren zur Bildung von Ableitungen ist das algorithmische Ableiten [SLA-
WIG 2005]. Diese Verfahren sind in Programmier-Bibliotheken eingebettet und benotigen eine
spezielle Programmierung des Quellcodes, wie z.B. ADIC [BISCHOF und ROH 1999].

2.2.8 Validierbares System

Ein System ist mathematisch eindeutig bestimmt, wenn die Anzahl der Modellgleichungen
gleich der Anzahl an freien Variablen ist. Wenn weniger Modellgleichungen als freie Variablen
vorhanden sind, ist das System mathematisch unterbestimmt und in dem Fall, dass weniger
freie Variablen als Modellgleichungen zur Verfiigung stehen, ist das System mathematisch
tiberbestimmt.

In der Ausgleichsrechnung sind mehr Messstellen als Nebenbedingungen vorhanden. Demnach
ist das System theoretisch iiberbestimmt. Jede Messstelle bei der Validierung hat zusétzlich ein
Konfidenzintervall und stellt somit ein Losungsintervall dar (Messwert + Konfidenzintervall). In
diesem Losungsbereich erfiillen eine Vielzahl an Werten die Nebenbedingungen. Erst mit der
Minimierungsfunktion kann eine extremale Losung gefunden werden.

Ob ein System validierbar ist, kann {iber den Aufbau der Funktionalmatrix F bestimmt werden.
In [VEVERKA und MADRON 1997], [MADRON und PAPUGA 2007] und [KNOPF 2012] wird der
Begriff Grad der Redundanz v zur Systembeschreibung genutzt. Die Redundanz v ist wie folgt
definiert:

v=n—I (2.16)

n ist die Anzahl der linearisierten Nebenbedingungen und / die der freien Variablen. Nur bei
positiver Redundanz (v > 0) ist eine Validierung moglich. [VEVERKA und MADRON 1997]
und [MADRON und PAPUGA 2007] iiberpriifen anhand der Dimension der Funktionalmatrix
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der freien Variablen Fy, ob zusitzliche Gleichungen zur Minimierung der Fehlerquadrate zur
Verfiigung stehen. Dieses Kriterium muss um eine weitere Untersuchung der Funktionalmatrix F
erweitert werden.

Ein Beispiel soll verdeutlichen, dass die Bedingung der Gl. (2.16) nur die erste von zwei beno-
tigten Bedingungen ist. Dazu soll ein System betrachtet werden, welches aus n = 4 Gleichungen,
| = 2 freien Variablen und k = 2 Messwerten besteht. Nach GI. (2.16) ist das System validierbar,
da v =4 —2 =2 ist. Das System besteht damit aus vier Variablen und vier Gleichungen und ist
eindeutig bestimmt. Erst mit einer ausreichenden Anzahl an Messwerten, in diesem Falle mehr
als 2, ist das System validierbar. Anders als es das Kriterium GI. (2.16) beschreibt.

Es miissen korrekterweise zwei Bedingungen fiir ein validierbares System iiberpriift wer-
den [ZANDER 2013], damit die F Matrix nicht singuldr wird und das Gleichungssystem im Sinne
der Validierung 1osbar ist. Deshalb muss sich die Untersuchung des Ranges auf das vollstindige
System an Nebenbedingungen, die Funktionalmatrix F, beziehen und nicht nur auf die Funktio-
nalmatrix der freien Variablen Fy.

1) Es muss eine ausreichende Anzahl an Gleichungen fiir die Validierung zur Verfiigung stehen.
Diese Forderung ist umgeformt die Definition der Redundanz nach Gl. (2.16).

Rang[F,] <n (2.17)
l<n (2.18)

2) Die Anzahl der Messwerte und der freien Variablen muss grofer sein als die Anzahl der
Gleichungen, damit das Gleichungssystem ldsbar ist.

Rang[F| > n (2.19)
k+1>n (2.20)

Das Kriterium zur Validierbarkeit eines Systems lautet demnach (Gl. (2.18) kombiniert mit GI.
(2.20))

k+1l>n>1 (2.21)
bzw.
k>n—1>0 (2.22)
~—

14

In der nachfolgenden Tabelle Tab.2.7 sind die moglichen Zustinde von stationdren und validier-
baren Systemen aufgelistet.
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2 Stand der Technik

Berechnung | System- Mathematische Losbarkeit
bedingungen
l=n Bestimmtes System, eindeutig 16sbar,
beobachtbar!)
Stationér I<n Unterbestimmtes System, nicht eindeutig 16sbar,
k=0 nicht beobachtbar!)
[>n Uberbestimmtes System, nicht 16sbar

l+k=n; k= v | Bestimmtes System, eindeutig losbar,

keine Ausgleichsrechnung moglich,

nicht redundant!)

Validierung | [+k <n; k < v | Unterbestimmtes System, nicht eindeutig 1osbar
k # 0 und [+k>n; k> v | Uberbestimmtes System, Ausgleichsrechnung
v>0 moglich, redundant!)

TAB. 2.7: Zustdande des Gleichungssystems. 1) Begriff nach [VEVERKA und MADRON 1997]

2.3 Bestehende Mathematikbibliotheken

Die Bibliotheken Maxima [MIT 1982] und GNU Scientific Library (GSL) [GALASSI 2009]
enthalten grundlegende Operationen zur Validierung. Sie konnen nichtlineare Gleichungen 16sen
und die Summe der Fehlerquadrate berechnen. Eine Erweiterung liefert die GAMS-Biblio-
thek [ROSENTHAL 2013], die Solver zur Minimierung fiir Probleme unter Nebenbedingungen
enthdlt.

Aufbauend auf der GNU Scientific Library wurde die DRV Library (Data-Reconciliation and
Validation) erstellt [ZANDER 2012]. Die DRV Library ist angepasst an Minimierungsprobleme
unter Nebenbedingungen mit dem Z-Algorithmus. Sie kann eingebunden werden in bestehende
Quellcodes. Sie benotigt den Funktionswert an der auszuwertenden Stelle f(x,y), die Funktional-
matrix F und die Kovarianz Sy, Sy.

2.4 Ubersicht der Richtlinien und Regelwerke zur
Messdatenvalidierung und Abnahmetests

Tab.2.8 ist aufgebaut auf [TRAVESSET 2005] und liefert eine Ubersicht iiber die Richtlinien
und Standards zur Messdatenvalidierung im Bereich der kraftwerkstechnischen Anlagen und
Komponenten.
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Richtlinie Name und Literaturquellen

Gas Turbine Heat Recovery Steam Generators - Performance Test Codes
ASME PTC 4.4

[ASME-PTC-4.4 2008]

ASME PTC 6 Steam Turbines
[ASME-PTC-6 2008]

ASME PTC 19.1 Test Uncertainty
[ASME-PTC-19.1 2005]

ASME PTC 22 Performance Test Code on Gas Turbines
[ASME-PTC-22 2005]

DIN 1942 Abnahmeversuche an Dampferzeugern. Ersetzt durch DIN EN 12952-15
[VDI1942 1994]

Wirmetechnische Abnahmeversuche an Dampfturbinen (VDI-
VDI-DIN 1943 Dampfturbinenregeln)

[VDI-DIN1943 1975]

Wasserrohrkessel und Anlagenkomponenten - Teil 15: Abnahmeversuche
DIN EN 12952-15

[DINEN12952-15 2003]

1SO 2314 Gas turbines - Acceptance tests

[1S02314 2009]

Abnahme- und Leistungsversuche an  Verdichtern (VDI-
VDI 2045 Verdichterregeln)

[VDI2045 1993]

Messunsicherheiten bei Abnahmemessungen an energie- und kraftwerks-
VDI 2048 1-3 technischen Anlagen

[VDI2048-1 2000] [VDI2048-1 2012] [VDI2048-2 2003] [VDI2048-3 2008] [VDI2048-3 2012]

VDI 3986 Ermittlung des Wirkungsgrades von konventionellen Kraftwerken
[VDI3986 2000]

VGB-S-009-5-00 Anwendung der Messdatenvalidierung gemif3 VDI 2048
[VGB2012 2012]

TAB. 2.8: Richtlinien und Standards zur Messdatenvalidierung

Welche Richtlinien und Standards Anwendung finden, hingt von den verwendeten Komponenten
ab und wird vertraglich geregelt. Allgemeine Richtlinien und Standards zum Aufgabenfeld der
Messdatenvalidierung werden in der Tab.2.9 dargestellt.
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Richtlinie

2 Stand der Technik

Name und Literaturquellen

DIN 1319 1-4

Grundlagen der Messtechnik
[DIN1319 2005]

DIN ENV 13005

Leitfaden zur Angabe der Unsicherheit
[DIN13005 1999] und [DIN13005 2012]

ISO/IEC98-3
GUM

Uncertainty of measurement - Part 3: Guide to the expression of uncer-
tainty in measurement (GUM:1995)
[ISO/IEC98-3 2008]

Leitfaden
JCGM 100-107

Auswertung von Messdaten - Eine Einfithrung zum Leitfaden zur Angabe
der Unsicherheit beim Messen und zu den dazugehdrigen Dokumenten
Evaluation of measurement data - Guide to the expression of uncertainty
in measurement.

[JCGM 2009] und [JCGM 2008]

VDI/VDE 2620

Unsichere Messungen und ihre Wirkung auf das Messergebnis
[VDI/VDE2620 1998]

VDI/VDE3524

Modellierung und Simulation von Kraftwerksblocken
[VDI/VDE3524 2012]

TAB. 2.9: Richtlinien und Standards zur Messung und zur Simulation

Die Richtlinie GUM [ISO/IEC98-3 2008] ist ebenfalls in [JCGM 2008] enthalten und soll
durch den Leitfaden gefordert und erginzt werden. [JCGM 2009] ist die deutsche Ubersetzung
von [JCGM 2008]. Die Richtlinie GUM ist ebenfalls als deutsche Ubersetzung in der Vornorm
DIN ENV 13005 [DIN13005 1999] enthalten.
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3 Validierung

Ziel der Messdatenvalidierung ist es, ein widerspriichliches Gleichungssystem in ein wider-
spruchsfreies Gleichungssystem, unter der Nebenbedingung, dass die Korrekturen an den Mess-
werten moglichst gering sind, zu iiberfiihren.

3.1 Begriffe zur Validierung

Zu Beginn sollen wichtige Bezeichnungen und Definitionen im Zusammenhang mit der Messda-
tenvalidierung vorgestellt werden. Literaturquellen zu den Begriffen der Ausgleichsrechnung und
der Validierung sind u.a. [KRYSTECK 2012], [DIN13005 1999], [JCGM 2009], [NIEMEIER
2008], [VDI2048-1 2000], [STREIT 1975], [VGB2012 2012].

Technisches System

Ein technisches System kann z.B. ein Dampferzeuger oder ein gesamtes Kraftwerk sein. Ein
technisches System wird in der stationdren Simulation durch ein algebraisches Gleichungssystem
beschrieben.

Algebraisches Gleichungssystem (AGL)

Das algebraische Gleichungssystem enthilt die Informationen iiber das technische System. Das
beinhaltet wie die Komponenten untereinander verschaltet sind sowie die Komponentengleichun-
gen, welche das Verhalten der Komponenten beschreiben. Die Komponentengleichungen sind
die Erhaltungsgleichungen, bezogen auf den Bilanzraum einer Komponente, die geometrischen
Daten einer Komponente und aus der Geometrie ableitbare Teillastbeziehungen [HAUSCHKE
et al. 2012]. Die ableitbaren Teillastbeziehungen sind in den Komponenten als Liniearisierung um
den Arbeitspunkt hinterlegt oder als Gleichung hergeleitet aus dem Ahnlichkeitsgesetz mittels
dimensionsloser Kennzahlen fiir Warme- und Stofftransport. Das algebraische Gleichungssystem
enthilt auch den Typ der Variablen (Messwert, Parameter oder freie Variable), welcher durch
den Anwender vorgegeben wird.
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3 Validierung

Stationiire Simulation

Bei der stationdren Simulation ist die Redundanz v = 0. Es handelt sich um ein bestimmtes Glei-
chungssystem. Es kann keine Validierung durchgefiihrt werden. Vorkommende Variablentypen
sind freie Variablen und Parameter. Die stationdre Simulation bestimmt Werte fiir die freien
Variablen. Die Randbedingungen des Gleichungssystems sind in den Parametern enthalten. Es
ist nur das algebraische Gleichungssystem zu 16sen.

Validierung (Messdatenvalidierung)

Werden in das algebraische Gleichungssystem Messwerte eingesetzt, so ist es eindeutig 19sbar,
wenn noch genau so viele freie Variablen vorhanden sind wie Gleichungen. Werden mehr
Messwerte eingesetzt, ist das Gleichungssystem iiberbestimmt und damit validierbar. Wegen
der Messfehler ergeben sich Widerspriiche. Das Gleichungssystem mit den Messwerten erfiillt
meistens nicht die Erhaltungsgleichungen (Bilanz-, Transport-, Zustandsgleichungen etc.).

Die Messdatenvalidierung wird mathematisch mittels eines gekoppelten Gleichungssystems -
einer Minimierungsfunktion mit dem algebraischen Gleichungssystem zur Erfiillung der Neben-
bedingungen - durchgefiihrt. Die Messdatenvalidierung wird eingesetzt bei Abnahmeversuchen
und zum Monitoring von Anlagen und ist beschrieben in der VDI-Richtlinie 2048 ,,Messunsicher-
heiten bei Abnahmemessungen an energie- und kraftwerkstechnischen Anlagen” [VDI2048-1
2012].

Nebenbedingung f(y)

Die Nebenbedingung f(y) in der Validierung ist die widerspruchsfreie Erfiillung des aufgestellten
algebraischen Gleichungssystems.

Je nachdem, wie das algebraische Gleichungssystem konzipiert ist, konnen unterschiedliche
Losungsalgorithmen angewendet werden (siehe weiter hinten in diesem Kapitel). So wird
nach [CROWE 1983], [CROWE 1986], [KNOPF 2012], [VEVERKA und MADRON 1997], [NARA-
SIMHAN und JORDACHE 2000] und [ROMAGNOLI und SANCHEZ 1999] zwischen linearer,
bilinearer und nicht linearer Validierung unterschieden. Die Bezeichnungen der Validierung
beziehen sich auf die Art des algebraischen Gleichungssystems und unterscheidet sich in den
Abhingigkeiten der Variablen auf das Minimierungsproblem.

Messwert x

Der Messwert x wird gemessen. Er kann nicht verdndert werden. Jedem gemessenen Wert x
(Messwert) wird auf Grund der Messunsicherheiten des jeweiligen Messgerits ein Konfidenzin-
tervall zugewiesen. Dieses Konfidenzintervall wird durch die Messunsicherheit des jeweiligen
Messgerits angegeben. In der VDI-Richtlinie 2048 [VDI2048-1 2012] wird angenommen, dass
die Messwerte Gau3 normalverteilt sind.
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GauB-Normalverteilung

In der Validierung nach der VDI-Richtlinie 2048 wird angenommen, dass die Messwerte Nach
Gaul3 normalverteilt sind. Die Normalverteilung hat den Vorteil, dass sie dem zentralen Grenz-
wertsatz unterliegt und einfach mit diesem zu arbeiten ist, da z.B. das Additionstheorem giiltig
ist [VDI2048-1 2000]. Werden so z.B. Gaull normalverteilte Grof3en addiert, ist das Ergebnis
ebenfalls eine Gaull normalverteilte Grof3e.

Die GauB3-Normalverteilung erfiillt folgende drei Kriterien:

1. Die Wahrscheinlichkeit aller Messwerte, das Integral der Wahrscheinlichkeitsdichtefunkti-
on, zwischen —co und oo ist genau 1.

2. Die Verteilung von positiv und negativ abweichenden Messwerten vom Erwartungswert
ist symmetrisch.

3. Je groBer die Abweichung der Messwerte vom Erwartungswert im Betrag ist, desto
unwahrscheinlicher ist diese.

Die Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion der GauB3-Normalverteilung ist in Gl. (3.1) dargestellt.

(z—u)?

1
S Vv (2x)o
In Abbildung 3.1 ist die Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion b(z) der Gau-Normalverteilung mit
o = 1 und x = 0 abgebildet. Die Gaul3-Normalverteilung ist durch zwei Parameter festgelegt,

die Standardabweichung o und den Erwartungswert /.
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3 Validierung

Wahrscheinlichkeits -
dichtefunktion

b(z)

A
Gaufl-Normalverteilung mit o = 1
0.4 —(z— )
By e 1 T o7 z Variable
0.35 : v (2m)e a Standardabweichung
o? Varianz
03 S\ ¢ Erwartungswert
025 \
0.2+ AN
0.15 AN X
0.1f AN
95% |\
0.05 N
3 3[}{1 i IR N . Gtk N % Nk =
_ p—1,90 | 41,960 | ik
—(T 4 I‘- 1 l 1 rl hr._ (T
-3 -2 -1 0 1 2 3
H—a i u+a

ABB. 3.1: GauB3-Normalverteilung nach [BRONSTEIN et al. 2000] und [DIN 13005 1999]

Wenn die Messwerte GauB-normalverteilt sind und eine signifikante Anzahl an Messwerten
aufgenommen wurde, sind in dem Intervall u £ 1,96 o statistisch 95% der Messwerte enthalten
und 5% der Messwerte sind auerhalb des Intervalls.

Auf andere Verteilungsfunktionen wird in Kap.3.3.1 detailliert eingegangen.
Erwartungswert [

Der Erwartungswert tt, auch wahrer Wert genannt, ist unbekannt. Er berechnet sich nach GI. (3.5)
aus dem Integral der Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion b(z) multipliziert mit dem Variablenwert
z [VDI2048-1 2000]. Er ist auch gleichzeitig der Erwartungswert E einer Zufallsvariablen

Zzu.

W=Elgu)= /z b(z) dz (3.2)

Das Ziel der Ausgleichsrechnung ist es, den verbesserten Schiitzwert X so genau wie moglich
mit der geringsten Abweichung zum Erwartungswert (t, also mit dem geringsten Messfehler, zu
bestimmen.
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Bester Schiitzwert des Erwartungswerts t

Der beste Schiitzwert des Erwartungswerts X wird aus Mehrfachmessungen bestimmt [DIN 13005
1999]. In Abbildung 3.2 ist als Beispiel eine Temperaturmessung dargestellt. Zur Bestimmung
des besten Schitzwerts des Erwartungswerts & wird eine signifikante Anzahl an Messungen
aufgenommen. Der beste Schiitzwert des Erwartungswerts & ist dann das arithmetische Mittel
der Messwerte.
1 N

x= lim — ) x; 3.3

X Nl—woN - i (3.3)
Bei einer unendlich groBen Anzahl an Messungen wird der Mittelwert der Messwerte gegen den
Erwartungswert u streben.

In Abb. 3.2 ist beispielhaft die Wahrscheinlichkeitsdichte einer Temperaturmessstelle dargestellt.
Der Mittelwert ¥; = 100°C und das Konfidenzintervall =6 = 2 K.

Wahrscheinlichkeits -
dichtefunktion

IrJL.L‘]

A
0.4+¢ _
1 Mittelwert vom Messwert 1
0.35F ¢, Konfidenzintervall von x|
1,960 = §
0.3r-
0.25F
0.2r
015+
0.1+ ' \
0.05- RO
) \ ; h 5%
£ - : [12,5% » Messwert x
0 97 op 99 T 101 102 103 in [°C]

ABB. 3.2: Wahrscheinlichkeitsdichte einer Temperaturmessstelle

Konfidenzintervall +§6

Das Konfidenzintervall 40 ist der akzeptable positive und negative Messfehlerbereich vom besten
Schiitzwert des Erwartungswerts ¥ + 8. Das Konfidenzintervall von Messgeriten wird berechnet
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3 Validierung

aus der Herstellerangabe des Fehlertoleranzbereichs. In der Validierung ist das Konfidenzintervall
der Bereich, in dem 95% der Messwerte x, ¢ = 1,96 enthalten sind.

Bei der Validierung hat das Konfidenzintervall 4+ einen Einfluss auf den Typ der Variablen. Es
definiert, in welchem Bereich eine Messgrofle zuldssig korrigiert werden darf. Ist das Konfidenz-
intervall eines Messwerts identisch Null, so wird dem Messwert kein Messfehler zugestanden
und der Messwert wird wie ein Parameter behandelt. Ist das Konfidenzintervall eines Messwerts
unendlich grof3 gewihlt, so wird der Messwert analog wie eine freie Variable behandelt.

Verbesserter Schitzwert X = x +v

Mit dem Messwert zuziiglich der Verbesserung v wird ein neuer verbesserter Schitzwert X
berechnet. In den Iterationen der Validierung konvergieren die verbesserten Schitzwerte x +
v gegen das Minimum aller Verbesserungen v. Zusitzlich sollen die Verbesserungen v die
Systemnebenbedingungen widerspruchsfrei erfiillen. Dadurch variieren mit den Iterationen die
Verbesserungen v und die verbesserten Schiitzwerte X.

Verbesserte Schitzwerte X sollten sich nach der Validierung nur im Bereich des jeweiligen
Konfidenzintervalls befinden. Wenn die Validierung ein Minimum findet, welches gleichzeitig
die Konfidenzintervalle der Messwerte verletzt, so ist das ein Hinweis auf grobe Fehler, da das
System widerspriichlich ist. Mehr Informationen dazu sind im Kapitel 3.6.2.2 enthalten.

Messfehler x — u

Der Begriff Messfehler bezeichnet die Abweichung zwischen dem wahren Wert ¢ und dem
Messwert x. In der [DIN 13005 1999] wird anstatt von Messfehler der Begriftf Messabweichung
benutzt.

Freie Variable y

In der Validierung sind freie Variablen y indirekt bestimmte, nicht gemessene Berechnungsgrofen.
Die freie Variablen konnen berechnet werden oder sind Daten aus einem Postprocessing, z.B. die
Berechnung des Wirkungsgrads oder gekoppelte Zustidnde aus den Stoffdaten, wie Temperatur,
Druck, Enthalpie und Dampfgehalt.

Verbesserte freie Variable § =y +w

Die freien Variablen besitzen einen Startwert y und in der Validierung wird die Verbesserung der
freien Variablen w berechnet. Es ergeben sich die verbesserten freien Variablen §, analog zu den
verbesserten Schitzwerten X.
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Parameter

Ein Parameter ist eine fixierte Vorgabegrofe. Diese wird vom Anwender vorgegeben und kann
nur vor einer Simulation festgelegt werden. Geometriedaten sind ein Beispiel fiir Parameter.
Parameter sind die gesamte Berechnung iiber konstant.

Standardabweichung o

Die Standardabweichung ¢ wird aus dem Konfidenzintervall & berechnet. Bei der Normalvertei-
lung, einer Wahrscheinlichkeit von 95% ist das Konfidenzintervall 1,96 o.

6=1,96 0 (3.4

Varianz S und Kovarianz S, ;,

Die Varianz S ist das Quadrat der Standardabweichung o, bei einem erwartungstreuen Schitzer
fiir die Varianz.

0> = El(zau— 1)) = [ (- b(2) d2 (33)
Mit Gl. (3.4) und der Voraussetzung eines erwartungstreuen Schitzers fiir die Varianz ergibt
sich:
S 2
S=o*=(—] . 3.6
(15) 69

In [DIN13005 1999] sind zwei Methoden zur Ermittlung der Varianz bzw. der Standardabwei-
chung angegeben. Die Ermittlungsmethode der Varianz vom Typ A wird mittels Hiufigkeitsver-
teilung und vom Typ B mittels A-priori-Verteilung bestimmt. Bei einer unendlich groen Anzahl
an Messungen, kann die Varianz vom Typ A als Integral geschrieben werden.

. .
= i = Jim Yo S

Gl1.(3.7) eingesetzt in G1.(3.5) ergibt G1.(3.8) bei einer unendlich grolen Anzahl an Messungen
und einem erwartungstreuen Schitzers.

S— o= E((x—%)?) = /(x—)?)z b(x) dx (3.8)
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3 Validierung

Die Kovarianz ist eine Abhingigkeit von zwei Messwerten oder freien Variablen a und b
[VDI2048-1 2012]. Sie wird mathematisch ausgedriickt durch:

Sap = E((a—a)(b—D)) (3.9)

Der Erwartungswert £ und die Standardabweichungen o, 0}, sind mittels dem Korrelationskoeffi-
zienten &, zwischen zwei Messwerten oder freien Variablen a und b gekoppelt.

- 0u %%
S,p=E((a—a)(b—>b)) = K,,0,0, = Ky (3.10)
(l, (( ) ( )) a a ( 1 , 96)2
Kovarianzmatrix S
Die Varianzen S und die Kovarianzen S,;, werden in die Kovarianzmatrix S eingetragen.
St Sip SN
S S
s=| > 7 3.11)
SN 1 SN

Werden die Varianzen und Kovarianzen der Messwerte in die Kovarianzmatrix eingetragen, so
ergibt sich die Kovarianzmatrix der Messwerte S,. Entsprechendes gilt fiir die freien Variablen.
Die verbesserte Kovarianzmatrix der Messwerte S, und der freien Variablen S, wird am Ende
des Validierungsalgorithmus ermittelt.

Lineare Validierung

Nach [VEVERKA und MADRON 1997], [CROWE 1983], [ROMAGNOLI und SANCHEZ 1999],
[KNOPF 2012] und [NARASIMHAN und JORDACHE 2000] bedeutet lineare Validierung, dass das
System der Nebenbedingungen nur eine Bilanz (z.B. Massenbilanz oder Energiebilanz) enthalt
und somit nur von gewissen Messgroflen (Massenstrommessungen oder Temperaturmessungen)
abhiéngig ist.

flai,bi) = a1 a;+ on b; (3.12)

Gl. (3.13) sucht das Minimum einer Funktion, die nur von den gemessenen und freien (nicht
gemessenen) Massenstromen abhéngig ist. Die Massenbilanz ist an dieser Stelle nur als Beispiel
gewdhlt und soll den Charakter der linearen Validierung verdeutlichen.

f(m) =ogm+on... (3.13)
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Diese lineare Validierung kann mittels der QR-Zerlegung oder dem Eliminationsalgorithmus
gelost werden. Der Unterschied zwischen der QR-Zerlegung und dem Eliminationsalgorithmus
besteht in dem Erstellen der Dreiecksmatrix. Bei der QR-Zerlegung wird ein Matritzenprodukt so
bestimmt, dass eine Matrix eine Dreiecksmatrix ist. Durch die QR-Zerlegung wird das restringier-
te Optimierungsproblem in ein unrestringiertes Optimierungsproblem tiiberfiihrt. Die Erfiillung
der Nebenbedingungen wird Restriktion genannt. Ist die Nebenbedingung eine Gleichung, so
wird das Optimierungsproblem auch gleichheitsrestringiertes Optimierungsproblem genannt.
[GEIGER und KANZOW 2002] nennt dieses Vorgehen Reduktionsmethode. Die Reduktionsmetho-
de fiir lineare Systeme in der Validierung angewendet, ist beschrieben in [GEIGER und KANZOW
2002], [OBERLE 2009], [VEVERKA und MADRON 1997], [ROMAGNOLI und SANCHEZ 1999]
und [NARASIMHAN und JORDACHE 2000].

Bei dem Eliminationsalgorithmus wird die Dreiecksmatrix durch Eliminieren von Zeilen und
Spalten erstellt. Der Eliminationsalgorithmus ist detailliert beschrieben in Kapitel 3.4.1.3.

In der Mathematik wird die Extremwertsuche einer linearen Zielfunktion, als lineare Optimierung
oder als lineare Programmierung bezeichnet [BRONSTEIN et al. 2000].

Bilineare Validierung

Bei der bilinearen Validierung sind die Nebenbedingungen von mehreren Grof3en (z.B. Kon-
zentrationen und Gesamtmassenstrome) abhiingig, die aber linear mit der Nebenbedingung
gekoppelt sind [CROWE 1986], [ROMAGNOLI und SANCHEZ 1999], [RAO und NARASIMHAN
1996], [VEVERKA und MADRON 1997], [NARASIMHAN und JORDACHE 2000].

f(a,-,bi) =) q; b,‘ + o a; bi (314)

Mit Hilfe der GI. (3.15) wird das Minimum einer Funktion gesucht, die von den gemessenen und
freien (nicht gemessenen) Massenstromen 7z und Konzentrationen ¢ abhéngig ist. Die Gréen
von denen das Minimum einer Funktion f gesucht wird, sind von der Funktion voneinander
unabhingigen GrofBen.

f(m,c) =oymcit+onpc... (3.15)
Diese konnen aber iiber eine zusitzliche Gleichung untereinander gekoppelt werden.
1= f(c) (3.16)

Nach [CROWE 1986] und [RAO und NARASIMHAN 1996] kann die ,,Crowe’s Two Step Matrix
Projection Technique* eingesetzt werden. Dabei werden zuerst die Gleichungen der freien
Konzentrationen eliminiert und anschlieBend die Gleichungen der freien Gesamtmassenstrome.
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3 Validierung

Ubrig bleiben die Nebenbedingungen an gemessenen Gesamtmassenstromen und Konzentra-
tionen, die validiert werden konnen. AnschlieBend konnen die freien, eliminierten Variablen aus
den validierten Werten berechnet werden.

In [RAO und NARASIMHAN 1996] wird auch noch die “Simpsons Technique* vorgestellt.
Dort werden zuerst die Variablen der Konzentrationen mit den Massenstromen ersetzt. Daran
anschlieBend werden unabhingige Komponententeile in Teilstrome unterteilt und validiert.

Nichtlineare Validierung

Nach [VEVERKA und MADRON 1997], [ROMAGNOLI und SANCHEZ 1999], [KNOPF 2012]
und [NARASIMHAN und JORDACHE 2000] ist eine nichtlineare Validierung jedes System,
welches mehrere Bilanzen enthélt und nicht zu den linearen oder bilinearen Problemen zihlt.
Die Nebenbedingung enthilt mehrere voneinander unabhédngige Variablen.

Die nichtlineare Validierung ist der am hiufigsten vorkommende Fall, da die zu untersuchenden
Anlagen komplexe, nichtlineare Systeme sind [MADRON und PAPUGA 2007], [ROMAGNOLI und
SANCHEZ 1999], [NARASIMHAN und JORDACHE 2000]. Die lineare und bilineare Validierung
sind Sonderfille und treten in der Praxis selten auf [MADRON und PAPUGA 2007].

Die nichtlineare Validierung kann mittels einem der SL-Algorithmen (Successive Linearization
Algorithms) oder der NLP-Algorithmen (Non-Linear Programming Technique Algorithms)
gelost werden [ROMAGNOLI und SANCHEZ 1999]. Diese Algorithmen berechnen die nicht-
lineare Validierung unter Nebenbedingungen. Der Z-Algorithmus und der Epsilon-Algorithmus
16sen iiber dies hinaus die freien Variablen gleichzeitig in einem Gleichungssystem. Dies konnen
die anderen hier aufgefiihrten Algorithmen, SL-Algorithmen und NLP-Algorithmen, nicht ohne
weitere Ergédnzungen.

SL-Algorithmen (Successive Linearization Algorithms)

Bei den SL-Algorithmen werden die nichtlinearen Nebenbedingungen linearisiert. Die nicht
gemessenen Variablen werden eliminiert und das Gleichungssystem iterativ gelost, siehe Kapitel
3.4.1.3. Die SL-Algorithmen sind im Verhéltnis zu den anderen Algorithmen einfach und rechnen
schnell. Sie konnen um einen Schrittweitenfaktor erweitert werden [ROMAGNOLI und SANCHEZ
1999]. Die [VDI12048-1 2012] schlédgt vor, den Schrittweitenfaktor mittels der Fibonaccisuche
zu bestimmen siehe Kap. 3.4.3.

Nach [ROMAGNOLI und SANCHEZ 1999] ist ein Nachteil der SL-Algorithmen, dass die Losung
oszillieren kann, wenn mehrere Minima existieren. Ein weiterer Nachteil ist, dass die Elimi-
nationsmethode bei komplexen Systemen schwer anzuwenden ist [VEVERKA und MADRON
1997].
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NLP-Algorithmen (Non-Linear Programming Technique Algorithms)

NLP-Algorithmen werden genutzt, um Ungleichungsnebenbedingungen und nichtlineare Neben-
bedingungen zu berechnen [ROMAGNOLI und SANCHEZ 1999], [NARASIMHAN und JORDACHE
2000]. NLP-Algorithmen benodtigen mehr Rechenzeit als die SL-Algorithmen [ROMAGNOLI
und SANCHEZ 1999]. Stellvertretend sollen zwei der NLP-Algorithmen der SQP-Algorithmus
und der GRG-Algorithmus nachfolgend vorgestellt werden. Die freien Variablen miissen bei der
Verwendung des SQP-Algorithmus oder des GRG-Algorithmus in einem weiteren zusétzlichen
Rechenschritt berechnet werden.

SQP-Algorithmen (Successive Quadratic Programming Algorithms)

SQP-Algorithmen zur nichtlinearen Validierung beruhen auf der Koppelung mit den Lagrange-
Multiplikatoren, welche im Kapitel 3.4.1 eingehend behandelt werden. In [GEIGER und KANZOW
2002] steht SQP fiir ,,Sequential Quadratic Programming* und wird auch als RQP-Verfahren
,»Recursive Quadratic Programming® bezeichnet. Die beiden Algorithmen sind ident, die ge-
nauen Bezeichnungen, Sucessive (Chemische Verfahrenstechnik) und Sequential (Mathematik),
unterscheiden sich in dem jeweiligen Anwendungsbereich.

Die SQP-Algorithmen zur nichtlinearen Validierung sind in [NARASIMHAN und JORDACHE
2000], [CROWE 1986], [ROMAGNOLI und SANCHEZ 1999] und [VEVERKA und MADRON
1997] beschrieben. Dabei wird das nichtlineare System an Nebenbedingungen in quadratische
Teilprobleme zerteilt. Im SQP-Algorithmus wird die Erfiillung der nichtlinearen Nebenbedin-
gungen liber eine Iterationsprozedur erreicht. Dieser Algorithmus 16st auch die Probleme der
linearen Validierung.

Nach [MADRON und PAPUGA 2007], [VEVERKA und MADRON 1997] sollten SQP-Algorithmen
verwendet werden, da die in der Praxis auftretenden Systeme in der Regel nichtlinear sind, die
SQP-Algorithmen besser das Minimum finden und besser grobe Fehler identifizieren konnen
als die SL-Algorithmen. Ein weiterer Grund fiir [ROMAGNOLI und SANCHEZ 1999] ist, dass
die SQP-Algorithmen mit Ungleichungsnebenbedingungen arbeiten konnen. Nach [SPELLUCCI
1993] sind die SQP-Algorithmen universell einsetzbar und stellen eine effiziente Losungsmethode
nichtlinearer Optimierungsprobleme dar.

GRG-Algorithmen (Generalized Reduced Gradient Algorithms)

Alternativ zu den SQP-Algorithmen werden die GRG-Algorithmen verwendet [NARASIMHAN
und JORDACHE 2000]. [ROMAGNOLI und SANCHEZ 1999] nennen die Algorithmen RGM-
Algorithmen (Reduced Gradient Method). Bei den GRG-Algorithmen werden die nichtlinearen
Nebenbedingungen nacheinander in Teilprobleme zerteilt. Das ist ein wesentlicher Unterschied
zu den SQP-Verfahren. Die Messwerte werden validiert und anschlieend die freien Variablen
aus den Nebenbedingungen berechnet. Aus den Messwerten berechnet sich der Gradient und
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3 Validierung

die Suchrichtung fiir die Minimumssuche. Die GRG-Algorithmen benétigen in jedem Rechen-
schritt Schitzwerte fiir das jeweilige Teilproblem, welche die nichtlinearen Nebenbedingungen
erfiillen.

3.2 Grundlagen

Die Grundlagen der Ausgleichsrechnung kdnnen aus [NIEMEIER 2008], [BRONSTEIN et al. 2000]
entnommen werden. Als weitere Quellen zur Messdatenvalidierung zusétzlich zu den in Tab.
2.8 angefiihrten Richtlinien und Standards sind zu nennen [STREIT 1975], [MENNEBROCKER
1998], [DORING 2010], [BRINKMEIER 2010], [WITKOWSKI 2006], [APASCARITEI 2008],
[KITZBERGER und SCHMIDT 2010], [UECKER 2005], [TRAVESSET 2005], [BROCKMEIER
1999]. [KITZBERGER und SCHMIDT 2010] haben in ihrer Veroffentlichung die Bewertung der
Ergebnisse der VDI-Richtlinie verdeutlicht. Anwendungsorientierte Hinweise zur Richtlinie sind
in dem VGB-Standard [VGB2012 2012] enthalten.

3.2.1 Einsatzgebiete der Validierung

In dem Bereich der Kraftwerkstechnik kann die Validierung an zahlreichen Stellen eingesetzt
werden [LANGENSTEIN et al. 2004]. Die Validierung kann in zwei Einsatzgebiete unterteilt
werden, eine einmalige Messung (Abnahmemessungen) und eine kontinuierliche Messung (Mo-
nitoring). Die Ergebnisse der Validierung bringen neue Informationen und lassen Riickschliisse
auf das technische System zu.

Abnahmemessungen

Die Abnahmemessung wird als Vertragsbestandteil nach der VDI2048 bei Abnahmemessungen
durchgefiihrt. Mit Hilfe der Abnahmemessungen kann ein stationdrer, widerspruchsfreier Anla-
genzustand unter den statistisch gegebenen Randbedingungen ermittelt werden. Das Ergebnis der
Abnahmemessung dient dem Vergleich der vertraglich gesicherten Betriebsparametern mit den
gemessenen Betriebsparametern. Der Bilanzraum um ein Kraftwerk bzw. um eine Anlage kann
so eindeutig bestimmt und mit den Messwerten verglichen werden. Ein weiteres Einsatzgebiet
der Abnahmemessung ist z.B. die Bestimmung der Energiebereitstellung des Kraftwerks bzw.
der Anlage, wie eingespeister Strom, Fernwdarmemenge und Dampfmenge zur Berechnung der
EEG-Vergiitung (Erneuerbare-Energien-Gesetz).

Der Ablauf der Abnahmemessungen unterteilt sich in zwei Teile: eine Messkampagne und eine
Prozesssimulation.
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In der Messkampagne werden vertraglich festgelegte Lastzustinde im Kraftwerk bzw. in der
Anlage eingestellt. Diese Lastzustinde werden vom betrieblichen Messequipment aufgezeichnet.
Meistens wird zusitzliches Messequipment verwendet, um eine hohere Genauigkeit zu erreichen
und zusitzliche Betriebsparameter zu erfassen, die nicht in dem betrieblichen Messequipment
aufgezeichnet werden.

Im zweiten Teil der Prozesssimulation findet die Modellerstellung und die Validierung statt. Die
Modellerstellung beinhaltet die Nebenbedingungen des zu simulierenden Systems. Wird ein
Kreislaufsimulationsprogramm zur Modellerstellung benutzt, vereinfacht sich die Angabe des
mathematischen Anlagenmodells zu einer Flowsheetmodellierung. In einem Kreislaufsimulati-
onsprogramm sind die Komponenten durch Modellgleichungen beschrieben. Der Modellersteller
kombiniert im Programm die Komponenten gemall der Anlagenstruktur und legt die Rand-
bedingungen fest. Als Randbedingungen muss auch der Typ der Variablen festgelegt werden
(Messwert, freie Variable und Parameter). Den Messwerten miissen Konfidenzintervalle zu-
gewiesen werden, den freien Variablen Startwerte und den Parametern feste Werte, wie z.B.
Geometrien. Durch die Kombination der Komponenten in Form von Modellgleichungen und
die Angabe der Randbedingungen wird ein algebraisches Gleichungssystem erstellt, die Neben-
bedingung f(x,y). Diese Nebenbedingung muss bei der Minimierung der Verbesserungen der
Messwerte erfiillt sein.

Nach der Modellerstellung konnen die Messwerte aus der Messkampagne in das erstellte Simula-
tionsmodell eingetragen und die Validierung durchgefiihrt werden. Die Validierung bestimmt die
wahrscheinlichsten Schitzwerte aus den Messwerten und deren Verbesserungen. Die Ergebnisse
der Validierung sind somit die wahrscheinlichsten Werte, die zum Zeitpunkt der Abnahmemes-
sung vorliegen.

In der Validierung werden Annahmen getroffen, die im Anschluss iiberpriift werden miissen
(siehe Kap.3.6.2). Weiterhin kann eine Fehlerbetrachtung auf systematische Fehler erfolgen
(siehe Kap. 3.6.3.2 und Kap. 3.6.3.3).

Monitoring

Vergleicht man die Abnahmemessung und das Monitoring, so unterscheiden sich diese im Ablauf.
Wird die Validierung als Monitoring durchgefiihrt, sollte diese betriebsbegleitend und mit den
betrieblichen Messgeriten durchgefiihrt werden. Wird die Messdatenvalidierung im laufenden
Betrieb eingesetzt, dient diese der Prozess- und Komponenteniiberwachung. Zum einen erlaubt
die genauere Kenntnis des Anlagenzustands eine optimierte Fahrweise des Kraftwerks [AHMED
et al. 2010]. Messwerte und Toleranzen konnen genauer eingehalten und Sicherheitsreserven
reduziert werden. Dadurch konnen z.B. Anfahrzeiten reduziert und Emissionen gemindert
werden. Zum anderen konnen Driften und Fehler an Messgeriten und fehlerhafte Komponenten,
z.B. Leckagen festgestellt und lokalisiert werden. Die Modellerstellung verlduft wie bei der
Abnahmemessung.
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3 Validierung

3.2.2 Prozesssimulation

Die Grundbegriffe der Prozesssimulation sind bei [SCHLITZBERGER 2012], [ZINDLER 2008],
[MARQUARDT 2005], [SCHULER 1996], [KRAMER und NECULAU 1998], [WEBER 2006],
[BLASS 1997] vorgestellt.

Prozesse sind die Gesamtheit aller physikalischen, chemischen und biologischen Vorginge.
Diese Vorgiinge unterliegen Anderungen, die mit Prozessvariablen beschrieben und beobachtet
werden. Prozesse sind unteilbar. Ein System, basierend auf Prozessen, ist ein begrenzter Teil
der Wirklichkeit [BLASS 1997], es hat Systemgrenzen und einen Systemzweck. Ein System,
z.B. ein Kraftwerk, zeigt in einer bestimmten Umgebung ein charakteristisches Verhalten. Es
nimmt Eingangsgrofen auf, 1aBt sich durch Prozessvariable (Zustandsgroen: Messwerte und
freie Variable) beschreiben und gibt Ausgangsgroflen an die Umgebung zuriick (verbesserte
Messwerte und verbesserte freie Variablen). Es kann in Untersysteme zerlegt werden, bis hin zu
Systemelementen. Systeme konnen aber auch zu groeren Systemen zusammengefiigt werden.
Prozessvariablen aus dem System werden in einem Modell verkniipft. In der Simulation ist es
ein mathematisches Modell.

Das Modell ist ein Teilauschnitt aus dem System. Es soll das zu beobachtende Verhalten des Sys-
tems wiedergeben. Das Verhalten ist abstrahiert und vereinfacht. Es gibt fiir die Vorgehensweise
der Modellbildung weder allgemeingiiltige Regeln, noch eine eindeutige Modellierung [KRY-
STECK 2012]. Deshalb soll fiir den Anwender die Modellierung so einfach wie moglich sein und
gleichzeitig alle notwendigen Aspekte des Systems beriicksichtigen. Bei der Modellierung wird
zwischen experimenteller und theoretischer Modellbildung unterschieden. Bei der experimentel-
len Modellbildung, auch Black-Box Modellierung genannt, ist keine detaillierte Systemkenntnis
erforderlich. Die Modellierung basiert auf den gemessenen Eingangs- und Ausgangsdaten des
Systems. Bei der theoretischen Modellbildung, auch White-Box Modellierung genannt, wird das
System auf den physikalischen Grundlagen aufgestellt und zu einem komplexen System zusam-
mengestellt. Nach [KRYSTECK 2012] bietet der Ansatz der theoretischen Modellbildung eine
hochstmogliche Transparenz und fiihrt zu einem besseren Verstidndnis des Gesamtsystems.

In ENBIPRO wird die theoretische Modellbildung verwendet. Das mathematische Modell wird
aus den Komponentengleichungen und den Bilanzgleichungen erstellt. AnschlieBend wird das
Modell linearisiert. Das allgemeingiiltige Gleichungssystem (Abb. 2.3) wird an den Simula-
tionszweck angepasst. In der stationdren Simulation sind nur die freien Variablen y in der

Losungsmenge enthalten, in der Validierung sind es die Messwerte x und die freien Variablen
y.
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ABB. 3.3: Ablauf der Validierung im Zusammenhang mit Prozess, System und Modell verdndert
nach [SCHLITZBERGER 2012], [ZINDLER 2008]

Die Simulation ist die Nachbildung der Realitédt unter dem mathematischen Modell und den ge-
troffenen Annahmen. Mit dem Simulationsergebnis kann eine Verifikation (Pfad 1) durchgefiihrt
werden, welche die Funktionalitit des Modells iiberpriift. Die Verifikation ist die Uberpriifung,
ob das zu untersuchende Verhalten ausreichend genau abgebildet wird. Eine Modellvalidierung
(Pfad 4) ist ein Vergleich der Messdaten mit dem System und soll die Giiltigkeit des Modells
sicherstellen. Dafiir muss vorher eine Messdatenvalidierung durchgefiihrt werden (Pfad 1-3),
da anderenfalls die Modellvalidierung mit Messfehlern und widerspriichlichen Messwerten
fehlerbehaftet durchgefiihrt wird.

Fiir eine einzelne Berechnungsmethode, stationire oder dynamische Simulation, ist der Zusam-
menhang zwischen Prozess, System und Modell bei [SCHLITZBERGER 2012] und [ZINDLER
2008] beschrieben. Die linke Seite der Bildes 3.3 (Pfad 1) liefert bei der Validierung das mathe-
matische Modell, deshalb ist der Teil der Abbildung mit Modellierung benannt. Die Losung des
Gleichungssystems (Pfad 1) und die Ergebnisse daraus sind Zwischenschritte zur Validierung
(Pfad 2 und 3) und beeinflussen iiber die Verifikation (Pfad 1) und Modellvalidierung (Pfad 4)
das erzeugte mathematische Modell. Der Prozess der Validierung ist auf der rechten Seite des
Bildes 3.3 dargestellt. Das mathematische Modell, welches bei der Modellierung entstanden ist,
bildet die Grundlage der Validierung. Das Ergebnis der Validierungsrechnung wird auf Fehler
tiberpriift.

Der Anfangszustand des Systems ist durch die Prozessvariablen x,y meistens nicht widerspruchs-
frei beschrieben. Dabei sind die Auslegungsdaten und die ersten Messdaten aus dem Kraftwerk
oder der Anlage Grundlage des Simulationsmodells. Diese Widerspriiche haben Einfluss auf
die Prozessvariablen und fithren zu verbesserten Werten. Die Prozessvariablen, welche nach

43

Dieses Werk ist copyrightgeschutzt und darf in keiner Form vervielféltigt werden noch an Dritte weitergegeben werden.
Es gilt nur fur den personlichen Gebrauch.



3 Validierung

der Validierung verbessert sind, sind gleichzeitig Grundlage zur Erstellung des mathematischen
Modells. Die Modellerstellung ist zwischen den Messdaten aus dem Kraftwerk und dem Simu-
lationsmodell iterativ. [BLASS 1997] nennt diese Problemstellung Vorwirtsverzweigung und
divergentes Problemldsen.

Weiterhin konnen Fehler bei der Modellerstellung entstehen (Pfad 2) und diese fallen erst nach
der Validierung durch verletzte Kriterien, wie dem Kap. 3.6.2 entnommen werden kann, auf.
Wenn nach der Durchfiihrung einer ersten Validierung grobe Widerspriiche zwischen den Simu-
lationsergebnissen zu den jeweiligen betrieblichen Messstellen vorhanden sind, sind mogliche
Ursachen Fehler im Simulationsmodell, z.B. falsche Anlagenstruktur angenommen, oder Fehler
in der Messtechnik, z.B. Signale von Messsensoren vertauscht, negativ aufgeschaltet. Diese
groben Widerspriiche fallen durch eine sehr hohe Abweichung im Vergleich zwischen dem
Simulationsergebnis und den Messwerten auf. Wenn systematische Messfehler (z.B. Leckage)
vermutet werden, so sollte das System mathematisch iiberpriift werden (Analyse der F-Matrix),
bei falsch gemessenen Werten sollte die Berechnung des System mit verdnderten Prozessvaria-
blen (Analyse der gemessenen Werte) iiberpriift werden. Die Fehleranalyse liefert Hinweise,
welche betrieblichen Messstellen im Kraftwerk ndher zu untersuchen sind.

Wenn keine weiteren Fehler vermutet werden, sind die verbesserten Prozessvariablen X, § das
Ergebnis der Validierungsrechnung. Diese verbesserten Prozessvariablen erfiillen den wahr-
scheinlichsten Zustand des Systems unter den gewihlten Annahmen und den urspriinglich
gemessenen Prozessvariablen.

Die Parallelitdt im Ablauf der stationdren Berechnung (linke Seite des Bildes 3.3) und der
Validierungsrechnung (rechte Seite des Bildes 3.3) wird in Kapitel 3.4.2 weiter vertieft.
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3.3 Arten der Validierung

In diesem Unterkapitel wird der Einfluss der Minimierungsfunktion und die Erweiterung von der
stationdren Validierung zur dynamischen Validierung beschrieben.

3.3.1 Einfluss der Minimierungsfunktion

Der erste Teil der Gl. (3.17) steht fiir die zu minimierende Funktion. Die Summe der Fehlerqua-
drate bzw. die Quadrate der Abweichungen v soll minimal sein.

f(x)= ('S v) =min (3.17)

Die Summe der Fehlerquadrate nach GauB wird auch euklidische Vektornorm oder L?>-Norm
genannt. Als Schreibweise der Vektornorm lautet die L?-Norm:

L 1/2
[vll2 = (Z |Vi\2> (3.18)
i=1

Die Ausgleichsrechnung mit der Minimierung der Summe der Fehlerquadrate wird hiufig
verwendet. Die Summe der Fehlerquadrate ist einfach differenzierbar, da die Funktion immer
definiert, stetig und positiv ist.

Es existieren auch andere Minimierungsfunktionen, welche die Abweichungen anders bewerten.
Die Maximumnorm oder L*-Norm bewertet die grofite Abweichung (Ausreiller in der Messung)
am stirksten.

- = ; 3.19
[ = ma (319

Die Summennorm oder L'-Norm nach Laplace hingegen bewertet die Fehler nach der Summe
der Absolutbetrdge. Die Messabweichungen werden gleich gewichtet.

k

[l =Y |xil (3.20)

i=1

Bei der Validierung variieren je nach der gewihlten Minimierungsfunktion die Ergebnisse. Bei
der L?>-Norm wird die Verbesserung v quadriert gewichtet wihrend bei der Summennorm die
Abweichung linear gewertet wird. Ein Ziel in der Validierung ist es, AusreiBer moglichst gering
zu bewerten.
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3 Validierung

Also stellt die Anwendung der L'-Norm gegeniiber der L?>-Norm eine Verbesserung dar, da diese
AusreiBler weniger stark wichtet. D.h. einzelne Messabweichungen beeinflussen die iibrigen
Messwerte daher geringer bei der Verwendung der L'-Norm anstatt der L?-Norm. Diese einzelnen
Messwerte werden gegeniiber der L!-Norm weniger stark korrigiert. Vor dem Hintergrund
einzelne groBere Messabweichungen als grobe Fehler zu identifizieren, hat [APASCARITEI 2008]
das Verhalten der L'-Norm auf die Validierung untersucht.

Das Minimierungsproblem mit der L!-Norm ergibt sich wie in GI. (3.21) dargestellt.
f(x) ='W, ly) =min (3.21)

Apascaritei nutzt die Methode IRLS (Iteratively Re-weighted Least Squares) mit der gewichteten
Matrix W,.

o1 Vi 0
o3V
Wy = 2 (3.22)
0 ON VN

In dieser gewichteten Matrix Wy werden die Verbesserungen v aus dem vorhergehenden Be-
rechnungsschritt verwendet. Um die Verbesserungen v zu berechnen, muss im ersten Schritt
eine Validierung mit der L>-Norm erfolgen. AnschlieBend kann im zweiten Berechnungsschritt
die gewichtete Matrix Wy aufgestellt und die L'-Norm berechnet werden. Beispiele zur L! und
L2-Norm sind in [APASCARITEI 2008] enthalten. Die Validierung mit der L'-Norm liefert in
manchen Fillen eine direkte Identifikation der Ausreifler. In anderen Féllen hingegen wird der
aufgepréigte Messfehler auf andere Messstellen verteilt. Die Ergebnisse der Validierung mit der
L!-Norm hingen stark von den Messwerten und deren Messabweichungen ab.

Numerisch ist die L?-Norm robuster und weist ein verbessertes Konvergenzverhalten gegeniiber
der L'-Norm auf, wenn geringe Abweichungen vorliegen [APASCARITEI 2008]. Bei groBen
aufgeprigten Fehlern verliert die L?-Norm an Robustheit, da die Fehlerabweichungen quadriert
werden und es so zu Problemen in der Matritzenberechnung kommen kann.

Eine theoretische, weitere Verbesserung liefern die so genannten LP-Normen (Seminormen und
Halbnormen) mit 0 < P < 1 [WERNER 2007]. Sie reduzieren den Einfluss einer einzelnen gro3en
Messabweichung auf die iibrigen Messstellen weiter.

' 1/P
vl = (Z \vi\P> (3.23)
i=1
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Die LP-Normen sind aber keine Vektornormen mehr und es gilt die Dreiecksungleichung Gl.
(3.24) nicht, anders als das bei der euklidischen Vektornorm und der Summennorm der Fall ist.

[Ixll2 = lleellz] < [[x— ]2 (3.24)

Die Dreiecksungleichung besagt, dass die Differenz zweier einzelner Vektoren x und u kleiner
oder gleich sein muss, als der daraus resultierende Vektor. D.h. die Resultierende ist immer
langer als die Differenz der einzelnen Vektoren. Die Resultierende ist bei der Validierung die
Abweichung zwischen dem Messwert x und dem wahren Wert # und kann nicht kleiner als Null
werden. Im Extremfall, wenn die Vektoren iibereinander liegen, sind die einzelnen Vektoren
gleichlang, wie die Resultierende.

Bei den Seminormen gilt die Dreiecksungleichung nicht mehr. Die Losung der Minimierungs-
funktion ist nicht sinnvoll, da die Resultierende (die Abweichung) auch kleiner Null sein kann.

3.3.2 Stationare und dynamische Validierung

Bei den Abnahmeversuchen muss die kraftwerkstechnische Anlage iiber einen ldngeren Zeitraum
in einem Betriebspunkt konstant gehalten werden, damit zeitliche Schwankungen ausgeglichen
werden [VDI2048-1 2012]. In der Anlage muss sich ein konstanter Anlagenbetrieb einge-
stellt haben, welcher sich durch konstante Betriebsparameter duflert, d.h. es finden keine Ein-
oder Ausspeichervorginge statt. Weichen wihrend der Abnahmeversuche die aufgezeichneten
Messdaten zu stark von den konstanten Betriebsparametern ab, konnen die Abnahmeversuche
nicht ausgewertet werden. Durch den konstanten Anlagenbetrieb und das daraus resultierende
stationdre Verhalten der Anlage kann bei den Messwerten vereinfachend der Mittelwert gebildet
und Speicherterme vernachlédssigt werden.

Die Validierung kann auch im kontinuierlichen Anlagenbetrieb durchgefiihrt werden, z.B. wenn
Lastpunkte nur kurzzeitig gehalten werden und sich die vorhandenen Speicher in einem instatio-
nidren Betriebspunkt befinden (dynamische Validierung). Dafiir miissen die gesamten Messdaten
ausgewertet werden. Das entstehende Gleichungssystem ist ein Differentialgleichungssystem.
Ein Vorteil der dynamischen Validierung ist, dass auch Messgro3en fiir Speicher, z.B. Fiill-
standsmessungen einer Trommel, validiert werden konnen. Die dynamische Validierung wird
vorgestellt in [NIEMEIER 2008], [NARASIMHAN und JORDACHE 2000], [ROMAGNOLI und
SANCHEZ 1999] und [VEVERKA und MADRON 1997].

Ein Ansatz zur dynamischen Validierung mittels Kalman-Filter wird in [NARASIMHAN und
JORDACHE 2000], [NIEMEIER 2008], [ROMAGNOLI und SANCHEZ 1999] vorgestellt. Zur dyna-
mischen Validierung mittels Kalman-Filter muss der vollstindige Prozess dynamisch abgebildet
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3 Validierung

sein. Mit dem Kalman-Filter kann der Zustand des Systems zu jedem Zeitpunkt geschitzt und

mit den Messdaten verglichen werden.

Zusitzliche mogliche Fehlerquellen bei der dynamischen Validierung, die aufgrund des verwen-
deten Integrationsverfahrens entstehen, sind Verfahrensfehler [BRONSTEIN et al. 2005].
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3.4 Einteilung der Algorithmen in der Validierung

Die Validierung bzw. Ausgleichsrechnung wird in unterschiedlichen Disziplinen, wie z.B. Kraft-
werkstechnik [VDI2048-1 2000], [VGB2012 2012], siehe auch Tab. 2.8, chemische Ver-
fahrenstechnik [MADRON und PAPUGA 2007], [VEVERKA und MADRON 1997], [CROWE
1983], [CROWE 1986], [ROMAGNOLI und SANCHEZ 1999], [KNOPF 2012], [NARASIMHAN und
JORDACHE 2000], Elektrotechnik [UECKER 2005], Metrologie [GRABE 2000], [JCGM 2009],
Geodisie [NIEMEIER 2008] und Mathematik [DAHMEN und REUSKEN 2008], [GEIGER und
KANzOW 2002], [MERZIGER und WIRTH 1999], [ BRONSTEIN et al. 2000] , [BRONSTEIN et al.
2005], [STRANG 2010], [PAPULA 2008], [BURKHARD und ZIMMERMANN 2012], [OBERLE
2009] etc., verwendet

Die speziellen Problemstellungen in den einzelnen Disziplinen variieren. Der Stand der Tech-
nik zur Validierung variiert daher ebenfalls. Fiir die Validierung sind die jeweiligen speziellen
Aspekte des Systems wichtig, wobei die Randbedingungen unterschiedlich sind. Die Eigen-
schaften und Algorithmen des mathematischen Modells lassen sich ihrer Art nach unterteilen
(siehe Abb. 3.4). Im Fokus steht die einfache Implementierung der Validierungsrechnung in ein
Kreislaufsimulationsprogramm.

Art des
mathematischen Modells

Z-Algorithmus

_ |Algorithmus zur

" |Berechnung der Validierung Epsilisélgenthmis ‘

Eliminationsalgorithmus ‘

Linear ‘

» Messwerte in der Validierung Bilinear

Nicht-linear

|
|
< Stationar [
Zeitlicher Verlauf
Dynamisch ‘

ABB. 3.4: Untersuchte Algorithmen in der Validierung unterteilt nach den Randbedingungen

\i

In dem Kapitel 3.4.1 wird auf die Algorithmen zur Berechnung der Validierung niher einge-
gangen. Das Gleichungssystem eines Kreislaufsimulationsprogramms enthélt Messwerte und
freie Variablen. Diese freien Variablen sind die BerechnungsgréBen in einer Kreislaufsimulation.
Im folgenden Abschnitt soll u.a. auch der neu entwickelte Z-Algorithmus dargestellt werden,
welcher mit den freien Variablen rechnet.

Die Koppelung der Messwerte in der Validierung ist in Kapitel 3.1 beschrieben. Je nach der zu
validierenden Problemstellung konnen einfachere Algorithmen genutzt werden. Im Nachfolgen-
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den sollen nur nichtlineare Systeme betrachtet werden, da diese auch lineare Problemstellungen
16sen konnen.

Die stationére Validierung kann zur dynamischen Validierung erweitert werden (zeitlicher Ver-
lauf) Kap. 3.3.2. Wird die Kreislaufsimulation stationir durchgefiihrt, so entfallen die zeitlichen
Ableitungen.

In dem in der [VDI2048-1 2012] angefiihrten Beispiel wird der Abnahmeversuch eines Kraft-
werks betrachtet. Fiir die Dauer des Abnahmeversuchs befindet sich das Kraftwerk in einem
annihernd stationidren Betriebszustand, wodurch zeitliche Schwankungen (Storeinfliisse) ver-
nachléssigbar klein sind und daher als ein stationires System betrachtet werden kann.

3.4.1 Algorithmen zur Validierungsrechnung

In diesem Kapitel werden drei Algorithmen fiir eine stationédre Validierung vorgestellt, der
Z-Algorithmus, der Epsilon-Algorithmus und der Eliminationsalgorithmus. Die Validierung wird
mit der linearisierten Form der Nebenbedingungen durchgefiihrt. Der Unterschied zwischen den
Algorithmen besteht in der Berechnung der freien Variablen.

Der Z-Algorithmus und der Epsilon-Algorithmus berechnen in einem Gleichungssystem die
verbesserten Schitzwerte und die freien Variablen zugleich. Sie eignen sich daher gut, um das
Gleichungssystem der Nebenbedingungen F in das Berechnungsschema der Validierung iiber
zufithren, da keine weiteren Anpassungen getroffen werden miissen.

Beim Eliminationsalgorithmus miissen zuerst die freien Variablen eliminiert werden. Das Glei-
chungssystem der Nebenbedingungen F reduziert sich auf Fyx, welches zuerst gelost wird. Die
Berechnung der freien Variablen erfolgt anschlieend mit Hilfe einzelner Gleichungen von F.
Fiir die Implementierung in einem Kreislaufsimulationsprogramm bedeutet die Verwendung
des Eliminationsalgorithmuses zusétzlichen Aufwand. Dadurch, dass sich der Eliminationsal-
gorithmus in viele Einzelschritte unterteilt, sind auch mehr potentielle Fehlerstellen vorhanden
als beim Z-Algorithmus, der die freien Variablen nicht aus dem Gleichungssystem eliminieren
muss.

Weiterfiihrende Literatur zum Z-Algorithmus findet sich u.a. bei [LEITHNER et al. 2013], [ZAN-
DER et al. 2013], [ZANDER 2012], zum Epsilon-Algorithmus bei [WITKOWSKI 2006], [APAS-
CARITEI 2008] und zum Eliminationsalgorithmus bei [STREIT 1985], [MERZIGER und WIRTH
1999], [OBERLE 2009], [VEVERKA und MADRON 1997].

Da es sich bei den drei Algorithmen um Gleichungsloser fiir nichtlineare Systeme handelt, ist
die Kopplung mittels der Lagrangemultiplikatoren in allen drei Algorithmen gleich. Bei der
Kopplung mittels der Lagrangemultiplikatoren handelt es sich um ein Optimierungsproblem
unter Nebenbedingungen. Die Grundlagen zur Minimierung unter Nebenbedindungen mit den
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Lagrangemultiplikatoren sind u.a. in [MERZIGER und WIRTH 1999], [BRONSTEIN et al. 2000],
[BRONSTEIN et al. 2005], [STRANG 2010], [BURKHARD und ZIMMERMANN 2012], [KNOPF
2012], [INARASIMHAN und JORDACHE 2000] und [PAPULA 2008] zu finden. Gesucht wird
die Losung einer Minimierungsfunktion, welche die Verbesserung v des Losungsvektors X

minimiert.
X=x+vV (3.25)
f(x) = ('S 1v) =min (3.26)
mit
X1 | Vi
X=|: v=|: (3.27)
| Xn_| Vn
_YI_ Wi
y=|: w=|: (3.28)
LYo Wo

Gleichzeitig soll ein Satz an Nebenbedindungen f(x,y) (Restriktionen) erfiillt sein, nimlich
die Bilanzgleichungen fiir Masse, Stoffe, Energie und Impuls, die Transportgleichungen fiir
Wirme und Stoffe sowie die Zustandgleichungen fiir Fluide. Die Messwerte selbst erfiillen nur
in seltenen Fillen die Nebenbedingungen. Daher werden Verbesserungen an den Messwerten
und freien Variablen angebracht, so dass die verbesserten Werte die Nebenbedindung f(X,¥)
erfiillen.

fx+v, y+w)=f(X§) =0 (3.29)

Die Nebenbedingungen konnen mittels der Taylorreihe linearisiert werden.

f(x) =1(
f

X()) —l—F(Xo)(X—Xo) +R2(x) (3.30)
(X0

) +F(xq)(x —x0) (3.31)

Q

R»(x) ist das Restglied der Linearisierung der 2. Ordnung. Die Approximation der Nebenbe-
dingungen kann beliebig genau erfolgen. Es verbleibt jedoch immer ein Restglied R;(x). Die
genauere Approximation erhoht die Genauigkeit der Funktion der Nebenbedingungen, jedoch
auch die Rechenzeit.

ﬂ@:KMHF@@@—mHévﬂmxymw%h“+&@ (332)
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Liegt das gesuchte Minimum der Funktion nahe beim linearisierten Arbeitspunkt, so ist die
Abweichung zur nichtlinearen Funktion gering [VEVERKA und MADRON 1997], [STREIT 1975].
Fiir den Aufbau des Algorithmus ist die linearisierte Form um den Arbeitspunkt ausreichend. x
ist der Vektor der Messwerte und y der Vektor der freien Variablen. Fiir die Herleitung wird von
der nicht verbesserten Form der Nebenbedingungen f(x,y) ausgegangen.

\4

f(xy) =f(x,y) +F(x,y) +Ra(x,y) (3.33)

Die Kopplung der beiden Funktionen GI. (3.26) und GI. (3.33) geschieht iiber die Lagrange-
multiplikatoren A. Es ergibt sich Gl. (3.34).

(vIsty) (3.34)

Minimierung der Verbesserungen

+ AT ((f(x,y)—f—F(x,y) [ VVV ]) = extremal

(. J/

f(x,y,4) =

|

Erfiillung der Nebenbedingungen

3.4.1.1 Z-Algorithmus

Gl. (3.34) wird extremal, wenn deren erste Ableitung Null ist. Dazu miissen die partiellen Ablei-
tungen bestimmt werden. Diese Bedingung wird als notwendige Optimalitdtsbedingung erster
Ordnung oder als Karush-Kuhn-Tuckert-Optimalitdtsbedingung (KKT-Bedingung) [STRANG
2010], [OBERLE 2009] bezeichnet.

Da v(x) eine Funktion der Messwerte und w(y) eine Funktion der freien Variablen ist, muss GI.
(3.34) nach x, y und A partiell abgeleitet werden.

UX(f(x,y,4)) =S+ (Fy)T 4 —0 (3.35)
Vy(f(x,y,4)) =0+ (AT Fy)" =0 (3.36)
VAf(x,y,4)) =0+ (f(x,y) + F(x,y) VVV ] =0 (3.37)

In Gl. (3.37) soll der Ausdruck F(xy) in die einzelnen Anteile der Messwerte Fy und der freien
Variablen Fy aufgeteilt werden. Durch Einsetzen der Definition der Funktionalmatrix aus GL.

(2.15) ergibt den folgenden Zusammenhang.
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w

F[V]:[FXFY][;]:FXHFYW (3.38)

Das Gleichungssystem umgestellt und sortiert nach den Vektoren x,y, A4 ergibt

A
z"x\ _/\y —
;1470 +(F)T- 2 =0 (3.39)
0+ 0 +(Fy)T-2 =0 (3.40)
Fxv+ Fyw +0 =—f(x,y) (3.41)

In Matrixnotation sieht das Gleichungssystem wie folgt aus:

S ! 0 Fr v 0
0 S;'=0Ff || w]|= 0 (3.42)
metrix r rhs

Die Z-Matrix Z enthilt dabei die Kovarianzmatrix der Messstellen Sy, die Kovarianzmatrix
der freien Variablen Sy sowie die linearisierten Systemnebenbedingungen Fy, Fy und FI, F;r .
Die Kovarianzmatrix der freien Variablen ist auf der Hauptdiagonalen als 0 zu setzen, da ihr
Konfidenzintervall zu Beginn unendlich groB ist. Die Dimension der Sy Matrix entspricht der
Anzahl an freien Variablen. r ist der Vektor der Verbesserung. Er enthilt die Verbesserungen der
Messwerte v, der freien Variablen w und die Lagrangemultiplikatoren A. Das Gleichungssystem
zusammengefasst ist

Zr =rhs (3.43)

Die Berechnung der Verbesserungen der Schitzwerte erfolgt durch Losen des linearisierten
Gleichungssystems. Die verbesserten Schitzwerte der Messwerte X errechnen sich aus der
Addition der gemessenen Werten x mit dem Vektor der Verbesserungen v. Die Verbesserungen v
sind als Teilmenge im Losungsvektor r enthalten. Gleiches gilt fiir die verbesserten Schitzwerte

DRERH IS

Der Vorteil des Z-Algorithmus ist, dass sich fiir das gesamte Gleichungssystem eine zusammen-

der freien Variablen §.

gesetzte Matrix ergibt. Dadurch kann der Z-Algorithmus zwei Gleichungssysteme unter einer
Nebenbedingung auf einmal I6sen, ndmlich das der freien Variablen und der Messgrofen.
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3 Validierung

Zur Berechnung der Verbesserungen der Kovarianzmatrix nach dem Z-Algorithmus werden die
so genannten Projektionen eingefiihrt. Mit den Projektionen konnen einfach Untermatrizen aus
der Z-Matrix dargestellt werden.

1 0 0 0 0 0]

E=10 . 0 0=10 0 (3.45)
0 0 1 0 0 0]

P,=|E 0 0] P,=|0 E, 0] Pr=|0 0 E, | (3.46)

Die verbesserte Kovarianzmatrix wird mit dem Z-Algorithmus nach dem Fehlerfortpflanzungs-
gesetz analog zur [VDI2048-1 2000] berechnet. Dafiir wird die Funktion der Verbesserungen
v(x) aus der Gl. (3.42) umgeformt.

[ v ] 0
Z|w|= 0 (3.47)
|4 —f(x,y)
[ A\ ] 0
w | =21 0 (3.48)
KA —f(x,y)
[ v ] 0
Pyl w|=PZ! 0 (3.49)
2’ _f(X7y)
— —_—————
v(x) —lef(x,y)
v(x) = — (PxZ'PY) f(x,y) (3.50)
mit
o
vix)=—Px | w (3.51)
ﬂ/ -
o ]
~PIf(x,y) = 0 (3.52)
—f(X,y) |

Dabei ist v(x) (Gl. (3.50)) die Funktion der Verbesserungen in Abhingigkeit der Messwerte.
v(x) berechnet sich aus der Projektion der Matrix der Messwerte x auf der Projektion der Matrix

der Lagrangemultiplikatoren A der inversen Matrix Z .
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Die verbesserte Kovarianzmatrix Sy 1 ergibt sich durch Subtraktion der Kovarianzmatrix zu
Beginn Sy abziiglich der Verbesserung der Kovarianzmatrix Sy. Die Kovarianzmatrix der verbes-
serten Messwerte Sy berechnet sich nach der Form:

v(x) =  —(PxZ'PY)f(x,y) (3.53)
av v\ T
Sxi= Sx—Sy= Sx0— (5) Sy <£> (3.54)
Sx1 = Sx—(PxZ 'PTFy) Sy (PxZ 'PIFy)" (3.55)
Sx1 = Sx—(PxZ'PY) (FsSxFy) (PyZ 'P)T (3.56)

Die Kovarianzmatrix der verbesserten freien Variablen Sy berechnet sich analog.

w(x) = —(PyZ 'P])f(x,y) (3.57)
J ow\ "

Sy1= (8—:) Sx (a_:) (3.58)

Syq= (PyZ 'PIFy) Sy (PyZ 'PIF,)" (3.59)

Sy1= (PyZ~'PY) (FxSxFyY) (PyZ 'P])T (3.60)

Dabei ist w(x) die Funktion der Verbesserungen der freien Variablen in Abhingigkeit der
Messwerte X.

Eine Erginzung zur Berechnung der Kovarianz sei hier noch angefiihrt. In allen bisher durch-
gefiihrten Berechnungen mit dem Z-Algorithmus konnte die Kovarianz auch direkt aus der
Diagonalen der invertierten Z-Matrix abgelesen werden. Diese Berechnung der Kovarianz ist
nicht mathematisch bewiesen, lieferte aber fiir alle bisher durchgefiihrten Berechnungen die
gleichen Ergebnisse, wie die Berechnung der Kovarianz aus der Fehlerfortpflanzung.

Sx,l * *
Z'=| % Sy1 * (3.61)
* * *

)
(Sx1)ii = (PYZ7'PT); = (f(;cg) (3.62)
~ 2
(Sy1)i = (PyZ7'PyT);; = (f(—&)) (3.63)

55

Dieses Werk ist copyrightgeschutzt und darf in keiner Form vervielféltigt werden noch an Dritte weitergegeben werden.
Es gilt nur fur den personlichen Gebrauch.



3 Validierung

Das Verfahren zum Z-Algorithmus wurde in ENBIPRO im Rahmen der vorliegenden Arbeit
implementiert.

3.4.1.2 Epsilon-Algorithmus

Der Epsilon-Algorithmus [WITKOWSKI 2006] umgeht, wie der Z-Algorithmus, ebenfalls die
Elimination. Dies wird dadurch erreicht, dass die Kovarianzen der freien Variablen mit einem
sehr gro3en Faktor Q multipliziert werden. Den freien Variablen wird dadurch ein sehr grof3es
Konfidenzintervall zugewiesen und sie konnen gleichzeitig als Messwerte behandelt werden.

f,xi Fg’y ] [V’/lW] = [ _f&y) ] (3.64)

Sxy = SO" QOE = [ ix soy ] (3.65)
Sy =QE (3.66)
X=x+vV (3.67)
y=y+w (3.68)

Beim Epsilon-Algorithmus ist die Wahl von € problematisch. € kann nicht unendlich grof sein,
da anschlieBend die Sy y Matrix invertiert werden muss. Weiterhin kann eine schlechte Wahl von
Q das Gesamtergebnis verfilschen und die freien Variablen iiben einen Einfluss auf die Messwerte
aus. Die Berechnung der Verbesserungen der Kovarianz zum Epsilon-Algorithmus [WITKOWSKI
2006] erfolgt nach:

v(x) = —(FxSx)T (FxSxFy + FySyFy ) ' f(x,y) (3.69)

Se1=Sx—Sy=Sy— <ﬁ> Sy (ﬁ)T (3.70)
’ ox ox

Sx1=Sx — (FxSx)" (FxSxFy" +FySyFy ) ! (F,Sy) (3.71)

3.4.1.3 Eliminationsalgorithmus

Wenn das Gleichungssystem freie Variablen enthilt, werden diese zuerst eliminiert. Fiir jede
eliminierte freie Variable muss gleichzeitig eine Gleichung aus der Funktionalmatrix entfernt
werden. Mit Hilfe dieser entfernten Gleichung wird spéter die freie Variable berechnet. Es werden
so lange freie Variablen eliminiert, bis das Gleichungssystem der Nebenbedindungen nur noch
aus Messwerten besteht. Es ergibt sich das Gleichungssystem nach [VDI2048-1 2012] mit der
Kopplung der Lagrangemultiplikatoren.
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Die Berechnung der verbesserten Schitzwerte X ergibt sich analog.
X=Xx+4V (3.73)

Die verbesserten freien Variablen ¥ werden aus dem urspriinglichen, nicht eliminierten Glei-
chungssystem der Nebenbedingungen f mit den verbesserten Schitzwerten X berechnet.

y(f(x)) (3.74)

Die Berechnung der Verbesserungen der Kovarianz nach [VDI2048-1 2000] und [VDI2048-1
2012] wurde schon als Grundlage in Gl. (3.54) verwendet. Es dndert sich die Fehlerfunktion
v(x) aufgrund des Algorithmus. Es ergibt sich

v(x) = —(FxSx)T (Fx Sx FY) "1 f(x) (3.75)
ov v\ T

Sx,l =8x—Sy=8«— (&) Sx (%) (3.76)

Sx1 = Sx — (FxSx)” (FxSyFy ) ™! (FxSy) (3.77)

3.4.2 Vergleich zwischen stationarer Simulation und stationarer
Validierung

Ein weiterer Vorteil des Z-Algorithmus gegeniiber dem Eliminationsalgorithmus ist, dass er
auch zur Berechnung fiir stationdre Simulationen verwendet werden kann, da er nicht die freien
Variablen eliminiert. In diesem Fall ist die Redundanz v = 0 und es sind gleich viele freie
Variablen wie Gleichungen im Gleichungssystem enthalten. Jede Gleichung berechnet eine freie
Variable. Sind diese Gleichungen eindeutig und das Gleichungssystem ist 19sbar, so existiert
nur eine Losung fiir das Gleichungssystem. Jede vorgegebene Information wird benotigt um die
Nebenbedingung zu erfiillen (Redundanz v = 0). Die Nebenbedingungen sind erfiillt, wenn Gl.
(3.29) gilt. In der linearisierten Form sind die Nebenbedingungen in Gl. (3.34) enthalten. Im
Z-Algorithmus reduziert sich die Gl. (3.29) weiter zu GI. (3.41) bzw. Gl. (3.78).

Fyxv+Fyw = —f(x,y) (3.78)
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3 Validierung

Dadurch, dass die Losung des Gleichungssystems eindeutig ist (Redundanz v = 0), gibt es nur
eine Losung. Da das Gleichungssystem nicht {iberbestimmt ist, gibt es keine Widerspriiche und
das Minimum der Verbesserungen v ist gleich Null. Die Gleichung kann weiter umgeformt
werden zu

Fyw = —f(x,y) (3.79)
0=Fyw+f(x,y) (3.80)

Die Minimierung der Gl. (3.80) entspricht nun dem Newton-Verfahren GI. (2.2) zur Losung eines
stationdren Gleichungssystems. Es wird nur die Verbesserung der freien Variablen w berechnet.
Die Losung des Gleichungssystems f(x,y) ist zwar von x und y abhingig, die Verbesserung
der Messwerte ist identisch Null und daher werden diese zu konstanten Parametern. In diesem
Fall ist die Losung des Gleichungssystems f(x,y) nur von den freien Variablen y abhéngig, d.h.

f(x,y) =1(y) .

Im Z-Algorithmus Gl. (3.42) zur stationdren Simulation bleibt Fx und Fy, sowie das Glei-
chungssystem, unverindert. Die Messwerte x, welche in der Sx Matrix ein Konfidenzintervall
zugewiesen haben, werden zu Parametern. Die Verbesserungen der Messwerte konnen nicht
weiter minimiert werden. Die Dimension der Sx Matrix muss gleich der Dimension der Fx Matrix
und die Dimension der Sy Matrix gleich der Dimension der Fy Matrix sein. Die Anzahl der
freien Variablen entspricht der Anzahl der zu 16senden Gleichungen.

In der stationdren Simulation werden die Messwerte zu festen Parametern durch die Angabe der
Konfidenzintervalle. Die freien Variablen haben kein Konfidenzintervall zugewiesen. Diese wer-
den erst nach der Inversenbildung mit Null gesetzt angegeben. Ist die Anzahl der freien Variablen
nicht gleich der Anzahl der Gleichungen, wird die Redundanz negativ. Das Gleichungssystem
kann nicht mehr eindeutig gelost werden.

Nach der Bildung der inversen Kovarianzmatrix der Messwerte S enthilt diese Eintrige zwi-
schen groBer Null und unendlich. Die inverse Kovarianzmatrix der freien Variablen Sy enthilt
Eintrédge identisch Null. Das bedeutet, dass die inverse Kovarianz der freien Variablen immer
kleiner ist als die der Messwerte, die nicht Null sein konnen. Dadurch werden die freien Variablen
eher verbessert, als die Messwerte. Wenn die Redundanz Null ist, werden also nur die freien
Variablen verbessert. Die Verbesserungen der Messwerte sind dadurch eingeschrinkt und werden
zu Null und verindern sich daher nicht. Die Verbesserungen der freien Variablen konnen jedoch
jeden beliebigen Wert annehmen, um das Gleichungssystem zu l8sen.

Wird mit dem Z-Algorithmus eine stationidre Simulation durchgefiihrt, so kann zusammengefasst
werden:
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e Die Berechnung der freien Variablen wird nach dem Newton-Verfahren durchgefiihrt.
e Die Kovarianzmatrix Sy @ndert sich nicht nach der Berechnung.

e Der Vektor der Verbesserung der Messwerte v ist ein Nullvektor v = 0.

3.4.3 Wichtungsfaktor bei der Verbesserung v

Nach [MADRON und PAPUGA 2007] ist ein Wichtungsfaktor bei der Verbesserung v sinnvoll,
der an die unterschiedlichen Bilanzgleichungen (Massen-, Energie-, Stoftbilanz usw.) angepasst
ist. Wihrend in Kapitel 2.2.6 die Methode der gewichteten Residuen schlecht konditionierte
Matrizen verhindern soll, sollen bei der Validierung einzelne Bilanzgleichungen einen stirkeren
Einfluss auf das Gesamtergebnis erzielen konnen.

Vw = V dwichtung (3.81)
X=X+ Vy (3.82)

Bei der Validierung multipliziert der Wichtungsfaktor dwichtung die jeweiligen Verbesserungen
der Messwerte und wichtet so die Verbesserungen.

3.5 Programmablauf der Validierungsalgorithmen

Der Programmablauf unterscheidet sich je nach verwendetem Algorithmus, da die Berech-
nung der freien Variablen an unterschiedlichen Stellen im Programm durchgefiihrt wird. Die
Berechnung der freien Variablen beim Eliminationsalgorithmus erfolgt im Anschluss an die
Ausgleichsrechnung, anders hingegen bei dem Epsilon- und dem Z-Algorithmus, bei denen die
Berechnung der freien Variablen schon im Ausgleichsschritt erfolgt.

Die in Kap. 3.4 beschriebenen Algorithmen, der Z-Algorithmus, der Epsilon-Algorithmus und
der Eliminationsalgorithmus, berechnen einen Ausgleichsschritt. Um eine nichtlineare Validie-
rung durchzufiihren, werden die Algorithmen in einer Schleife mehrfach durchlaufen. Diese
Schleifendurchliufe sind in einem nichtlinearen Gleichungssystem notwendig, da die Lineari-
sierung dem aktuellen Arbeitspunkt angepasst werden muss. Diese Linearisierung wird in jedem
Iterationsschritt neu berechnet. Dadurch konnen Losungen nichtlinearer Gleichungssysteme
ermittelt werden. Aufgrund der Linearisierung konnen Fehler durch die Vernachlédssigung Glie-
der hoherer Ordnung entstehen. Mit dem Kriterium GI. (3.83) konnen die Fehler aufgrund der
Linearisierung rechnerisch erfasst werden. [ALT 2011] bezeichnet das iterative Verfahren zur
nichtlinearen Validierung als Lagrange-Newton-SQP-Verfahren.
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3 Validierung

Allgemeine Ablaufschemata zur Validierung sind in [STREIT 1975], [VDI2048-1 2000] und
[FucHs 2002] enthalten. Bis auf [FUCHS 2002] verwenden diese ein “spezielles Auswertepro-
gramm”, in dem das zu 16sende Gleichungssystem zusammengesetzt wird. Dieses “spezielle
Auswerteprogramm” enthélt Gleichungen zur Berechnung der Varianzen der Messwerte von
z.B. Stoffdaten und von Komponentengleichungen, die mittels der Fehlerfortpflanzung bestimmt
werden.

3.5.1 Ablaufschema Eliminationsalgorithmus

Mit dem Eliminationsalgorithmus wird die Validierung in zwei Rechenoperationen unterteilt.
Die Berechnung der verbesserten Schitzwerte und die der freien Variablen erfolgt nacheinander.
Die ausgeglichenen Schitzwerte werden mit der nichtlinearen Ausgleichsrechnung ermittelt
und die freien Variablen mit der Berechnung des stationidren Gleichungssystems. Die Abb. 3.5
zeigt den Ablauf der Validierung mit dem Eliminationsalgorithmus. Die nichtlinearen System-
nebenbedingungen werden linearisiert (2) und es erfolgt die Elimination der freien Variablen
yi (3). AnschlieBend wird ein linearer Validierungsschritt durchgefiihrt (4). Im ersten Validie-
rungsschritt werden die Messwerte X; eingetragen, in den weiteren Validierungsschritten werden
die verbesserten Schitzwerte X; eingetragen. Durch die Addition der Verbesserungen v; zu
den Schitzwerten aus dem vorhergehenden Schritt x; werden die verbesserten Schitzwerte X;
berechnet (5). Danach wird die maximale Anzahl an Iterationsschritten (6) sowie das Minimum
der Ausgleichsrechnung (7) iiberpriift. Die aus dem linearisierten Ausgleichsschritt verbesserten
Schitzwerte miissen mit Gl. (3.83) auf Giiltigkeit der Linearisierung iiberpriift werden. Durch
die Linearisierung entstehen Linearisierungsfehler aufgrund der Vernachlidssigung der Glieder
hoherer Ordnung. Falls die Abweichung der Linearisierung zu grof3 ist, wird der verbesserte
Schitzwert X; zur neuen Stiitzstelle. Die Iterationsschleife beginnt erneut mit der Linearisie-
rung des Gleichungssystems an dieser neu berechneten Stiitzstelle. Ist die Abweichung gering
und die Summe der Fehlerquadrate minimal, wird die Iteration abgebrochen. Die Summe der
Fehlerquadrate ist minimal, wenn die Anderungen v; von zwei aufeinander folgenden Itera-
tionsschritten das Abbruchkriterium unterschreitet. Diese verbesserten Schitzwerte X; sind dann
die ausgeglichenen Schitzwerte. Es wird die Verbesserung der Kovarianzmatrix der Messwerte
Sx.1 berechnet (8). Die Berechnung der Verbesserung der Kovarianzmatrix Sy 1 kann schon in
vorherigen Iterationsschritten sinnvoll sein. In der Kovarianzmatrix Sy werden die Korrelationen
der einzelnen Variablen auf einzelne Gleichungen angegeben. Nach [VDI12048-2 2003] kann
dieser Zusammenhang zur Analyse und als Hinweis auf grobe Fehler genutzt werden.

Der Teil der Ausgleichsrechnung (3) bis (7) kann alternativ mit dem reduzierten Quasi-Newton-
Verfahren nach [GEIGER und KANzZOW 2002] berechnet werden und beruht auf der QR-Zerle-

gung.
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ABB. 3.5: Iterationsschema des Eliminationsalgorithmus
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3 Validierung

Die Schritte (1) bis (8) ermitteln die verbesserten Schitzwerte und deren Varianz. Die nachfol-
genden Schritte (9) bis (12) berechnen die freien Variablen und deren Varianz.

Die verbesserten Schitzwerte X; werden in das linearisierte Gleichungssystem (identisch mit
Schritt (2)) eingesetzt (9). Dadurch ist das linearisierte Gleichungssystem nur von y; abhédngig
und kann gelost werden (10),(11). Nach der Berechnung der freien Variablen wird die Varianz
der freien Variablen Sy berechnet (12). Es erfolgt ebenfalls eine Uberpriifung auf mogliche Fehler
(13). Wenn die Kriterien der Validierung erfiillt sind, ist die nichtlineare Ausgleichsrechnung
beendet (10).

Wird ein Gleichungssystem so erstellt, dass nur Messwerte enthalten sind, existieren keine freien
Variablen. Wenn nun keine freien Variablen berechnet werden miissen, so vereinfacht sich das
Gleichungssystem. Damit dndert sich jedoch das Ablaufschema des Eliminationsalgorithmus
stark, indem die Punkte (9) bis (12) entfallen.

Im Vergleich zum Eliminationsalgorithmus wird beim Z- und Epsilon-Algorithmus nicht zwi-
schen Messwerten und freien Variablen unterschieden. Durch das gleichzeitige Losen der Aus-
gleichsrechnung und der freien Variablen in einem Gleichungssystem entfillt die Elimination
der freien Variablen und deren gesonderte Berechnung (9) bis (12) (Abb. 3.5). Dadurch sind
beim Z- und Epsilon-Algorithmus weniger Rechenoperationen notwendig.

3.5.2 Ablaufschema Z-Algorithmus und Epsilon-Algorithmus

Wihrend der Eliminationsalgorithmus die nichtlineare Ausgleichsrechnung und anschlielend die
Berechnung des stationdren Gleichungssystems ausfithren muss, vereinfacht sich die Berechnung
bei dem Epsilon-Algorithmus und dem Z-Algorithmus zu einer Rechenoperation. Die freien
Variablen werden bei dem Epsilon-Algorithmus und dem Z-Algorithmus im Validierungsschritt
mit berechnet. Das Iterationsschema wird in [ZANDER 2012] verwendet und verlduft wie in Abb.
3.6 dargestellt:
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ABB. 3.6: Iterationsschema der nichtlinearen Validierung in ENBIPRO mit dem Epsilon-
Algorithmus oder dem Z-Algorithmus

Die nichtlinearen Systemnebenbedingungen f(x,y) werden mittels der Taylorapproximation
linearisiert (2). Verfahren zur linearen Ausgleichsrechnung (3) sind in Kap. 2.2.5 enthalten. Der
Epsilon-Algorithmus sowie der Z-Algorithmus berechnen gleichzeitig die verbesserten Schitz-
werte und die freien Variablen in einem Validierungsschritt (3). Im ersten Validierungsschritt
werden die Messwerte x; und die freien Variablen yj, in den weiteren Validierungsschritten
werden die verbesserten Schitzwerte X;, ¥; iterativ eingetragen. Durch die Addition der Verbes-
serungen v; und w; zu den Schitzwerten aus dem vorhergehenden Iterationsschritt werden die
neuen verbesserten Schitzwerte X; und ¥; berechnet (4).

Nach dem Validierungsschritt miissen die verbesserten Schitzwerte erneut in die nichtlinearen
Systemnebenbedingungen f(X;) eingesetzt werden. Die Losung der nichtlinearen Systemneben-
bedingungen liefert das Residuum des simulierten Gleichungssystems (5). Es muss iiberpriift
werden, ob das Residuum kleiner als das Abbruchkriterium &g ist.

Falls das Residuum groBer ist als das Abbruchkriterium &g, wird eine neue Stiitzstelle berechnet
und die Iteration beginnt erneut mit der Linearisierung des Gleichungssystems an der neu
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3 Validierung

berechneten Stiitzstelle. Das Abbruchkriterium & wird vom Benutzer festgelegt und sollte so
gewihlt werden, wie das Abbruchkriterium einer stationidren und dynamischen Berechnung
(siehe Kap. 2.2.6).

In (6) wird die Anzahl an Iterationsschritten iiberpriift, um Endlosschleifen zu verhindern.
Ist die Summe der Fehler minimal und das Kriterium Qualitdtskontrolle erfiillt, so kann die
Iteration abgebrochen werden (7). F.«:95¢ ist die Fehlerquadratsumme mit 95%-Quantil, & ist
die Fehlerquadratsumme und r ist die Anzahl der Nebenbedingungen.

Wurde die Iteration erfolgreich beendet, so wird die Verbesserung der Kovarianzmatrix Sy 1 und
Sy 1 berechnet (8). Die Validierung wird in (9) auf mdgliche Fehler untersucht (siehe Kap. 3.6.2).
Wenn die Kriterien der Validierung erfiillt sind, ist die nichtlineare Ausgleichsrechnung beendet
(10).
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3.6 Fehlerquellen

Mogliche Fehlerquellen bei der Validierung sind Fehler im Messvorgang und Fehler bei der Vali-
dierungsrechnung. Fehler im Messvorgang konnen durch die Validierungsrechnung aufgezeigt
werden (Kap. 3.6.1). Um Fehler bei der Validierungsrechnung zu vermeiden, sind weitere Krite-
rien in Kap. 3.6.2 angegeben. Mit dem Z-Algorithmus kénnen weitere Fehlerquellen untersucht
werden, ndmlich Modellierungsfehler und Messfehler (Kap. 3.6.3).

3.6.1 Fehler im Messvorgang

Die Fehler im Messvorgang werden in statistische und systematische Messabweichungen unter-
teilt. Zufillige Messabweichungen zeichnen sich durch die Nichtvorhersagbarkeit aus, die um
einen Mittelwert oszillieren. Sie sind nicht vermeidbar. Systematische Messabweichungen sind
bestimmbar. Sie konnen z.B. durch Kalibrierung der Instrumente verringert werden [VEVERKA
und MADRON 1997], [JCGM 2009], [KRYSTECK 2012], [DINEN12952-15 2003].

Die Ursachen systematischer Messabweichungen fiir die betrieblichen Messungen kénnen un-
terteilt werden in Geritefehler und in Gerdteumgebungsfehler [UECKER 2005]. Geritefehler
sind Spezifikationsfehler, wie z.B. Herstellerdatenblatt stimmt mit dem Gerétetyp nicht iiberein,
technische Fehler, wie z.B. Storungen und Versagensausfille und Anwendungsfehler, wie z.B.
falsche Einbaulage, falsch eingegebene Parameter oder Nullpunkt falsch eingestellt. Gerdteum-
gebungsfehler sind Einfliisse die gesamte Messkette betreffend, wie z.B. elektromagnetische
Storungen oder unzulédssige Kommunikationsprotokolle. Die Gerdteumgebungsfehler dulern sich
in den Signalverldufen, wie Messbereichsverletzung, Bias, Peak, Hinger, Drift, unregelmifiges,
zyklisches und nichtlineares Verhalten.

Die systematischen Messabweichungen konnen aber ebenfalls durch die Validierung erkannt wer-
den. In Kapitel 3.6.3 werden Verfahren zur Eingrenzung der systematischen Messabweichungen
vorgestellt. Die Stidrke der Validierung ist, dass neben der Minimierung der Messabweichun-
gen die Bilanzgleichungen erfiillt sein miissen. Deshalb kann das System auf systematische
und statistische Messabweichungen untersucht werden, anders als bei einer reinen Auswertung
von Messwerten ohne Nebenbedingungen. Zusitzlich wird in [DINEN12952-15 2003] vor-
geschlagen, systematische Messabweichungen dadurch zu reduzieren, indem nur erfahrenes
Priifpersonal eingesetzt wird.

3.6.2 Validierungsvorgang

In der Validierung kann mittels Kriterien aus der Statistik die Plausibilitit der Validierungsergeb-
nisse bestimmt werden. Dadurch, dass fiir die Validierungsrechnung Vereinfachungen getroffen
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3 Validierung

wurden, muss die Giiltigkeit der Vereinfachungen ebenfalls iiberpriift werden. In [VDI12048-1
2012] werden noch zwei zusitzliche Kriterien definiert, die sich auf die Numerik beziehen.

Die Validierungsrechnung geht von Messabweichungen aus, die zufillig und symmetrisch
verteilt sind [STREIT 1975]. Die zufélligen Fehler werden nach der VDI-Richtlinie erkannt und
ausgeglichen. Kleine systematische Messabweichungen werden nicht erkannt und solange keine
groben Fehler auftreten, werden diese auf alle iibrigen Messstellen verteilt.

Mit dem Z-Algorithmus und den Methoden aus Kapitel 3.6.3.1 kann das zu untersuchende System
auf systematische Messabweichungen untersucht und diese weiter eingegrenzt werden.

3.6.2.1 Kriterium Qualitatskontrolle

Zur Beurteilung der Qualitiit der Ausgleichsrechnung ist in [VDI2048-1 2000] GI. (140) und
in [VGB2012 2012] das Kriterium 1 gegeben.

2
2559,
% < —9:(7 = F00:95% (3.83)

Der Quotient aus der Fehlerquadratsumme & dividiert durch die Anzahl an Freiheitsgraden r
soll kleiner sein, als das 95% Quantil der Funktion der Fehlerquadratsumme F; ...959,. Ist die
Gl. (3.83) verletzt, so ist nach [VDI2048-1 2000] der vollstandige Datensatz wegen zu groBer
Widerspriiche abzulehnen. )(925% ist das 95% Quantil der y>-Verteilung. Erweitert wird das
Kriterium 1 in [VDI2048-1 2012] und [VGB2012 2012] um Gl. (3.84).

2
@2755%

: = s (3.84)

Wird das Kriterium GI. (3.84) verletzt, so sind die Unsicherheiten als zu hoch angenommen
[VGB2012 2012]. Dieses Kriterium ist sinnvoll, wenn Varianzen geschitzt wurden, statistische
Fehler vermutet werden oder die angegebenen Varianzen viel grof3er sind als angegeben. Letzteres
kann bei Messgeriten der Fall sein. Wenn im Idealfall das System so gut gemessen wurde, so
dass das System vollstindig fehlerfrei gemessen wurde, ist die Fehlerquadratsumme & null und
das Kriterium zeigt zu hoch geschitzte Unsicherheiten an. Das System kann so gut gemessen
sein, dass das Kriterium in diesem speziellen Fall aber anzuzweifeln ist. In [VDI2048-1 2012]
wird die Giiltigkeit des Kriteriums Gl. (3.84) bei Auslegungsdaten zuriickgezogen.
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[LANGENSTEIN et al. 2004] erweitert die Qualititskontrolle um den Begriff der Validierungsgiite,
welcher der Quotient aus Fehlerquadratsumme dividiert durch das Quantil der 95%-Verteilung
ist.

Validierungsguete = % (3.85)

X95%

Die Validierungsgiite ist umgekehrt proportional zur Qualitit des Modells und der Messwerte.

3.6.2.2 Kriterium grobe Fehler

Das Kriterium untersucht die Validierung auf gro3e Messabweichungen in einer Variablen, auch
grobe Fehler genannt. Nach [VDI2048-1 2000] GI. (141) treten grole Widerspriiche auf, wenn
Gl. (3.86) gleich dem Kriterium 3 [VGB2012 2012] verletzt ist. Das Kriterium untersucht die
einzelnen Verbesserungen in Relation zu den einzelnen Konfidenzintervallen.

<1,9 (3.86)

‘ -
Sii
V/max(Sysi, S)

Dieses Kriterium entspricht der Forderung, dass die Verbesserung einer einzelnen Messstelle
nicht groBer sein soll als ihr Konfidenzintervall in der 95%-Verteilung. In der Richtlinie ist
das Kriterium GI. (3.86) abgewandelt, um numerischen Problemen entgegen zu wirken. In
unverdnderten Form hier in Gl. (3.87) dargestellt.

Vi

‘ S ii — Sz

‘ Vi <1,9 (3.87)
/Sviji

Die Maximalfunktion im Nenner der Gl. (3.86) soll verhindern, dass der Ausdruck nicht konver-
giert, d.h. nicht gegen Eins durch Null strebt, und das Ergebnis aufgrund der Numerik variiert.
Das Testen auf grobe Fehler wird genutzt, um gezielt nach fehlerhaften Messstellen und den
korrelierenden Gleichungen zu suchen.

Nach [VEVERKA und MADRON 1997] werden grobe Fehler durch Fehler in Messgeréten oder
nicht stationdres Verhalten hervorgerufen. Nach [MADRON und PAPUGA 2007] kann ein einzel-
ner grober Messfehler die gesamte Validierungsrechnung verfélschen, da dieser systematische
Messfehler statistisch auf die iibrigen Messstellen verteilt wird. Um einer falschen Validierungs-
rechnung entgegen zu wirken, muss der systematische Messfehler vorher erkannt werden.

Grobe Fehler konnen zwei Ursachen haben, zum einen zu gering geschitzte Konfidenzintervalle
und zum anderen systematische Messabweichungen. Nach der VDI-Richtlinie sollen die syste-
matischen Messabweichungen beseitigt werden [VDI12048-1 2012]. Sind zu gering geschitzte
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3 Validierung

Konfidenzintervalle die Ursache des groben Fehlers, kann in begriindeten Féllen der Messstel-
le ein neues, groeres Konfidenzintervall zugewiesen werden, z.B. wenn andere Messgeriite
verwendet werden, als angenommen. Durch das Anpassen des Konfidenzintervalls verdndert
man die Eingabedaten der Validierung, welche die Grundlage zur Bewertung der Anlage bilden.
Einen anderen Ansatz bilden die erweiterten Methoden in Kap. 3.6.3. Das Kap. 3.6.3.1 beinhaltet
erweiterte Methoden zur Uberpriifung auf systematische Fehler.

3.6.2.3 Kriterium der Nebenbedingungen

Gl. (3.88) entnommen aus [VDI2048-1 2012] 129J und [VGB2012 2012] Kriterium 2, ist das
Kriterium der Nebenbedingungen. Es zeigt, welche Nebenbedingung grobe Fehler verursacht.
Diese Nebenbedingung ist dann auf korrekte Modellierung zu untersuchen, zusammen mit den
MessgroBen, die mit der Gleichung stark korrelieren.

f.
ﬂ‘ <1,96 (3.88)
SZ

fi(x) ist der Widerspruch, der in einer Gleichung berechnet wird, wenn die Messwerte eingesetzt
werden. Sg; ist die Standardabweichung der Gleichung. D.h., der Widerspruch in einer Gleichung
darf nicht groBer sein als das Konfidenzintervall der Gleichung.

3.6.2.4 Kriterium der Konvergenz

Die Iteration der Ausgleichsrechnung kann mit Unterschreiten der Abbruchschranke & abgebro-
chen werden, da dann die Rechnung als konvergiert betrachtet wird.

& (xn)

<g=10"10 (3.89)
In der [VDI2048-1 2012] Gl. (144) wird & mit 1071% in der [VGB2012 2012] mit 10~ ange-

geben. Im ungiinstigsten Fall kann sich der Fehler in einer Messabweichung konzentrieren. Dann
ist der Betrag der Abbruchschranke proportional zu dem akzeptierten Fehler in der Messgrofe.
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3.6.2.5 Kriterium der stetigen Funktion

Die Fehlerquadratsumme & muss stetig kleiner werden [VDI12048-1 2012] Gl. (145). D.h., es
muss das Minimum der Fehlerquadratsumme gefunden werden.
Exiar) _ E0) 5.90)

r r

Nach [VDI2048-1 2012] wird in der Gl. (3.90) ein Wichtungsfaktor eingefiihrt, um die Konver-
genz der Validierung zu verbessern. Der Wichtungstaktor df;, wird als Schrittweitenfaktor der
Verbesserung v genutzt und mittels der Fibonaccisuche bestimmt (siehe [VDI2048-1 2012]).
Die erweiterte Gleichung ist in GI. (3.91) dargestellt.

$(Xipr +vdgy,) < &(x:)

r r

(3.91)

3.6.3 Untersuchung von Messabweichungen mit dem
Z-Algorithmus

Es sind nur drei Angaben zur Validierung mit dem Z-Algorithmus notwendig: das jeweilige
Konfidenzintervall in der Kovarianzmatrix Sg 1, Sy 1 das Gleichungssystem mit der Funktional-
matrix Fy , Fy und die gemessenen Werte f(x,y). Mit dem Z-Algorithmus GI. (3.42) kann eine
Analyse der EingabegrofBen einfach realisiert werden.

S;! 0 FT v 0
0 S;'F | |w|= 0 (3.92)
Fx Fy 0 A —f(x,y)

Im Folgenden sollen der jeweiligen Einflussgro8en am Z-Algorithmus dargestellt werden. In
[VDI2048-1 2012] wird nur die Verinderung der Konfidenzintervalle verwendet. Ubertragen
auf den Z-Algorithmus bedeutet das eine Verdnderung der Kovarianzmatrix S.

Die weiteren oben genannten Einflussgroflen im Z-Algorithmus bedeuten die folgenden Feh-
lerquellen: Werden Modellierungsfehler vermutet, so muss die Funktionalmatrix F veridndert
werden. Wenn falsch gemessene Werte vermutet werden, so ist der Ergebnisvektor f(x,y) zu un-
tersuchen. Falsch gemessene Werte werden mittels einer Parametervariation in f(x,y) untersucht.
In [VGB2012 2012] wird ebenfalls eine Sensitivititsanalyse durch eine Parametervariation vor-
geschlagen. Mit dieser soll die Abhédngigkeit von Messgroen auf die Ergebnisgrofien festgestellt
werden und die Korrelation von einzelnen MessgrofSen mit den Ergebnisgrofen.

69

Dieses Werk ist copyrightgeschutzt und darf in keiner Form vervielféltigt werden noch an Dritte weitergegeben werden.
Es gilt nur fur den personlichen Gebrauch.



3 Validierung

Am Z-Algorithmus konnen die drei Einflussgro3en, die Kovarianz S, das Gleichungssystem
mit der Funktionalmatrix F und die gemessenen Werte f(x,y) gemeinsam untersucht werden.
Die Variation an der Funktionalmatrix F veridndert das Gleichungssystem. Die anderen beiden
Methoden, Fehleranalyse der Kovarianz S und der gemessenen Werte f(x,y), untersuchen die
einzelnen Messergebnisse, ohne das Gleichungssystem zu verdndern.

Die Untersuchung von Messabweichungen mit dem Z-Algorithmus wurde das erste Mal in
[HAUSCHKE et al. 2013b] vorgestellt und an einem einfachen Beispiel gezeigt (siehe auch
Anhang).

3.6.3.1 Fehleranalyse grobe Fehler, Fehler in S

Grobe Fehler nach GI. (3.86) werden in der Validierung erkannt, wenn die Verbesserung der
Messstellen grofer ist als das Konfidenzintervall. D.h., die EinflussgroBen fiir grobe Fehler sind
die Kovarianz S und die Verbesserung v.

Die Analyse der Kovarianz S wird bei groben Fehlern, wie in [VDI2048-1 2012], vollzogen.
In begriindeten Fillen ist es sinnvoll, angenommene oder geschitzte Konfidenzintervalle zu
vergroBBern. Im Beispiel der VDI-Richtlinie ist die Begriindung eine fehlerhafte Massenstrom-
messung, weshalb die Konfidenzintervalle berechtigt vergrof3ert werden. Bei gemessenen Werten,
deren Konfidenzintervalle nicht geschitzt wurden, wie im Beispiel der VDI-Richtlinie, ist beim
Auftreten von groben Fehlern ein systematischer Fehler wahrscheinlicher als ein statistischer.
D.h. es ist eher von defektem Messequipment auszugehen.

Eine Variation der Konfidenzintervalle hat einen direkten Einfluss auf die Ergebnisse der Validie-
rung. Sind systematische Messabweichungen in den gemessenen Werten enthalten und werden
keine groben Fehler vermutet, werden diese Messfehler statistisch auf die {ibrigen Verbesserun-
gen verteilt. Auch in diesem Fall ist eine Untersuchung auf systematische Fehler sinnvoll (siehe
Kap.4.1).

3.6.3.2 Fehleranalyse Modellierungsfehler, Fehler in F

Der Anwender erstellt das Modell. Dabei konnen Modellierungsfehler entstehen. Modellierungs-
fehler sind z.B. im Modell fehlende Leckagen oder Zufliisse von Massen- und Energiestromen.
Der Anwender hat zum Zeitpunkt der Modellerstellung nicht alle Informationen der Anlage
vorliegen oder er hat einen Zusammenhang falsch abgebildet. Bei der Fehleranalyse auf Model-
lierungsfehler wird das Gleichungssystem F untersucht. Das Modell liegt in der linearisierten
Form in der Funktionalmatrix F vor. Ist dort ein Fehler enthalten, so kann dieser mittels einer
Kombination aus Validierungsrechnung und einer Strukturoptimierung ermittelt werden. Die
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Untersuchung auf Modellierungsfehler verindert das Modell F. Die Funktionalmatrix wird um
einen Vektor bzw. eine Matrix erweitert.

Fg — [ F Fy } (3.93)

Die Fyi-Matrix ist die Funktionalmatrix der Modellierungsfehler, die Fg-Matrix ist die erwei-
terte Funktionalmatrix. Der Spaltenrang der Fyj-Matrix ist gleich der Anzahl an vermuteten
Modellierungsfehlern, der Zeilenrang entspricht der Anzahl an Gleichungen. Wenn ein Modell-
ierungsfehler vermutet wird, ist die Fyg-Matrix ein Vektor. Die Fg-Matrix wird um einen Vektor
erweitert und dieser Vektor steht stellvertretend fiir eine freie Variable. Durch die Erweiterung
wird eine lineare Abhéngigkeit einer Gleichung auf eine freie Variable hergestellt.

Im Beispiel der VDI-Richtlinie ist die F-Matrix eine 3 x 11 Matrix. Also drei Gleichungen mit
elf Messwerten. Die moglichen Funktionalmatrizen fiir einen Modellierungsfehler sind:

1 0 0
Fvp=1] 0 oder Fap=1| 1 oder Fva=1] 0 (3.94)
0 0 1

Es wird fiir jede Funktionalmatrix der Modellierungsfehler Fyyy bis Fygs, die erweiterte Funktio-
nalmatrix, die Fg-Matrix, gebildet und die Validierung durchgefiihrt. Zur Bewertung wird die
Vektornorm ||v||, berechnet (siehe Kap.4.2).

3.6.3.3 Fehleranalyse falsch gemessener Wert, Fehler in f(x,y)

Wird bei der Validierung ein falsch gemessener Wert (z.B. falscher Offset oder fehlerhafte Kali-
brierung) vermutet, so kann das mit dem Z-Algorithmus iiberpriift werden. Falsch gemessene
Werte konnen ortlich identifiziert werden, auch wenn die Messfehler innerhalb des Vertrauensbe-
reichs sind und somit nicht als grober Fehler zihlen.

Im Z-Algorithmus wird diese Uberpriifung mit Hilfe einer Parametervariation realisiert. Dafiir
wird an der Ergebnisfunktion f(x,y) systematisch eine Verbesserung aufgeprigt.

Wird ein System auf Messfehler untersucht, so wird die Summe der Verbesserungen ||v||, =
\/W auf jede Messstelle addiert bzw. subtrahiert, also die Summe aller Messfehler. Anschlie-
Bend wird eine Validierung durchgefiihrt und die neue Summe der Verbesserung berechnet.
Dieses Vorgehen wird mit den verbesserten Messwerten wiederholt, solange, bis die Summe der
Verbesserungen gegen Null strebt. Man erhilt eine Reihenfolge, welche Messstellen als erstes
untersucht werden sollen. Ist ein nennenswerter Messfehler vorhanden, wird er die Summe der
Verbesserungen deutlich reduzieren (siehe Kap.4.3).
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4 Beispiel zur Messdatenvalidierung

der VDI-Richtlinie 2048

In diesem Kapitel wird das in der VDI-Richtlinie 2048-1 angefiihrte Beispiel mit dem Z-
Algorithmus berechnet und mit den Ergebnissen aus der Richtlinie verglichen. Weiterhin werden

die zwei Methoden, Fehleranalyse zum Modellierungsfehler und Fehleranalyse zum falsch

gemessenen Wert, zur Untersuchung auf systematische Messfehler, ebenfalls auf dieses Beispiel

angewendet.

4.1 Beispiel der Richtlinie [VDI2048-1 2012] gerechnet

mit dem Z-Algorithmus

Das Beispiel der Richtlinie kann als vollstindiges Flowsheet der Abb. 4.1 entnommen werden. In
Abb. 4.2 ist der ENBIPRO-Screenshot passend zum Flowsheet dargestellt. Die Funktionalmatrix
zu dem Beispiel ist in Gl. (4.1) dargestellt.

1isp nspIl iy myg a7 ritg6
~ N N AN AN AN A
1 -1 04 0 0 0
1 1 —1 —1 —1 —1
0 0 0 0 1 1

nys  MHD-NK  1ip

—~~ A~
0 0 0
—1 0 0
1 —1 0

4.1
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Kraftwerksschema der VDI Richtlinie Blatt 1 verdandert [VDI2048-1 2000] [WES-

TERLOH 2012]
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Screenshot des abgebildeten Kraftwerksschemas der VDI Richtlinie Blatt 1 in ENBI-

PRO [WESTERLOH 2012]

ABB. 4.2

sich um

Der in Abb. 4.1 dargestellte Prozess ist an [VDI2042 1976] angelehnt. Es handelt

einen Eindruckprozess mit einfacher Zwischeniiberhitzung. Bei dem zu untersuchenden Prozess

ist eine Kondensationsdampfturbinenanlage dargestellt, die mit zwei Kesseln (Kel und Kell)

betrieben wird.
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4 Beispiel zur Messdatenvalidierung der VDI-Richtlinie 2048

Die zwei Speisewasserpumpen (SPI und SPII) sind redundant ausgefiihrt. Die Koppelung der
zwei Kessel und der zwei Speisewasserpumpen wird in der Berechnung mittels festen Kor-
relationsfaktoren fiir die Kovarianzen angenommen. Die Dampfturbine ist in die Teile Hoch-
(HD), Mittel- (MD) und Niederdruck (ND) untergliedert. Die drei Anzapfungen dienen der
Vorwirmung des Speisewassers in den drei Anzapfdampfvorwédrmern. sy sind allgemeine
Massenstromverluste, die in Abb. 4.2 mit Ellipsen markiert sind. Diese allgemeinen Massen-
stromverluste rizy treten in der F-Matrix (siehe Gl. (4.1)) allerdings nur an zwei Stellen auf (Zeile
eins und zwei in Gl. (4.1)). Dem gegeniibergestellt miissen in der numerischen Simulation die
Massenstromverluste aber an den tatsichlichen, und an den in der Abb. 4.1 dargestellten Positio-
nen, im Simulationsprogramm implementiert werden. Anderenfalls sind die Gleichungssysteme
nicht identisch.

Der ND-Teil der Dampfturbine und der Kondensator wurden in der ENBIPRO-Simulation
hinzugefiigt. Eine detaillierte Nachrechnung fiir diesen Kreislauf ist [WESTERLOH 2012] zu
entnehmen.

Im Beispiel der VDI-Richtlinie 1 wird die Ausgleichsrechnung nur fiir die Massenbilanz durchge-
fiihrt. Es werden in der Richtlinie keine weiteren Bilanzen, wie Energie-, Impuls- oder Stoffbilanz,
betrachtet und auch keine Kopplung der Bilanzen untereinander. In ENBIPRO hingegen wird
die Validierung mit dem gleichen Satz an Modellgleichungen, wie bei der stationdren Simulati-
on, durchgefiihrt. Das entstehende Gleichungssystem im Z-Algorithmus hat die Grofe k = 11,
[ =747, n =750. Die Redundanz ist somit v = 3.

Die Richtlinie enthilt ebenfalls ein Verfahren zur Erkennung grober Fehler in der Berechnung.
Dazu wird in der VDI-Richtlinie angenommen, dass die Messsonden ritpp_ge; und mipp—gerr
defekt und daher Ursache fiir den groben Fehler sind. In der ersten durchgefiihrten Berechnung,
die unter der Annahme der Unkenntnis der groben Fehler durchgefiihrt wurde, werden die
Konfidenzintervalle fiir diese beiden Messstellen mit dpp—g.; = 0,80 und opp—_gerr = 0,79 ange-
nommen. Das Ergebnis dieser ersten Berechnung zeigte, dass ein grober Fehler vorliegen muss.
D.h. die Konfidenzintervalle fiir die beiden Messstellen wurden nach einer Untersuchung der
Ergebnisse als zu klein erkannt. Fiir eine zweite Berechnung werden die zwei Konfidenzintervalle
aufgrund der Messabweichung auf dgp_g.r = Opp_kerr = 2,5 vergroBert. Mit den Ergebnissen
der vergroBerten Konfidenzintervalle wird der Ergebnisvergleich zur ENBIPRO-Validierung
erstellt.

Tab. 4.1 zeigt die Berechnungsergebnisse, welche mit ENBIPRO ermittelt wurden und jene
der VDI-Richtlinie. Wie anhand der berechneten Abweichungen zwischen den Ergebnissen
von ENBIPRO und der VDI-Richtlinie zu erkennen ist, sind, mit Ausnahme eines Wertes, alle
Ergebnisse ident und die Abweichungen daher gleich Null. Diese geringe Abweichung kommt
aufgrund der Rundung von riiy = 0,5245 ~ 0,525 zu Stande.
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ENBIPRO VDI-Richtlinie Abweichung in %
Name Verb. Verb. Verb. Verb. Verb. Verb.
Messwert Konfidenz | Messwert Konfidenz | Messwert Konfidenz

MED_Kel 44,696 1,611 44,696 1,611 0,0 0,0
MED—_Kell 44,123 1,611 44,123 1,611 0,0 0,0
mspy 44,643 0,425 44,643 0,425 0,0 0,0
mspyy 44,386 0,424 44,386 0,424 0,0 0,0
my 0,525 0,105 0,524 0,105 0,1 0,0
MHK 70,005 0,615 70,005 0,615 0,0 0,0
ma7 10,364 0,133 10,364 0,133 0,0 0,0
pg 3,744 0,057 3,744 0,057 0,0 0,0
A5 4,391 0,057 4,391 0,057 0,0 0,0
MHED-_NK 18,499 0,137 18,499 0,137 0,0 0,0
mp 2,092 0,272 2,092 0,272 0,0 0,0

TAB. 4.1: Auswertung der VDI 2048-1 mit ENBIPRO und der Z-Methode [WESTERLOH 2012]

4.2 Beispiel zur Fehleranalyse zum
Modellierungsfehler, Fehler in F

Ein einfaches und ausfiihrliches Beispiel zum Z-Algorithmus fiir Modellierungsfehler ist in
[ZANDER et al. 2013] enthalten (siehe auch Anhang). In diesem Beispiel wird die Methode der
Fehleranalyse zum Modellierungsfehler auf den Beispielkreislauf der VDI-Richtlinie 2048-1
angewendet. Das eliminierte System, die F-Matrix, hat drei Nebenbedingungen bzw. drei Zeilen
und elf Messwerte und keine freien Variablen. Die Redundanz ist v =3 -0 = 3.

MFD—Kel ~MFD—Kell ~ Mspt Mspil ity MEK 17 TitA6 ligs  MHD-NK  1p
=~ A~~~ AN AN AN AN AN AN AN AN A
F— 1 1 —1 -1 0,4 0 0 0 0 0 0
0 0 1 1 -1 -1 -1 -1 -1 0 0
0 0 0 0 0 0 1 1 1 -1 0
4.2)

Bei der Untersuchung auf Modellierungsfehler wird die F-Matrix um die Fyg-Matrix erweitert.
Bei drei Gleichungen ergeben sich folgende Konstellationen fiir die Fyj-Matrix (Fypq bis Fyp3):

1 0 0
Fvp=1] 0 oder Fap= 1 1 oder Fva= 1| 0 4.3)
0 0 1

7
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4 Beispiel zur Messdatenvalidierung der VDI-Richtlinie 2048

Die zusitzliche Spalte der Fy-Matrix steht fiir die freie Variable der ersten Erweiterung rig .
Eine zusitzliche freie Variable reduziert die Redundanz v um eins. Durch die Erweiterung der
F-Matrix um die Fyg-Matrix ergibt sich die neue Fg-Matrix. Das Gleichungssystem wird dadurch
verdndert. Es wird systematisch untersucht, in welcher Gleichung eine lineare Koppelung mit
einer freien Variable die Summe der Verbesserungen ||v||, am stirksten reduziert. Nach dem
Anbringen der ersten Erweiterung der F-Matrix um die Fyj-Matrix ergibt sich:

Lineare Koppelung ‘ |Iv]2 in kg/s ‘ g in kg/s

F 0,064 -3,170
Far 1,688 -1,009
Fus 1,936 -0,028

Durch die Koppelung mit Fj;; in der ersten Gleichung reduziert sich die Summe der Verbesser-
ungen von ||v|2 = 1,941 kg/s auf ||v|[2 = 0,064 kg/s am stirksten. Da rizy; als freie Variable
betrachtet wird und nicht als Messwert, zdhlt der Wert nicht mehr zur Summe der Verbesserungen
||v||2 und reduziert diese.

Da der Massenstrom riig negativ ist, muss er in die gleiche Richtung flieBen wie die Speisewas-
sermassenstrome 7g,; und ritg,yy, die in der F-Matrix ebenfalls negativ sind. Bei rig; handelt es
sich also um einen Zustrom von 3,170 kg/s.

Nach dem Anbringen der zweiten Erweiterung riig; an der zweiten Gleichung reduziert sich die
Summe der Messabweichungen erneut.

Lineare Kopplung ‘ Iv||2 in kg/s ‘ rigy in kg/s
Fu 6,606-10~% | 0,108
0,063 0,001

Fys

Nach dem Anbringen der dritten Erweiterung riig3 ist das System in ein bestimmtes Gleichungs-
ystem tiberfiihrt worden, da die Redundanz v = 0 wird und das Kriterium ||v||; in kg/s strebt
gegen Null. Nach dem Anbringen der dritten Kopplung mit Fy,3 ergibt sich:

Lineare Kopplung ‘ ||v]|2 in kg/s ‘ g3 in kg/s
Fu3 3,788-1071¢ | 0,001

Die betragsmiBig grofte Verdnderung verursacht der Zufluss in der Gleichung eins. Dadurch,
dass der erste Zufluss mit riig; = 3,170 kg/s deutlich groBer ist als die anderen gemessenen Mas-
senstrome (riry = 0,525 kg/s und rip = 2,092 kg/s), sollte die Anlage an dieser Stelle untersucht
werden. Die zweite Erweiterung mit gy = 0, 108 kg/s ist betragsm@Big unterhalb der anderen
Messwerte. Daher wird in diesem Beispiel nach dem ersten Zufluss die Validierungsrechnung
durchgefiihrt. Wenn man das Ergebnis der Methode, Fehleranalyse zum Modellierungsfehler,

78

Dieses Werk ist copyrightgeschutzt und darf in keiner Form vervielféltigt werden noch an Dritte weitergegeben werden.
Es gilt nur fur den personlichen Gebrauch.



betrachtet, so ist der Modellierungsfehler von der Dimension her ein Vektor und in Gl. (4.4) als
Fy dargestellt.

—

Fv =

=)

(4.4)

=)

Die Ergebnisse der Validierungsrechnung sind in der nachfolgenden Tabelle 4.4 dargestellt. Die
relative Abweichung zu den Messwerten ist wie folgt definiert:

Abweichung in % — Ausgeglichener Wert - Messwert

-100 % 4.5
Messwert ? @3)
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4 Beispiel zur Messdatenvalidierung der VDI-Richtlinie 2048

ENBIPRO
Messwerte | Ausgeglichene Werte Ausgeglichene Werte
nach VDI-Richtlinie mit Modellfehler
I’i’lEl = —3, 170 kg/S

Name Verb. Verb.
Messwert Messwert rel. Abw. Messwert rel. Abw.
MED—_Kel 46,241 44,696 3,3 46,241 0,0
MED—_Kell 45,668 44,123 34 45,668 0,0
1spy 44,575 44,643 -0,2 44,603 -0,1
ritspyy 44,319 44,386 -0,2 44,346 -0,1
my 0,525 0,524 0,2 0,524 0,2
mygg 69,978 70,005 0,0 69,928 0,1
17 10,364 10,364 0,0 10,362 0,0
Mag 3,744 3,744 0,0 3,744 0,0
g5 4,391 4,391 0,0 4,391 0,0
MHD-NK 18,498 18,499 0,0 18,497 0,0
mp 2,092 2,092 0,0 2,092 0,0
myq 0 0 0 -3,170 -

Verb. Verb.
Konfidenzi. | Konfidenzi. rel. Abw. | Konfidenzi. rel. Abw.
MED—Kel 0,800 1,611 -101,4 0,798 0,3
MED—_Kell 0,790 1,611 -103,9 0,788 0,3
mspy 0,425 0,425 0,0 0,427 -0,5
mspry 0,424 0,424 0,0 0,425 -0,2
my 0,105 0,105 0,0 0,104 1,0
MHK 0,615 0,615 0,0 0,621 -1,0
ma7 0,133 0,133 0,0 0,133 0,0
TG 0,057 0,057 0,0 0,057 0,0
a5 0,057 0,057 0,0 0,057 0,0
MHD-NK 0,137 0,137 0,0 0,137 0,0
mp 0,272 0,272 0,0 0,271 0,4
my 1 0 0 0 1,376 -

TAB. 4.2: Auswertung eines Modellfehlers Fy;; mit ring; = 3,170 kg/s mit ENBIPRO und dem
Z-Algorithmus

Fiihrt man ohne den Zufluss eine Validierungsrechnung durch, so wird, wie im vorherigen
Beispiel, die Summe der Verbesserungen von ||v||, = 1,941 ausgeglichen und auf alle Messwerte
verteilt. Mit einem Zufluss ist die Summe der Verbesserungen mit ||v|2 = 0,064 deutlich
reduziert und die relativen Abweichungen sind geringer. Nach der Analyse der ersten Zeile der
F-Matrix ist der Zufluss zwischen den Speisewasserpumpen und den Kesseln zu suchen.
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4.3 Beispiel zur Fehleranalyse zum falsch gemessenen
Wert, Fehler in f(x,y)

Ein einfaches und ausfiihrliches Beispiel zum Z-Algorithmus fiir falsch gemessene Werte ist
in [ZANDER et al. 2013] und im Anhang beschrieben. Dieses in [ZANDER et al. 2013] aufgefiihrte
Beispiel verwendet den in Abb. 4.1 dargestellten Kreislauf der VDI-Richtlinie. Im Beispiel
der VDI-Richtlinie betrdgt nach der ersten Validierungsrechnung die Fehlerquadratsumme
|Iv][2 = 1,941 (siehe auch Tab. 4.2). Zusitzlich ist das Kriterium fiir grobe Fehler verletzt. Es
wird auf falsch gemessene Werte iiberpriift. Die ersten Validierungen sind ebenfalls in der
nachfolgenden Tabelle 4.2 aufgelistet. Das Ergebnis ist, dass in ritpp_g,.; und mpp_gerr zu hohe
Werte gemessen wurden und mit der Methode, Fehleranalyse zum falsch gemessenen Wert,
reduziert werden konnen (siehe erste und zweite Zeile aus Tab. 4.2, die grau hinterlegten Werte
reduzieren die Fehlerquadratsumme ||v||, am stéirksten von |||, = 1,941 auf ||v|, = 0, 124).

Eine Zusammenfassung der weiteren Durchlédufe ist in der Tabelle 6.3 dargestellt. Es werden die
Messstellen aufgelistet, an denen die Methode, Fehleranalyse zum falsch gemessenen Wert, eine
Korrektur anbringt.

Durchlauf

Nr. Veridnderte Werte in kg/s ||VH2
0 1,941
la mpp—ger =46,241—1,941 0,750
1b meEp_kerr = 45,668 — 1,941 0,750
2a Mmpp-ger = 46,241 —1,941—0,750 0,294
2b MmEp_ger = 45,668 — 1,941 —0,750 0.294
3a MEp kel = 46,241 —1,941—0,750—0,294 0,124
3b mpp_kerr = 45,668 — 1,941 —0,750 — 0,294 0,124

4a MED_ker = 46,241 — 1,941 — 0,750 — 0,294 — 0, 124 | 0,070
4b MED_ker1 = 45,668 — 1,941 — 0,750 — 0,294 — 0,124 | 0,070
5a MED_ker = 46,241 — 1,941 — 0,750 — 0,294 — 0, 124 | 0,026

rhsp = 44,575+0,070

5b MED_kenn = 45,668 — 1,941 — 0,750 —0,294 — 0,124 | 0,026
s = 44,575+0,070

5c MED_ker = 46,241 —1,941 —0,750— 0,294 — 0,124 | 0,026
Thspi = 44,319+0,070

5d MEp—kelr = 45,668 — 1,941 — 0,750 — 0,294 — 0,124 | 0,026
rspi = 44,319+0,070

TAB. 4.3: Ergebnisse der Validierung mit Messfehlern am Beispielkreislauf der VDI-Richtlinie

Wird ein Messfehler in ritgp_g,; oder ritgp—_ge;; angenommen, so kann die Summe der Fehler-
quadrate ||v||2 von 1,941 kg/s auf 0,07 kg/s reduziert werden (siehe Durchldufe 4a und 4b in
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Tab. 6.3 ). Erst nach der vierten Korrektur wird eine Korrektur an zwei weiteren Messstellen
rirgpr und rirgpy; angezeigt (siehe Durchldufe Sa-5d in Tab. 6.3).

Die Anzahl der Durchldufe, Korrekturen der Messwerte, beeinflusst die Validierungsergebnisse.
Ein festes Abbruchkriterium fiir die Fehleranalyse zum falsch gemessenen Wert ist an dieser Stel-
le nicht sinnvoll. Diese Methode, Fehleranalyse zum falsch gemessenen Wert, liefert Hinweise,
welche Messstellen einen nennenswerten Messfehler enthalten.

Weiterhin sind in diesem Beispiel die Messwerte gleich skaliert. Es werden nur Massenstrome
rr und in der gleichen Einheit kg/s gemessen. Werden jedoch unterschiedliche Messwerte mit
verschiedenen Einheiten validiert und mit der Methode, Fehleranalyse zum falsch gemessenen
Wert, tiberpriift, so miissen die Korrekturen der Messwerte zusitzlich mit einem Wichtungsfaktor
versehen werden.

Nun wird ein Messfehler in ritpp_g,; angenommen. Wenn man nur von einem Messfehler
ausgeht (siehe Durchlauf 4a in Tab. 6.3 ), so betrigt dieser fiir riipp_ger = —1,941 — 0,750 —
0,294 — 0, 124kg/s = —3,109kg/s. Fiihrt man eine Validierung durch, so ergeben sich folgende
in der Tab. 4.4 zusammengefasste validierte Werte. Die relative Abweichung berechnet sich nach
Gl. (4.5).
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4 Beispiel zur Messdatenvalidierung der VDI-Richtlinie 2048

ENBIPRO
Messwerte | Ausgeglichene Werte Ausgeglichene Werte
nach VDI-Richtlinie mit Messabweichung
N Mpp_Kel =
46,241 - 3,109 =
43,122

Name Verb. Verb.
Messwert Messwert rel. Abw. Messwert rel. Abw.
MED—Kel 46,241 44,696 3,3 43,108 6,8
MED—_Kell 45,668 44,123 3,4 45,644 0,1
mspy 44,575 44,643 -0,2 44,609 -0,1
msprr 44,319 44,386 -0,2 44,353 -0,1
my 0,525 0,524 0,2 0,524 0,2
MHK 69,978 70,005 0,0 69,940 0,1
a7 10,364 10,364 0,0 10,363 0,0
A 3,744 3,744 0,0 3,744 0,0
a5 4,391 4,391 0,0 4,391 0,0
MHD-_NK 18,498 18,499 0,0 18,498 0,0
mp 2,092 2,092 0,0 2,092 0,0

Verb. Verb.
Konfidenzi. | Konfidenzi. rel. Abw. | Konfidenzi. rel. Abw.
MED—Kel 0,800 1,611 -101,4 0,574 28,3
MED—_Kell 0,790 1,611 -103,9 0,572 27,6
mspy 0,425 0,425 0,0 0,404 4,9
rispy| 0,424 0,424 0,0 0,402 5,2
riy 0,105 0,105 0,0 0,104 1,0
MK 0,615 0,615 0,0 0,559 9,1
A7 0,133 0,133 0,0 0,133 0,0
g 0,057 0,057 0,0 0,057 0,0
a5 0,057 0,057 0,0 0,057 0,0
MHD-NK 0,137 0,137 0,0 0,137 0,0
mp 0,272 0,272 0,0 0,271 0,4

TAB. 4.4: Auswertung eines Messfehlers: Durchlauf 4a mit ENBIPRO und dem Z-Algorithmus

Im Vergleich der Messwerte mit den validierten Werten mit der Methode, Fehleranalyse zum
falsch gemessenen Wert, liegen die verbesserten Messwerte (dritte Spalte) deutlich néher an den
urspriinglichen Messwerten (erste Spalte). Ausgenommen ist der Messwert mit dem Messfehler
mpp—ker> da lediglich ein ||v||; von 0,070 kg/s ausgeglichen wird und auf die iibrigen Mess-
werte verteilt werden muss. Im Beispiel der VDI-Richtlinie (zweite Spalte) miissen hingegen
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Iv||2 = 1,941 kg/s ausgeglichen und auf alle Messwerte verteilt werden. Zusétzlich miissen die
Konfidenzintervalle im Beispiel VDI-Richtlinie von ritgp_k.; und ritpp_geq; erweitert werden
(negative Abweichung). Liegt ein falsch gemessener Wert vor, werden alle Konfidenzintervalle
reduziert (positive Abweichung).

Diese Methode, Fehleranalyse zum falsch gemessenen Wert, liefert Hinweise, welche Messwerte
fehlerhaft sein konnten und iiberpriift werden sollten. Ein weiterer Vorteil dieser Methode ist,
dass sie immer Ortliche Hinweise fiir falsch gemessene Werte gibt, ohne dass das Kriterium fiir
grobe Fehler verletzt sein muss.

4.4 Vergleich der Ergebnisse

Vergleicht man die Messwerte ohne Konfidenzintervalle, ergibt sich die Tabelle 4.6.

Die prozentualen Abweichungen der nicht ausgeglichenen Messwerte von den ausgeglichenen
Messwerten konnen durch die drei Methoden deutlich reduziert werden (siche Tab. 4.6):

1. VergroBerung der Konfidenzintervalle von ritgp_g.; und mpp—gerr
2. angenommener Messfehler in ritpp_ger oder mpp_gerr
3. Modellierungsfehler, Zufluss in rig

In der ersten Methode, VergroBBerung der Konfidenzintervalle, wird die Messabweichung haupt-
sachlich auf die Messstellen ripp_ge; oder ripp_geq; verteilt. Die Methode angenommener
Messfehler in ripp_ger oder mipp_ge;r kommt zu demselben Ergebnis, mit dem Unterschied,
dass nur eine Messsonde fehlerhaft sein kann, anstatt beide gleichermal3en zu reduzieren. In der
dritten Methode, Modellierungsfehler, kann ein Zustrom zwischen den Speisewasserpumpen und
den Kesseln fiir die Messabweichungen verantwortlich sein.

Die zweite und dritte Methode zur Untersuchung von angenommenen Messfehlern und Mo-
dellierungsfehlern sollten bei jeder Validierung durchgefiihrt werden. Sie liefern Hinweise auf
systematische Messabweichungen, ob das Modellgleichungssystem der Anlage eventuell weiter
verbessert werden kann oder wo eine eventuelle Messabweichung vorliegt. Treten hingegen
grobe Fehler auf, so konnen alle drei Methoden angewendet werden. Um die Fehler aber genau-
er einzugrenzen, konnen diese Methoden nur lokale Hinweise geben. Um diese Hinweise zu
verifizieren, sind weitere Untersuchungen der Messgerite und der Anlage notwendig.
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4 Beispiel zur Messdatenvalidierung der VDI-Richtlinie 2048
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5 Zusammenfassung

Die vorliegende Dissertation beschiftigt sich mit Kreislaufsimulationsprogrammen und der
Implementierung der Messdatenvalidierung. Es wird eine Ubersicht iiber die aktuell verfiigbaren
Kreislaufsimulationsprogramme gegeben und wichtige Richtlinien zur Messdatenvalidierung
und zu Abnahmeversuchen aufgelistet. Es wird die Berechnung der stationéren Simulation néher
erldutert, um die Parallelen zwischen der stationdren Simulation und der Validierungsrechnung
aufzuzeigen. Weiterhin werden Verbesserungsmoglichkeiten zu den Verfahren der stationidren
Simulation und der Nullstellensuche angefiihrt.

Der Zusammenhang zwischen praktischen Messungen im Kraftwerk und der theoretischen
Berechnung der Validierung wird anschaulich erklért. Die Einflussmoglichkeiten in der Vali-
dierung werden aufgezeigt und erldutert. Hervorzuheben ist das Verstindnis der Modellierung
von kraftwerkstechnischen Prozessen. Die Validierung kann wertvolle Informationen zur stetigen
Verbesserung des Modells liefern.

Wihrend in der VDI-Richtlinie auf statistische Fehler untersucht wird, wird anhand des Z-
Algorithmus die Fehleranalyse auf die systematischen Messfehler erweitert und am Beispiel
belegt. Systematische Messfehler sind Modellierungsfehler und falsch gemessene Werte.

Die Stirke des Z-Algorithmus ist, dass er allgemeingiiltig auf ein Kreislaufsimulationspro-
gramm angewendet werden kann. Daher ist die Implementierung des Z-Algorithmus einfach
auf andere gleichungsbasierte Kreislaufsimulationsprogramme zu iibertragen. Andere mogliche
Algorithmen, der Eliminationsalgorithmus und der Epsilon-Algorithmus, wurden vorgestellt und
verglichen. Die sich aus den Algorithmen ergebende Programmstruktur und der Programmablauf
werden in der Arbeit dargestellt.

Der Z-Algorithmus kann sowohl zur Validierung als auch zur stationdren Simulation verwendet
werden. Mit der Anpassung der Funktionalmatrix auf Differentialgleichungen kann der Z-
Algorithmus zur instationdren Validierung verwendet werden.

Anhand des Beispielkreislaufs der VDI-Richtlinie wird die Funktionsweise des Z-Algorithmus
und der erweiterten Fehleranalyse auf systematische Messfehler demonstriert.
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6 Anhang

6.1 Beispiel zum Z-Algorithmus

Das Nachfolgende Beispiel zum Z-Algorithmus ist ein wortliches Zitat aus [ZANDER et al. 2013].
Das Beispiel zu der erweiterten Fehleranalyse aus [HAUSCHKE et al. 2013b]. Zum besseren
Verstindnis im Gesamtkontext wurden in diesem Anhang Textpassagen ergidnzt und angepasst.

6.1.1 Validierung einer Rohrstrecke

Als Beispiel soll ein Rohr mit zwei Messstellen (771 und r2;) und einer freien Variablen (723) mit
der Z-Methode validiert werden, siche Abb.6.1.

Freie
Messstelle 1  Variable 3 Messstelle 2

010100

ml m3 mZ
16+ 1kg/s 15+ 1kg/s

ABB. 6.1: Beispiel Rohr mit 2 Messstellen und einer freien Variablen

Die Messwerte sind i = 16kg/s und my = 15kg/s. Die Konfidenzintervalle sind o(rit) =
+1kg/s und d(rp) = £1kg/s. Zwischen den beiden Messstellen eins und zwei wird willkiirlich
eine Korellation von 24% angenommen. In dem Rechenbeispiel wird zur Vereinfachung mit
gerundeten Werten gerechnet. Die Matrix Sy und ihre inverse Matrix S;! wird mit dem 95%

Wahrscheinlichkeitskriterium berechnet zu
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6 Anhang

[ 8(in) y2 S(riny)  S(riy)
Sy = (3(r;é>) ) 0’24'5?”;%)' 2 ]
m m m 2
| 0,24 1,9é ' 1,9% 1,9%)
[ @ o245 5] [ 0.26 0,06 o
| T 1,96 1,96 (176> ) ,
r —1
2 4 _
Sx’l _ 0,26 0,06 _ ,08 0,98 6.2)
0,06 0,26 —0,98 4,08

Die Funktionalmatrix ergibt sich durch die Bildung der Jakobi-Matrix mit den Modellgleichungen
GL. (6.3) und GI. (6.4) in impliziter Schreibweise:

f1: O0=m —m3 (6.3)
o 0=np—m3 (6.4)
Fy FY g ny 3
— T =/ AN AN A
_ — Ifi  If If
F=|F Fy|=| 24 20 20 10 -1 (6.5)
9h dfh  dfh 0 1 -1
diiy iy iz

Nach Einsetzen von S 1 Fx, Fy, f(x,y) und 16sen des Gleichungssystems Gl. (6.7), konnen die
verbesserten Schitzwerte berechnet werden GlI. (6.8).

S;! o F! v 0
0 0 Fy ||w|= 0 (6.6)
Fx Fy 0 A —f(x,y)
T 408 -098 0 1 0 1[-057 [ 0 ]
0,98 408 0 0 1 0,5 0
0 0 0 -1 —1 155 | =] 0 (6.7)
1 0 -1 0 0 2,53 ~16
0 1 -1 0 0 || -25] |-15]
3 16 ~0,5 | 15,5 | (i)
[’f ] =X+ ] =115 |+] 05 | =]155]| () 6.8)
y y v 0 155 | | 155 | (m3)

Die Lagrangemultiplikatoren 4 werden nicht weiter betrachtet und wurden daher in Gl. (6.8)
nicht mit angefiihrt. Die Kovarianzmatrix Sy 1 fiir die Verbesserung der Varianzen berechnet sich
wie folgt.
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Sx1 = Sx —Sy =Sx — (PxZ 'P]) (FxS\Fy ) (PxZ 'P])” (6.9)
(1 o‘T‘4,08 —098 0 1 0 ro o]
0 1 —0,98 408 0 0 1 0 0
—1pT 0,5 -0,5
PZ'PT=|0 0 0 0 0 —1 —1 0 0|= 05 0.5
0 0 1 0 -1 0 0 10 ’ ’
oo | O 1 -1 0 0] |0 1]
(6.10)
r T
1 0 0,26 0,06 1 0 0,26 0,06
FySyF! = ’ ’ =7 ’ (6.11)
0 1 0,06 0,26 0 1 0,06 0,26
0,26 0,06 [ 0,5 —0,5]]0,26 0,06 0,5 -0,5
Sx,IZSX_SV: -
0,06 0,26 —0,5 0,5 0,06 0,26 —0,5 0,5
(6.12)
o026 006] [ 010 —010] [o0,16 0,16 613
1 0,06 0,26 —0,10 0,10 | | 0,16 0,16 '
Die verbesserten Varianzen der freien Variablen berechnen sich nach:
Sy1 = (PyZ'PY) (FSyFy) (PyZ 'PT)T (6.14)
707" 408 —098 0 1 07 '[0 0]
0 —0,98 408 0 0 1 0 0
PZ Pl = | 1 0 0o 0 -1 -1 00|=|-05 -0,5
0 1 0 -1 0 0 10
0] | o0 1 -1 0 0] |01,
(6.15)
0.26 0.06 | [ —0.5 ]
Sy1=]| —0.5 —05] <05, >l = 10,16 6.16
vl ’ ’ [0,06 0,26] [—0,5 0,16 (6.16)

Die Konfidenzintervalle nach dem 95% Wahrscheinlichkeitskriterium lassen sich aus der Matrix

Sx.1 bestimmen mit Gl. (6.17).

O(x;) = 1,96 \/Sx 1

S(iy) = 8(my) = 8(rz) = 1,96-+/0,16 =0,78 in kg/s

(6.17)
(6.18)
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6 Anhang

Nach der Validierung ergeben sich die widerspruchsfreien Messwerte zu:

my =my =m3=15,54+0,78 inkg/s (6.19)

Der Vorteil dieses Algorithmus gegeniiber dem Eliminationsalgorithmus ist, dass 13 nicht extra
eliminiert werden muss. Ebenfalls entfdllt die anschlieBende Ermittlung von riz3 aus der F-Martix
und den widerspruchsfreien Messwerten.

6.2 Fehleruntersuchung, einfaches Beispiel -
Massenstrommessungen in einem Rohr

Es wird ein Rohrsystem mit drei Messstellen, wie in Abb.6.2 betrachtet.

Messstelle 1 Messstelle 2 Messstelle 3

1ty i, 1ty
14+1kg/s 12x1kgl/s 12+1kgls

ABB. 6.2: Beispiel Rohrsystem mit drei Messstellen

Das Gleichungssystem ist:

fir O=m—np (6.20)
i 0=mp—m3 (6.21)

Fiihrt man eine Validierung durch ergibt sich folgendes Ergebnis:
my =my =m3=12,66+0,58 inkg/s (6.22)

Den ersten Hinweis auf grobe Fehler erhilt man bei der Uberpriifung der Fehlerquadratsumme.
Dieses Kriterium ist dem Kriterium nach Gl. (3.83) vorgeschaltet. Die bezogene Fehlerquadrat-
summe von 5,12 soll bei zwei Nebenbedingungen kleiner sein als F;. ...95¢, = 3, 00.

10,24
% =——=5,12 < F 059 (6.23)

2

92

Dieses Werk ist copyrightgeschutzt und darf in keiner Form vervielféltigt werden noch an Dritte weitergegeben werden.
Es gilt nur fur den personlichen Gebrauch.



Dieses Kriterium ist deutlich verletzt. Die Analyse der einzelnen Messstellen nach dem Kriterium
Gl. (3.86) liefert, dass die Messstelle 1 mit 3,20 das Kriterium deutlich verletzt und oberhalb
von 1,96 liegt. Die Messstellen 2 und 3 erfiillen das Kriterium mit 1,60 und sind unterhalb der
Grenze von 1,96.

Die Interpretation des Kriteriums Gl. (3.86) ist, dass der urspriingliche Wert der Messstelle 1 mit
14 41 in kg/s nicht in dem berechneten Intervall nach der Validierung mit 12,66 liegen kann.

6.2.1 Falsch angenommenes System (Leckage, Zustrom), Fehler
in F(x,y)

Wird die Methode zur Untersuchung auf Leckagen nach Kapitel 3.6.3.2 auf das System in
Abb.6.2 angewendet, ergeben sich die nachfolgenden Ergebnisse aus Tab.6.1 im Vergleich. Die
Methode, falsch angenommenes System, korrigiert dreimal die Messstelle 7

Urspriingl. Verbesserte Schitzwerte
Messwerte | ohne Leckage | mit Leckage mit Leckage | mit Leckage rig
in kg/s in kg/s mgy in kg/s rigs in kg/s und rirg; in kg/s

rity 14+1 12,66 +0,58 14+1,00 13,00+£0,71 14,00+ 1,00
rity 12+1 12,664+0,58 12+£0,71 13,00+0,71 12,00+ 1,00
113 12+1 12,664+0,58 12+0,71 12,00+ 1,00 12,00+ 1,00
i - - —2,00£1,22 - —2,00+£ 1,41
%) - - - —1,00+£1,22 0,00+ 1,41
V]2 - 1,63 0,00 1,41 0,00

TAB. 6.1: Ergebnisse der Validierung mit Leckagen am Rohrsystem

Bei einer Ausgleichsrechnung ohne Leckage wird die Vektornorm ||v|, = 1,63 im Mittel
auf die Messstellen verteilt. Wird die Leckage zwischen riz; und ri1p vermutet also in g, so
wird die Vektornorm zu ||v||» = 0,00. Die Leckage mpg; wird zwischen Messstelle 2 und 3
vermutet. Dadurch, dass die Leckage in der ersten Gleichung angebracht wird, verdndert sich
das Gleichungssystem Gl. (6.20) umgeformt zu:

0 =r1 —mp+mgy (6.24)
Der Zahlenwert von ri1g ist negativ und stromt somit in Richtung von ri;, also handelt es sich
um eine Leckage und nicht um einen Zufluss. Die Validierung beeinflusst die iibrigen Messwerte
nicht weiter. Dariiber hinaus befindet sich das Ergebnis der Validierung schon im Mimimum, da
||v||2 bereits null ist. Das verbesserte Rohrsystem ist in Abb. 6.3 dargestellt.
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6 Anhang

Leckage 1

g U

Messstelle 1 Messstelle 2 Messstelle 3
ml mZ m3
14+1kg/s 12+x1kg/s 12+1kg/s

ABB. 6.3: Verbesserte Rohrstrecke mit drei Messstellen und einer Leckage

Ob an der Stelle eine Leckage ist, kann nur durch Uberpriifen an der kraftwerkstechnischen
Anlage geklirt werden. Werden zwei Leckagen angenommen, ergibt sich das gleiche Ergebnis,
wie mit der einen Leckage g . Das Ergebnis mit zwei Leckagen wird nicht weiter verfolgt.

6.2.2 Messfehler, Fehler in f(x,y)

Wird die Methode zur Untersuchung auf Leckagen nach Kapitel 3.6.3.3 angewendet, ergeben
sich die nachfolgenden Ergebnisse im Vergleich:
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1.Durchlauf

2.Durchlauf

Position | verdnderter Wert | ||v|| | verdnderter Wert | ||v||»
iy 14,00+1,63 | 2,96 | 14,00—1,63+0,30 | 0,55
inke/s | 14,00—1,63 | 0,30 | 14,00—1,63—0,30 | 0,06
nip 12,00+ 1,63 1,50 12,00+0,30 0,28
inke/s | 12,00—1,63 | 2,57 12,00—0,30 0,47
ni3 12,00+ 1,63 1,50 12,00+0,30 0,28
inke/s | 12,00—1,63 | 2,57 12,00—0,30 0,47
3.Durchlauf
Position veridnderter Wert V]2
iy 14,00—1,63-0,30+40,06 | 0,10
inkg/s | 14,00—1,63 —0,30—0,06 | 0,01
) 12,00+ 0,06 0,05
in kg/s 12,00 — 0,06 0,09
m3 12,00+ 0,06 0,05
in kg/s 12,00 — 0,06 0,09

TAB. 6.2: Bestimmung der Messfehler am Rohrsystem

Wenn ein Messfehler in #i; von —1,99 kg/s angenommen wird, ist nach dem dritten Durchlauf
die Vektornorm auf 0,01 reduziert (sieche Tab.6.2). Die Ergebnisse der Validerung nach jeder
Korrektur sind in Tab. 6.3 angegeben

Durchlauf Nr. | verdnderter Wert niy | ||v||2 | Validierte Werte riry = 1ty = rit3
in kg/s in kg/s
1 i = 12,37 030 12.12+0.58
2 niy, = 12,07 0.06 12,02+0,58
3 nmp = 12,01 0,01 12,00£0,58

TAB. 6.3: Ergebnisse der Validierung mit Messfehlern am Rohrsystem

Dieses Vorgehen liefert vielmehr, dass die Messstelle ni; fehlerhaft sein kann und iiberpriift
werden sollte.

6.3 Zusammenfassung der erweiterten Fehleranalyse

An Hand eines sehr einfachen Beispiels wurde dargestellt, wie mit Hilfe eines Kreislaufsimulati-
onsprogramms und des Z-Algorithmus bei Auftreten von ,,groben Fehlern* nach der Definition
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6 Anhang

der VDI-2048 verfahren werden kann, um eventuellen Fehlmessungen oder Fehlern bei der

Erstellung des Modellgleichungssystems vorher zu sagen.

Urspriingliche Verbesserte Schitzwerte
Messwerte nur Validierung | mit Leckage riig; | mit Messfehler in 7
in kg/s in kg/s in kg/s in kg/s

1 1441 12,66 +0,58 14+1,00 12,00+0,58
1y 12+1 12,66 +0,58 12+0,71 12,00+0,58
13 12+1 12,664+0,58 12+£0,71 12,00£0,58
mpy - - —2,00+1,22 -

vl - 1,63 0,00 0,01

TAB. 6.4: Ergebnisse der Validierung am Rohrsystem

Mit der Auswertung in Tab. 6.4 kommt man zu dem Schluss, dass die moglichen Ursachen fiir den
groben Fehler eine Leckage oder eine Fehlmessung in rizg; sein kann. Durch die Fehleranalyse

kann das Modellgleichungssystems der Anlage eventuell weiter verbessert und ein eventueller

Messfehler besser lokalisiert werden. Letzten Endes werden aber weitere Untersuchungen der

Messgerite oder der Anlage nicht zu vermeiden sein, um die Hinweise zu erhérten oder zu

widerlegen.
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