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RESUMO

Programas de andlise termo-hidréulica requerem a rapida e precisa determinagéo de propri-
edades da dgua em qualquer estado que esta se encontre. Muitas vezes as propriedades sio obtidas
por interpolagio em tabelas, em outros casos sio utilizadas fungdes de aproximagao considerando
opgdes de calculos mais répidos, com perda de precisdo, ou processamento mais lento. Limitacdo
em faixas causa problemas dificilmente detectados pelo usuario. A necessidade de equagdes preci-
sas ¢ de rapida solugio mereceu a criagdo de uma associagio internacional para as propriedades da
dgua, a IAPWS, que desenvolve formulagdes baseadas nas equagdes de energia livre de Gibbs e
Helmholtz. Técnicas recentes baseadas em redes neurais artificiais (RNA) se apresentam como po-
derosas ferramentas de compactagio de dados. Este trabalho apresenta os resultados iniciais de
uma pesquisa que compara o desempenho de RNA treinadas pelo método de retro-propagagao com
a formulagdo IAPWS-IF97. As conclusdes indicam ser promissor o uso de RNA.

Keywords: neural networks, water and steam properties.
I. INTRODUCAO

A analise termo-hidraulica utilizada para projeto, a-
valiagio de desempenho, ou para andlise de acidentes em
reatores nucleares, € feita com o uso de codigos computa-
cionais cada dia mais sofisticados ¢ demandantes em termos
de processamento computacional. A répida e precisa deter-
minagdo de propriedades termodindmicas da 4gua, no esta-
do de saturagio, nas condi¢des de liquido sub-resfriado ou
vapor super-aquecido, é fundamental para esses problemas.
Imprecisdo ou uso inadequado podem causar problemas
dificilmente detectados pelo usuario.

As propriedades da agua utilizadas nessas analises
sd0, em muitos casos, calculadas por subrotinas de interpo-
lagdo linear para dados tabulados. Tabelas armazenadas na
memoria do computador durante a execugdo dos programas,
ocupam espago ¢ diminuem o desempenho dos programas.
Em alguns trabalhos s3o utilizadas fungdes de aproximagao.
A importancia, tanto no tabelamento quanto no equaciona-
mento, de valores precisos de propriedades da agua € tdo
grande que deu ensejo a varias conferéncias internacionais.
Por esse motivo foi até criada uma organizagdo internacio-
nal que lidera e coordena a maioria das atividades voltadas
para as propriedades da 4gua e vapor: a "IAPWS - The In-
ternational Association for the Properties of Water and Ste-
am." A IJAPWS ¢é uma associagdo internacional, sem fins

lucrativos voltada exclusivamente para prover formulagoes
internacionalmente aceitas para as propriedades da 4gua e
vapor leve, dgua pesada e solugdes aquosas selecionadas;
estabelecer as necessidades de pesquisa € promover € coor-
denar pesquisas em vapor, 4gua e sistemas aquosos impor-
tantes em ciclos térmicos; colecionar e avaliar os dados
resultantes dessas pesquisas, comunicando e promulgando
as descobertas; e, promover um "forum" internacional para
troca de experiéncias, idéias e resultados da pesquisa em
meios aquosos a alta temperatura. As Tabelas de Vapor da
ASME e da JSME, além de outras, sdo baseadas nas formu-
lagdes da IAPWS.

O trabalho apresenta os primeiros resultados de uma
pesquisa para comparar o desempenho de uma RNA treina-
da pelo método de retro-propagagdo para reproduzir parte
da formulagdo IAPWS-IF97 [1]. E apresentada a parte da
formulagio utilizada para comparagdo e ¢ avaliado o de-
sempenho de algumas RNA treinadas para reproduzir trés
propriedades termodinamicas.

II. FORMULACAO IAPWS-97

A formulagdo das propriedades termodindmicas da
4gua pela IAPWS-IF97, desenvolvida para uso geral e in-
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dustrial, considera faixas em fung¢do da pressdo e temperatu-
ra, definidas pelas regides da Fig. 1.
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Figura 1. Divisdo em Regides (IAPWS-1F97).

As propriedades em cada uma dessas 5 regides sdo
obtidas pela combinagdo de derivadas das equagdes de e-
nergia livre de Gibbs e de Helmholtz, equacionadas na for-
ma de polindmios de ordens elevadas. Em alguns casos sio
necessarios processos iterativos relativamente demandantes,
como por exemplo na regido 3, onde as equagdes sdo fun-
¢d0 da temperatura e densidade. Esse problema pode nio
ser tdo significativo nas formulagdes de uso industrial da
TAPWS-IF97 no entanto, no caso da formulagio cientifica,
a JAPWS-95 [2] além da necessidade do processo iterativo
em toda a extensdo da formulagio, as aproximagdes envol-
vem fungdes de ordens mais elevadas.

A equagdo de energia livre especifica de Helmholtz,
aplicada na regifo 3 ¢ dada por:

40
LD _o5.0)=mms+3nss,
i=2

onde n;, 1; e J; sio dados na Tabela 1; §=p /p,, 1= T, /T,
R, p.,e T, sio:

R=0461526kJ kg K"
Tc = 647.096 K ’
P =322 kg m

A solugdo da Eq. 1 para um par de p e T requer a uti-
lizagdo de um processo iterativo no qual é assumido um
valor de p, a partir desse valor ¢ calculada a pressdo, obtida
por meio da derivada de f{p, T) em relagdo a p.

p=p*(9f /9p); @

O valor de p ¢ atualizado em fungdo da diferenca de
pressdo obtida entre iteragdes. O processo se repete até se
reduzir essa diferenca a valores despreziveis. Uma vez con-
vergido o valor de p, podem ser determinadas todas as ou-
tras propriedades por meio das seguintes equagdes:

Energia interna especifica:

u=f-T0@f/97), 3)
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Entropia especifica:

s=—(3/37),

Entalpia especifica:
h=f-T@f/3T),+p@f/p),
Calor especifico a volume constante:

¢, =(0u/dT),

Calor especifico a pressdo constante:

¢, =(dh/3T),

Velocidade do som:

w=(p/dp))*

Depois da solugdo iterativa de (2) é necesséria a §o-
lugdo de diversas derivadas de f para se determinar ¢
uma das propriedades em fungdo de p e T. Cada caso §
pre envolve a soma de 40 termos com coeficientes ¢ ex
entes diversos. Para se obter a entalpia, A, p. ex., é necessi-
tio £, (9f/07), p, e (9f79p): um considerdvel esforgo de pro
cessamento numérico para a solugdo de quatro expressoes,
com diversas operagdes de soma, multiplicagdo e exponen-
ciagdo, como sera abordado adiante.

III. MODELO POR REDES NEURAIS

O problema em especifico ¢ um tipico caso de "a-
proximagdo de uma fungdo continua." A formulagio mais
genérica possivel de uma RNA para solugdo desse tipo de
problema € a das redes alimentadas adiante (RAA), ou
redes em "feed-forward." Sdo baseadas em unidades sim-
ples, arranjadas em camadas e com os sinais seguindo uma
unica direc¢éo (Fig. 2).

unidade

Y, Saidas Y

Retro-Propagagdo
dos sinais de correg¢do
Figura 2. RAA com Retro-Propagagio.

As interligagdes sdo chamadas de pesos e represen-
tam sinapses. Uma descrigdo mais detalhada das RAA ¢
dada em outro trabalho deste encontro [3]. Quando utilizam
fungdes de transferéncia sigmoides, ou curvas-S, as RAA
sdo chamadas de "Perceptrons de Multiplas Camadas." Es-
sas redes geralmente sdo treinadas com o método de retro-
propagagdo [4], que é um método do tipo "supervisionado,"
ou seja, requer um "professor."”
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TABELA 1. Valores dos Coeficientes ¢ Expoentes da Equagdo de Energia Livre de Helmholtz para a Regido 3,Eq. (1)

i I; J; n; i I; Ji n;

1 0 0 1,06580700285130E+00 21 3 4 -2,01899150235700E+00
2 0 0 -1,57328452902390E+01 22 3 16 -8,21476371739630E-03
3 0 1 2,09443969743070E+01 23 3 26 -4,75960357349230E-01
4 0 2 -7,68677078787160E+00 24 4 0 4,39840744735000E-02
5 0 7 2,61859477879540E+00 25 4 2 -4,44764354287390E-01
6 0 10 -2,80807811486200E+00 26 4 4 9,05720707197330E-01
! 0 12 1,20533696965170E+00 27 4 26 7,05224500879670E-01
8 0 23 -8,45668128125020E-03 28 5 1 1,07705126263320E-01
9 1 2 -1,26543154777140E+00 29 5 £; -3,29136232589540E-01
10 1 6 -1,15244078066810E+00 30 5 26 -5,08710620411580E-01
11 1 15 8,85210439843180E-01 31 6 0 -2,21754008730960E-02
12 1 17 -6,42077651816070E-01 32 6 2 9,42607516650920E-02
13 2 0 3,84934601866710E-01 33 6 26 1,64362784479610E-01
14 2 2 -8,52147088242060E-01 34 7 2 -1,35033722413480E-02
15 2 6 4,89722815418770E+00 35 8 26 -1,48343453524720E-02
16 2 7 -3,05026172569650E+00 36 9 p- 5,79229536280840E-04
17 2 22 3,94205368791540E-02 37 9 26 3,23089047037110E-03
18 2 26 1,25584084243080E-01 38 10 0 8,09648029962150E-05
19 3 0 -2,79993296987100E-01 39 10 1 -1,65576797950370E-04
20 3 2 1,38997995694600E+00 40 11 26 -4,49238990618150E-05

Esse "professor" na verdade ¢ representado por um
conjunto de dados relacionando entradas com saidas dese-
jadas, e que ¢ fornecido na forma de uma Tabela de Trei-
namento (TT). O método de retro-propagagdo tem por obje-
tivo minimizar uma fungdo custo, ou Fun¢do Energia do
Erro, definida como a somatdria, sobre todos os padrdes, da
somatéria do quadrado dos erros na saida da rede, ou seja,
da diferenca entre os valores desejados e obtidos. Esse me-
todo apresenta uma série de problemas e requer alguns arti-
ficios para produzir resultados com alguma confianga, ou
seja, depende muito da experiéncia do usuario.

Em todos os casos é necesséario investigar a melhor
configuragio e determinar o niimero ideal de unidades.
Quando os dados apresentam ruido por exemplo, € necessa-
rio reduzir a0 maximo o numero de unidades e interromper
o treinamento no momento certo, evitando que a rede "a-
prenda esse ruido." Para isso, durante 0 processo de apren-
dizado sdo utilizados dados nio apresentados no treinamen-
to evitando esse problema conhecido como "super-ajuste.”
Esse ndo é o caso deste problema uma vez que os dados séo
isentos de ruido por serem gerados pela solugdo das equa-
¢des apresentadas na se¢do 2 (ndo serao realizadas compa-
ragdes com resultados experimentais).

Esta pesquisa se encontra na sua fase inicial. Para es-
te trabalho foi utilizada apenas a formulagdo da regido 3,
apresentada na segdo 2, para se gerar uma tabela com trés
propriedades em fungdo de p&T: o volume especifico, a
entalpia especifica e a entropia especifica. A tabela produ-
zida foi limitada a faixa de pressdo de 4 MPa a 16 MPa, a
cada 2 MPa, ¢ a faixa de temperatura de 150°C a 350°C, de
10°C em 10°C. As equagdes foram programadas em Pascal
gerando tabelas em arquivos texto, para utilizagao no trei-
namento. Foram selecionados 113 conjuntos de dados cor-
respondentes a 113 pares de p e T para o treinamento. Para
a comparagio de resultados das redes neurais artificiais
treinadas com essa tabela foram considerados dados adicio-
nais, obtidos em intervalos de 5°C em 5°C, num total de
222 conjuntos de dados.

Foram testadas configuragdes de redes com duas e
trés camadas, variando progressivamente o niimero de uni-
dades, de 5 a 50. Foi sempre utilizada uma fungdo de trans-
feréncia tipo tangente hiperbolica, tanh(), com uma constan-
te B = 1,57; uma taxa de aprendizado 1 = 0,2; e, uma cons-
tante de momento o = 0,1. A Fig. 3 ilustra a maior rede
testada, com 3 camadas. Ela considera as duas entradas, p €
T, duas camadas internas com 25 unidades cada, ¢ a camada
de saida com as trés saidas: volume, entalpia e entropia.

Temperatura
2 Volume

especifico

Pressao

25 unidades

25 unidades
Figura 3. Arquitetura da Rede.

Apesar do problema de aproximagdo de uma fungéo
continua tipicamente ndo requerer mais do que duas cama-
das, os resultados obtidos com redes de trés camadas sdo
nitidamente superiores. A Fig. 4 mostra as diferengas relati-
vas entre valores previstos pela formulagdo IAPWS-IF97,
valores desejados, e os obtidos com uma RNA de 10 unida-
des na primeira camada ¢ 3 na camada de saida. A Fig. 5
mostra 0 mesmo para uma rede com 3 camadas, sendo 5
unidades na primeira, 5 na segunda e 3 na de saida. Os re-
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sultados se referem aos 222 pontos da tabela de verificagio '
€ um treinamento limitado a 50000 épocas. Redes com mai- : ;:::;pecm
or numero de unidades ndo apresentaram nenhuma melhoria
aos resultados, chegando mesmo ao extremo de produzirem
piores resultados para o mesmo numero de épocas de trei-
namento. Isso pode ser observado com o resultado obtido
com as redes mais complexas: 2 camadas com 50 e 3 unida-
des; e, 3 camadas com 25, 25 ¢ 3 unidades, respectivamente
nas Fig. 6 e 7. As Fig. 8 a 10 mostram a superposi¢do dos
resultados obtidos com a rede de 3 camadas e 13 unidades
com os dados obtidos pela formulagdo IAPWS-IF97. Os
resultados da Fig. 8 sdo para o volume especifico, da Fig. 9
para entalpia, ¢ da Fig. 10 para entropia.

* Entalpia especifica
Entropia Especifica -
. +-0.5%

0.040 —

oo

-0.040 —|
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o
°
8
|

1 I L { 1 ] 1 I L
T ] & I T I T
100 150
Padrao

1 Camada com 10 unidades
0 50
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* Volume especifico
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sempenho pode superar outros métodos. Em software néo
ha diferencas sensiveis entre redes de 2 ou 3 camadas, des-
de que o numero de unidades e conexdes seja 0 mesmo.

1600 | -
Rede 56 -2 % ¢
Legenda . 5
<= - Entalpia - IAPWS-IF97 . ¥ +
& Entalpia - Rede Neural . : :
1400 L3
. p : :
: * ¢ i
- = s v ¥ WE £ e
g . : 5 © . . [ o bne o4 g et 203 %
2 1200 T 3 3 : 3 . ARAER /{,f:» i
32 s @ s 3 5 : e o) =
o (R - 3 3 % + o
a N . . N M R K o
s ¢ . N . - Bl
§ 1000 2 2 £ & 3 : o 107 oenN r
i & 3§ 4 - o I -
N S i
I H - 5 Iy [ 3 - 3
+ 3 - . : : ‘l / gg
HE : :
800 —+—+ * 3 + + v SBEN #B1S et
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P-d W ga g F §
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5 unidades

Apesar dos resultados aparentarem serem bons, in-
certezas superiores a *0,5% podem ndo ser satisfatorias
para algumas aplica¢des. Além disso, a incerteza dos resul- X
tados s6 pode ser discutida indiretamente. Por si s6 a formu- ‘\ V’/'.\\
lagdo IAPWS-IF97 apresenta incertezas que variam de Temperatura 4/ \‘&M} Entalpia
0,05% a 0,2%, no caso do volume especifico, Fig. 11, e de V' /‘\\"/’[l“\ ):
até 0,5% no caso do calor especifico, Fig. 12, dado mais o’.’,".lifi.\. Entropia
proximo para representagdo da entalpia. Isso pode mesmo Pressiio }‘\\ \,"‘?;s‘/'//,
\V{{{"‘l%. 3 unidades
\
@,

5 unidades

significar que uma rede extremamente simples como a ana-
lisada, resultados da Fig. 5 e rede da Fig. 13, pode substituir

uma formulagdo complexa como a apresentada na se¢io 2.
Figura 13. Arquitetura da Rede 5-5-3.

A implementagdo em hardware de uma rede neural
significaria processamento paralelo, ou seja, simultdneo, de
todas operagdes em dada camada, o que a colocaria num
patamar de desempenho inimaginavel. No entanto, as atuais

implementagdes sdo em software, ou seja, simulagdes por

meio de programas digitais. Na implementacao em hardwa-
re 0 esfor¢o de processamento envolveria o despendido para
o percurso das 3 camadas. Na implementacdo em software
envolve a realizacdo de todas as operagdes, em todas as
camadas. Mesmo nessas condi¢des, sua capacidade e de-

Neste problema especifico, o esforgo computacional
pode ser estimado considerando-se as operagdes necessarias
apenas para a fase de agdo, ou seja, a produgdo de resulta-

dos apés o treinamento. Para a rede com 3 camadas e 13
unidades (5-5-3) da Fig. 13, as opera¢Oes matemdticas si-
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muladas no processo de agdo para obtengdo, por exemplo
do volume especifico, sdo:

v:tanh[ﬁ( 5 (in,- Vit Wo-v))] ©)

Vi :tanh[ﬂ [

yjztanh,:ﬁ (wej.TT+WeA[,pp+wO—ej)} (11

DM

(Wi.j YVt Wo; )]:| (10)

<.
I

De um modo simplificado, o esfor¢o (£) para solu-
¢do das equagdes pode ser transformado no numero de ope-
ragdes bésicas como: soma/subtragdo (+); multiplicagdo (x);
e, exponenciagao (e). Considerando (5x) na normalizagao
das entradas e saidas e que o esforgo para a fanh() pode ser
aproximado por E,;, = (4e; Ix; 2+) tem-se que o esfor¢o
total para determinagdo das 3 propriedades ¢:

e Egna=(52¢;81x;108+)

Nesta fase da pesquisa ainda ndo foi estabelecida a
metodologia para comparagdo do desempenho, que envol-
verd o bindmio precisdo/processamento. Para uma compa-
ragdo inicial podemos simplesmente constatar que, no caso
da formulagdo vista na se¢do 2, o esfor¢o para a solugdo
iterativa da eq. (2) ja ¢ muito superior ao despendido pela
RNA 5-5-3. Essa indicativa pode ser obtida considerando-
se apenas o esforgo para solucdo iterativa da derivada de f,
da eq. (1), em relagdo a p , ou seja, em relagdo a &: e a de-
terminacdo de p, eq. (2):

af n 40 ~
—-=RT|L Tl L& 12
= |:6+,§_‘n‘1 j :| (12)

40
e B O B RT[%+2n,.TJ' I 5"’] (13)
i=2

Um iteracdo, envolvendo uma unica avaliagdo de
(13), resulta no esforgo de:

L4 EpIApWS:(77e;120X;4O +)

A convergéncia em p conclui com a obtengdo de p.
Verificou-se um minimo de 6 iteragdes para a convergéncia
desse processo, ou seja, a simples obtengdo do valor de p
representa um esfor¢o mais de 10 vezes superior ao esfor¢o
da RNA para obteng¢do das 3 propriedades, v, h e s.

IV. CONCLUSOES

Foram avaliadas diversas configuragdes de RNA pa-
ra aproximagdo de 3 propriedades termodindmicas da dgua

(v, h e s) na faixa de pressdo de 4 MPa a 16 Mpa, e na faixa
de temperatura de 150°C a 350°C.

Os primeiros resultados da pesquisa mostraram que
redes com poucas unidades, 13 nas condigdes testadas, a-
presentam resultados com razoavel precisdo. Observou-se
melhores resultados em redes com 3 camadas. A melhor
configuracdo foi obtida com uma rede com 5 unidades na
primeira camada, 5 unidades na segunda e 3 unidades, uma
para cada propriedade, na saida.

Na comparagdo de desempenho da RNA treinada pe-
lo método de retro-propagacao com a solug@o das equagdes
da formulacao IAPWS-IF97 para a regido 3 da agua, os
resultados indicaram que a RNA pode fornecer respostas
dezenas de vezes mais rapidas. Esses resultados sao preli-
minares pois a metodologia para comparagdo de desempe-
nho ainda ndo foi estabelecida.
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ABSTRACT

Thermal-hydraulics programs need the fast and pre-
cise supply of water properties at any condition. Sometimes
these properties are obtained by interpolation from tables, in
other cases functions are used considering several options
for faster calculations with loss of precision or slower proc-
essing. Functions with range limitation can cause problems
hardly detected by users. The need of precise formulations
gave opportunity to the creation of an international associa-
tion for the properties of the water, the IAPWS, that devel-
ops formulations based on the Gibbs and Helmholtz free
energy equations. Recent techniques based on artificial neu-
ral networks (RNA) appear to be powerful tools of data
compression and can be used in similar problems. This
work presents the initial results of a research that compares
the RNA’s performance with the formulation [APWS-IF97.
The conclusions indicate to be promising the use of RNA in
this task.
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