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Kurzfassung

Eine zentrale Grofle dieser Habilitation ist das Risiko, welches jedoch eingegrenzt wird auf
den Kontext der Prozess- und Anlagensicherheit. Risiken sind hierbei bewertete Zustédnde oder
auch bewertete Ereignisse wie Betriebsstorungen, Systemausfélle bis hin zu Unféllen mit Per-
sonenschaden oder Katastrophen, bevor diese eingetreten sind. Die Ermittlung von Risiken
innerhalb der Prozess- und Anlagensicherheit erfordert geeignete Verfahren der Risikoanalyse.
Zur Motivation soll zunachst angegeben werden, dass es in Deutschland bei der Durchfithrung
von iiberwiegend qualitativen Risikoanalysen ungenutztes Potential gibt, welches durch eine
starkere Verwendung von quantitativen Risikoanalysen nutzbar gemacht werden koénnte.

In quantitativen Risikoanalysen wird versucht, das (maximal) verfigbare Wissen mit Bezug
zu den genannten Ereignissen zu verwenden, in dem kausale Abhéngigkeiten untersucht und
kalkulierbar gemacht werden.

Ein Hauptgrund fiir das Verharren auf dem Niveau qualitativer Risikoanalysen ist nicht man-
gelnder Wille von Seiten potentieller Nutzer, sondern die Tatsache, dass quantitative Risiko-
analysen deutlich aufwindiger sind und es zunéchst nétig ist, das Potential méglicher Verbes-
serung der Aussagequalitdt mit dem Mehraufwand abzuwiegen. Dieser Mehraufwand liegt auf
zwei Ebenen, der Datenebene und der Verfahrensebene.

Soll vermieden werden, dass errechnete Zahlenwerte fiir Risiken eine hohere Genauigkeit gegen-
iiber qualitativen Analysen nur vortduschen, so sind hochwertige und vollstdndige Eingangs-
daten nétig. Fir héufig verwendete Finzelkomponenten bestimmter Industriezweige gibt es
Datenbanken, welche jedoch ldngst nicht die enorme Vielfalt moglicher Systemkombinationen
und Versagensmoglichkeiten abdecken. Die Unvollstdndigkeit in den Datenbanken kann durch
Einbezug von Expertenwissen reduziert werden. Eine Sonderstellung nehmen Daten aus der
Verarbeitung von Expertenwissen dennoch ein, weil diese erfahrungsabhingig und subjektiv
sind. Mit dem Verlust an Hochwertigkeit oder an Vollstédndigkeit wichst zudem die Unkennt-
nis und der Vertrauensbereich der Daten. Deswegen ist es in quantitativen Risikoanalysen
erforderlich, diese Unsicherheiten auf der Datenebene mitzuquantifizieren und in dem Bewer-
tungsprozess zu berticksichtigen.

Auf Verfahrensebene ist festzuhalten, dass Risikoanalysen intrinsisch ein Verfahren darstel-
len, aber dariiber hinaus selbst oftmals zahlreiche Verfahren in Untermodellen benétigen. Hier
kénnen Ausbreitungsanalysen zu Storfallfreisetzungen oder Branduntersuchungen aufgelistet
werden, welche ihrerseits von unsicherheitsbehafteten Variablen abhingig sind. Solche Unter-
modelle sind mitunter sehr aufwéndig. Die zuvor genannten Beispiele werden nach dem Stand
der Wissenschaft mit Realversuchen oder mit CFD-Simulationen untersucht. Hinzu kommen
Verfahrens- und methodische Limitierungen, Limitierungen in den Modellen aus der Abstrak-
tion natiirlicher Prozesse, Modellgrenzen aus der mathematischen Modellierung bis hin zum
Informationsmangel, welche nicht ignoriert werden diirfen.

Datenunsicherheiten bestehen daher in jeder Verfahrensstufe: vom Eingang iiber den Prozess
bis zum Ausgang. In dieser Habilitation soll auf aktuellem Stand der Forschung zusammen-
getragen werden, wie alle zuvor genannten Arten von Unsicherheiten optimal einbezogen und
verarbeitet werden konnten. Es kann lohnenswert sein, den Stand der Technik in Deutschland
etwas weiter in Richtung der Verwendung von quantitativen Risikoanalysen zu heben. Die auf-
gefithrten Methoden werden hierzu an einem von der Industrie herangetragenen Problem, der
Abschétzung explosionsgefihrdeter Bereiche an Schwimmdachtanks, angewendet.



Abstract

A central quantity of this habilitation is the risk, which is limited to the context of process
and plant safety here. Risks are assessed conditions or events such as operational disruptions,
system failures and even accidents with personal injury or catastrophes before they have occur-
red. The determination of risks within process and plant safety requires suitable risk analysis
methods. As a motivation it should first be stated that in Germany there is unused potential
when carrying out predominantly qualitative risk analyzes. With the use of quantitative risk
assessments this potential could be harnessed.

In quantitative risk assessments, an attempt is made to use the available knowledge with re-
ference to the events mentioned by examining causal dependencies in detail and making them
calculable. A main reason for remaining on the level of qualitative assessments is not a lack of
will on the part of potential users but the fact that quantitative assessments are significantly
more complex. It is first necessary to estimate possible improvements in the quality of the
information to weigh the extra effort. This additional effort is on two levels, the data level and
the procedural level.

It has to be avoided that calculated numerical values for risks only simulate a higher accuracy
compared to qualitative investigations. High-quality and complete input data are required.
Although there are databases for frequently used individual components of certain branches of
industry, they are far from covering the enormous variety of possible system combinations and
failure possibilities. The incompleteness in the databases can be reduced by including expert
knowledge. However, data from the processing of expert knowledge need additional care because
they are experience-dependent and subjective. With the loss of quality or completeness, the
lack of knowledge and the confidence level of the data also increase. It is therefore necessary
in quantitative risk assessments to quantify these uncertainties at the data level and to take
them into account in the evaluation process.

At the procedural level, it should be noted that risk assessments are procedures itself, but also
often require numerous procedures in sub-models. Dispersion analyzes for accidental releases
or fire investigations can be listed here, which in turn depend on uncertain variables. Such
sub-models are sometimes very complex. The examples above are usually examined with real
scale tests or with CFD simulations. In addition, there are procedural and methodological
limitations, limitations in the models from the abstraction of natural processes, model limits
from mathematical modeling up to a lack of information, which must not be ignored.

Data uncertainties therefore exist at every stage of the process: from input through the process
up to the output. In this habilitation, the current state of research is used, such that all of
the aforementioned types of uncertainties can be optimally included and processed. It can be
worthwhile to take the state of the art in Germany a little further in the direction of the use
of quantitative risk assessments. The demonstrated methods are applied to a problem recently
brought up by industry: the assessment of potentially explosive areas on external floating roof
tanks.
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1. Einordnung, Ziele und Gliederung der
Habilitationsschrift

1.1. Einordnung der Habilitationsschrift

Gemaf Wikipedia wird unter einem Risiko eine Situation verstanden, ,[...] welche die Méglich-
keit des Eintritts kiinftiger Ereignisse, die nachteilige Auswirkungen wie Verlustgefahren in sich
bergen |[...], der Komplementérbegriff ist die Sicherheit® [1]. In privaten Bereichen, in indus-
triellen Anlagen und Prozessen, einschliefllich fiir Operationsabldufe im Anlagenmanagement
gilt es, Risiken im Sinne der einfachen Bedeutung des Zitates zu vermeiden oder zu reduzieren.
Auch das Komplement Sicherheit ist allgemeinverstdndliches Ziel vieler Bestrebungen in den
zuvor genannten Bereichen.

Absolute Sicherheit kann es jedoch nicht geben, weil auch Nichtanwendungen Risiken enthalten
kénnen und viele unerwiinschte Ereignisse nicht deterministisch sind.

Ziel von Risikoanalysen ist es, Risiken zu identifizieren und die erkannten Risiken auf ein
akzeptables Mafl zu reduzieren. Im Folgenden sollen nur Risiken aus der Prozess- und Anla-
gensicherheit weiter betrachtet werden, obwohl viele Aussagen auch fiir allgemeine Risiken im
Privaten und Alltdglichen korrekt bleiben wiirden. Fiir die Prozess- und Anlagensicherheit sind
zweierlei Ausgangsaspekte hervorzuheben: Zum einen wird ein gesellschaftlich akzeptiertes und
gesetzlich festgelegtes Maf3 benotigt, wann ein Risiko als akzeptabel anzusehen ist und zum an-
deren bendtigt man geeignete Verfahren der Risikoanalyse, das Erreichen bzw. Unterschreiten
dieses Mafles nachzuweisen.

In dieser Habilitation wird zunédchst aufgezeigt, dass es in Deutschland bei der Durchfiihrung
von Risikoanalysen ungenutztes Potential gibt. Es wird ebenso kurz dargelegt, wie dieses Po-
tential nutzbar gemacht werden kénnte und unter welchen Bedingungen dies in sinnvollem
Verhéltnis zum Aufwand steht. Vorweggegriffen werden kann, dass in Deutschland quantitati-
ve Risikoanalysen nicht gefordert sind (mit Ausnahme der Kerntechnik). Daraus resultierend
wird auf verfiigbares Wissen und auf Genauigkeit verzichtet. Die korrekte Durchfiihrung quan-
titativer Risikoanalysen verlangt jedoch in jeder Verfahrensstufe und in jedem Teilmodell die
Mitbestimmung und Beriicksichtigung von Vertrauensbereichen aus den Modellunsicherheiten.
Hierfiir sind zusétzliche Verfahrensweisen erforderlich, welche Gegenstand aktueller Forschung
sind und daher in dieser Arbeit zunéchst allgemein und anschliefend an einem Beispiel vorge-
flihrt werden sollen. Im Folgenden soll zunéchst der Stand der Technik zu Risikoanalysen und
-weil fiir das zentrale Anwendungsbeispiel relevant- zur Modellierung der Ausbreitung storfall-
bedingter Freisetzungen iiberblicksartig angegeben werden.

Nach den Angaben zum Stand der Technik wird ein industrierelevanter Anwendungsfall vorge-
stellt, bei dem eine quantitative Risikoanalyse, eine Freisetzungsanalyse und Unsicherheitsbe-
trachtungen oberhalb des Standes der Technik benétigt werden, um eine sicherheitsbezogene
Problemstellung zu 16sen. Die Einleitung beinhaltet anschlieend eine Auflistung der konkre-
ten Ziele der Habilitation und eine Angabe der Gliederung. Im Kern mochte diese Habilitation
damit einen Beitrag leisten aufzuzeigen, weswegen und fiir welche Problemstellungen quantita-
tive Risikoanalysen zweckméfig sind. In Abgrenzung zu Vorarbeiten zu diesem Anliegen werden
aktuelle Methoden aus der Fachliteratur, besonders zum Umgang mit Systemunkenntnis, mit
Expertenschéitzungen und mit Parameterunsicherheiten vorgestellt und angewendet.
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1.1.1. Stand der Technik bei Risikoanalysen

Eine Risikoanalyse (Risk Analysis) (RA) ist Teil des Risikomanagements eines Unternehmens,
das sich aus der Risikobeurteilung, der Risikobewéltigung und Risikokommunikation zusam-
mensetzt [2]. Innerhalb der RA werden die durch Risikoidentifikation ermittelten Risiken, was
neben Prozess- und technischen Risiken auch finanzielle unternehmerische Risiken einschliefien
kann, detailliert analysiert. Fiir Prozess- und Anlagensicherheitsrisiken miissen zudem gefor-
derte Sicherheitsstandards erreicht werden.

Die Grofie des Risikos wird iiblicherweise eingeteilt in (i) Bereiche akzeptablen Risikos, fiir die
risikomindernde Mafinahmen nicht erforderlich sind, (ii) Bereiche nicht-akzeptablen Risikos,
welche durch zwingend durchzufithrende Mainahmen reduziert werden miissen und (iii) Uber-
gangsbereiche (As Low As Reasonably Practicable (so niedrig, wie verniinftigerweise praktika-
bel) (ALARP)). Prozesse, die trotz intensiver Bemiithungen zur Risikoreduktion im ALARP-
Bereich liegen, kénnen dennoch genehmigungsfiahig sein, wenn ihre gesellschaftliche Bedeutung
hinreichend ist [3].

Fiir die Einordnung identifizierter Risiken werden Verfahren der Risikoanalyse genutzt. Zu die-
sen Verfahren zdhlen beispielsweise Bayessche Netze (BN), Ereignisbaumanalyse (Event Tree
Analysis) (ETA), Fehlerbaumanalyse (Fault Tree Analysis) (FTA), Prognose, Auffinden der
Ursache, Abschétzen der Auswirkungen, Gegenmafinahmen (PAAG), Hazard and Operabili-
ty (HAZOP), Fehlermoglichkeits- und -einflussanalyse (Failure Mode and Effects Analysis)
(FMEA) oder Layer Of Protection Analysis (LOPA) sowie Kombinationen aus diesen und wei-
teren Verfahren [4, 5, 6, 7, 8, 9, 10].

Die Verfahren koénnen in qualitative und quantitative Verfahren unterteilt werden. Mit einer
qualitativen Risikoanalyse identifiziert man unerwiinschte Ereignisse oder Zustédnde innerhalb
eines Systems oder einer Anlage und beschreibt mégliche Auswirkungen. Allerdings werden fiir
die identifizierten Ereignisse oder Zustdnde nur nominale oder ordinale Merkmalsauspragungen
einbezogen (diskrete Merkmalabstufungen). Des Weiteren ist die detaillierte Auseinanderset-
zung mit vielfdltigen negativen Folgeereignisketten nicht Bestandteil einer qualitativen Risi-
koanalyse, wohl aber eine Diskussion moglicher Auswirkungen. Vertreter dieser Gruppe sind
Verfahren wie PAAG bzw. HAZOP!.

Fiir betriebliche Gefahrdungsbeurteilungen und fiir die Feststellung der Lage des Risikos wer-
den zumeist Eintrittswahrscheinlichkeiten und Schweregrade mit linguistischen Abstufungen
wie hoch, mittel, gering, sehr gering bzw. leichte Verletzungen ,..., Tod bzw. Katastrophe [11]
ermittelt. Diese werden im Arbeitsschutz zumeist in Form von Risikomatrizen benutzt [12].
Qualitative Risikobewertungen bieten die Méglichkeit, Risiken zu sortieren, zu vergleichen und
damit auch, diese fiir Risikominderungsmafinahmen zu priorisieren. Praktische Anwendungen
des PAAG-Verfahrens sind daher iiberwiegend kombiniert mit der Verwendung von Risikoma-
trizen, mit FMEA, mit LOPA oder weiteren Verfahren.

Bei einer quantitativen Risikoanalyse werden die in qualitativen Verfahren identifizierten und
risikobehafteten Ereignisse oder Zustidnde weiter untersucht. Zusétzliches Ziel ist nun, die zu-
gehorige Ereignisketten (Kausalstruktur) sowie mogliche Konsequenzen detailliert zu ermitteln
und eine moglichst genaue Abschitzung der Einrittswahrscheinlichkeit vorzunehmen. Verfah-
ren der quantitativen Risikoanalyse kdnnen somit Kombinationsverfahren sein, die qualitative
Verfahren wie die vorgenannten als eine erste Verfahrensstufe beinhalten oder sie konnen den
qualitativen Anteil intrinsisch enthalten. Die erreichte Merkmalauspragung ist metrisch, so dass
bei risikomindernden Mafinahmen auch die tatsédchliche Verdnderung des Risikomafles angege-
ben werden kann. Insbesondere kann mit diesen Verfahren ein Nachweis erbracht werden, dass

'PAAG ist hierbei eine Ubertragung der Verfahrenskonzepte aus dem HAZOP, so dass es sich im Prinzip
um inhalts-, durchfithrungs- und zielgleiche Verfahren handelt. Sie beruhen auf einer teamorientierten,
schliisselwortgesteuerten verbalen Analyse von Anlagenzustinden und Versagensmoglichkeiten (Gefahreni-
dentifikation). Die internationale Normung ist die DIN EN 61882: HAZOP-Verfahren (HAZOP-Studien)-
Anwendungsleitfaden (IEC 618802:2016), deutsche Fassung EN 61882:2016 [9].
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identifizierte Risiken tatsdchlich das gesellschaftlich akzeptierte Risiko unterschreiten.

Da es fiir Risiken keine naturgesetzlichen Grenzwerte gibt, sind diese von der Risikotoleranz der
Gesellschaft abhéngig. Es gibt viele Untersuchungen und Studien, die zeigen, dass gesellschaft-
lich akzeptable Risiken von vielen Faktoren abhéngig [13, 14, 15] und auch stark beeinflussbar
[16, 17, 18] sind. In den Niederlanden, Grofibritannien oder in den USA haben sich z. B. ver-
bindliche Risikogrenzwerte etabliert [19].

In Deutschland gibt es mit Ausnahme der Kernkraftwerksindustrie keine verbindlichen Risiko-
grenzwerte. In anderen Bereichen ist die Verwendung von quantitativen Risikoanalysen auch
nicht gefordert. Dadurch wird in vielen Bereichen der Anlagensicherheit das Potential einer
quantitativen Risikoanalyse nicht erreicht bzw. ausgeschopft.

Wenn zusétzlich mit der Durchfiihrung einer quantitativen Risikoanalyse auch auf verfiigbares
Wissen verzichtet wird, kann die Entscheidungsfindung anschlielend suboptimal sein. Zudem
kann nicht quantifiziert werden, wie stark durch eine Mafinahme ein Risiko reduziert wurde.

Ein Betreiber von Anlagen, welche geméaf der Storfall-Verordnung [20] bzw. Seveso-111-Richtlinie
[21] genehmigungspflichtig sind, muss bei der sicherheitstechnischen Auslegung die Sicherheit
seiner Anlage gewéhrleisten und gegeniiber einer Genehmigungsbehorde nachweisen (Geféhr-
dungsbeurteilung, Sicherheitsanalyse). Die Auslegung einer Anlage ist hierbei so vorzunehmen,
dass ein Storfall (iiblicherweise ein Auslegungsstorfall) verhindert wird. Neben der Tatsache,
dass solche Nachweise nicht auf quantitativen Risikoanalysen basieren miissen, ist in vielen
Fallen vom Gesetzgeber auch nicht gefordert, dass konkrete Anlagenausfithrungen fiir Sicher-
heitsbetrachtungen heranzuziehen sind. Ein Beispiel hierfiir ist die Festlegung von Sicherheits-
abstédnden nach KAS18 [22], welche nur nach dem Gefahrstoff und nicht zwingend nach dem
Freisetzungsszenario erfolgt.

Daher ist es denkbar, dass es zu Unter- bzw. Uberdimensionierung von Sicherheitsvorkeh-
rungen, Sicherheitsabsténden und Sicherheitsbereichen kommen kann, insbesondere weil keine
Sicherheitstoleranzen quantifiziert oder andere denkbare Szenarien nicht hinreichend priorisiert
und detaillierter analysiert wurden.

Zukiinftig werden Entscheidungsfindungen, Systemauslegungen und Systemmanagement zu-
nehmend risikobasiert ausgefiihrt bis hin zu Inspektions-, Wartungs- und Austauscharbeiten,
weil dies mit Effizienzsteigerungen im Unternehmen verbunden sein kann. Beispiele sind Pro-
gnoseverfahren bei der Untersuchung von Life-Cycle-Performance (LCP)[23] oder Risikobasier-
te Wartung (Risk-Based Inspection) (RBI)[24]%.

In diesem Sinne ist zu erwarten, dass auch in Deutschland zukiinftig quantitative Risikoanaly-
sen einen hoheren Rang einnehmen werden.

Sehr wichtig in diesem Zusammenhang ist die Feststellung, dass Risikoanalysen selbst oftmals
zahlreiche Untermodelle (Abschitzung von Quelltermen, Abschétzungen von Ausbreitungen,
Abschétzungen zu Brandablaufen,...) beinhalten, welche ihrerseits von unsicherheitsbehafteten
Variablen abhéngig sind. Hinzu kommen Verfahrens- und methodische Limitierungen, Limi-
tierungen aus der Abstraktion natiirlicher Prozesse, Modellgrenzen aus der mathematischen
Modellierung bis hin zum Informationsmangel. Datenunsicherheiten bestehen daher in jeder
Verfahrensstufe: vom Eingang iiber den Prozess bis zum Ausgang. Eine quantitative Risiko-
analyse kann daher nicht ohne eine Mitberiicksichtigung dieser Fehler-, Toleranz- und Datenun-
sicherheitsbereiche auskommen. Andernfalls besteht die Gefahr, dass errechnete Zahlenwerte
fiir Risiken eine hohere Genauigkeit gegeniiber qualitativen Analysen nur vortiuschen?.

Eine Sonderstellung nimmt bei der Beriicksichtigung von Unsicherheiten die Verarbeitung von

2Durch RBI kann z. B. vermieden werden, dass systemunkritische Komponenten zu oft inspiziert werden und
damit Aufmerksamkeit fiir Systemkomponenten mit hohen Anforderungen fehlt. LCP im Maschinen- und
Anlagenbau unterstiitzt betriebswirtschaftliche Entscheidungen und Effizienzsteigerungen [23].

3In Bereichen wie im Arbeitsschutz wird eine hoch differenzierte Risikoanalyse oft {ibertrieben sein, wenn diese
zudem nicht auf entsprechend genauen Daten beruht und fiir die Erreichung der Zielstellungen nicht von
adaquatem Aufwand ist.



1. Einordnung, Ziele und Gliederung der Habilitationsschrift

Expertenwissen ein. Verfahren wie PAAG und HAZOP basieren darauf, dass Experten* Zu-
standseinschétzungen und Konsequenzeinschiatzungen auf Grund ihrer Erfahrung abgeben. Hier
ist unbestritten, dass die Verwendung des Expertenwissens zur Risikosenkung beitragt.
Verfahren der quantitativen Risikoanalyse benétigen vom mathematischem Standpunkt aus
Eintrittswahrscheinlichkeiten fiir Hypothesen, welche stochastisch unabhéngig voneinander sein
konnen bis hin zu bedingten Wahrscheinlichkeiten. Betrachtet man eine Anlage iiber ihren
Lebenszyklus, so kommt erschwerend hinzu, dass Ausfallraten zumeist (abgesehen von expo-
nentialverteiltem Ausfallverhalten) explizit zeitabhéingig sind®. Daher kann nicht erwartet wer-
den, dass jegliche Eintrittswahrscheinlichkeit in einer Datenbank tabellierbar ist. Verfahren der
quantitativen Risikoanalyse miissen demnach fihig sein, unsicherheitsbehaftete Daten zuziig-
lich heranzuziehenden Expertenwissens optimal verarbeiten zu konnen. Insbesondere zu diesen
Fragestellungen wird aktuell intensiv geforscht. Unter den genannten Methoden erscheinen
hierfiir Bayessche Netze besonders geeignet und werden in dieser Habilitation verwendet.

1.1.2. Stand der Technik bei Risikodatenbanken und Expertensystemen

Fiir die Planung, den Bau und fiir den Betrieb sicherheitsgerichteter Systeme, sogenannter Safe-
ty Instrumented Systems (SIS) gibt es Standards, mit denen Anforderungsklassen Sicherheitsin-
tegritéitslevel (Safety Intergity Level) (SIL) spezifiziert werden und anhand derer die Auslegung
der sicherheitsgerichteten Einrichtung erfolgen kann. Fiir elektrisch/elektronisch/programmier-
bar elektronische Geréte ist dies in der Normenreihe DIN EN 61508 [26] geregelt. Die Betreiber
von Anlagen mit sicherheitsrelevanten Funktionen ermitteln im Rahmen einer Gefdhrdungs-
beurteilung das Sicherheitsintegritétslevel fiir die jeweilige Sicherheitsfunktion. Entsprechend
dieser Bestimmung werden die dafiir geeigneten Geréte ausgewéhlt und zu einem System zu-
sammengefiihrt. Die Gerétehersteller von SIS beurteilen ihre Geréte entsprechend der angege-
benen Normenreihe. Bis zum SIL 2 kann der Hersteller die Zuordnung in eigener Verantwortung
vornehmen. Fiir hohere SIL wird dies durch eine unabhéngige Untersuchungsstelle vorgenom-
men. Das SIL ist ein quantitatives Maf} fiir die Wahrscheinlichkeit, dass das SIS die angeforderte
Sicherheitsfunktion iiber einen definierten Zeitraum korrekt erfiillen kann. Man unterscheidet
Einstufungen in die SIL nach Werten fir die maximale Nichtverfiigbarkeit (Low Demand) bzw.
die Einstufung in die SIL nach Werten fiir die maximale Ausfallwahrscheinlichkeit (High De-
mand), fiir die in der Normenreihe explizit Zahlenwerte angegeben sind. Ahnliches gilt fiir
sicherheitsbezogene Teile von Steuerungen in Maschinen, wo Performance Level (PL) definiert
werden [27].

Abseits solcher konkret definierten Systeme bzw. Funktionseinheiten gibt es keine Normenreihe,
welche flir Gewéhrleistung der Anlagensicherheit feste Abstufungen fiir Versagenswahrschein-
lichkeiten oder Risikogrenzwerte vorgibt. In diesem Sinne kann Anlagensicherheit als gewéhr-
leistet angesehen werden, wenn die in normkonkretisierenden Verwaltungsvorschriften, wie in
DIN-Normen, in VDI-Richtlinien oder anderen hierfiir als geeignet angesehenen Abhandlungen
beschriebenen Verfahrensweisen und Konstruktionen Anwendung finden. Diese sind dann als
»,otand der Technik“ anzusehen.

Fiir die Durchfithrung von quantitativen Risikoanalysen in der Anlagensicherheit und den dort
zu findenden kausalen Ereignisketten wird man {iberwiegend eine Kombination aus Zuverlés-
sigkeitsdaten, entnommen aus Datenbanken und von Expertenschéitzungen verwenden. Es gibt
einige umfassende, industriezweigspezifische Datenbanken wie OREDA [28] (Uber- und Unter-

4Die Expertise muss selbstverstiandlich in Bezug zur betrachteten Anlage oder in Bezug zum betrachteten
Teilsystem stehen.

Bei der Beschreibung technischer Zuverlissigkeit wird hiufig die sogenannte Badewannenkurve bzw. der Ba-
dewanneneffekt beschrieben, welche letztendlich auf weibullverteiltem Ausfallverhalten beruht. Gemeint ist
hierbei, dass Phasen abnehmender, konstanter und steigender Ausfallrate typisch fiir den Lebenszyklus zahl-
reicher technischer Komponenten sind und der graphische Verlauf der Summenfunktion an dem Schnitt durch
eine Badewanne erinnert [25].
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wasserausristung in der Offshore-Industrie), und die darauf basierende ISO 14224:2016 [29],
EIReDA [30] (European Industry Reliability Data; beschrankt auf die Nuklearindustrie), T10-
1 ,Purple Book* [28] (Guideline for Quantitative Risk Assessment in the Netherlands) und
weitere, in welchen Zuverlassigkeitsdaten hinterlegt sind.

Im Allgemeinen sind dies empirisch beobachtete, experimentelle oder abgeschitzte Ausfallra-
ten, Ausfallwahrscheinlichkeiten oder Nichtverfiigbarkeiten. Hier sind gréflenordnungsméflige
Abschitzungen zum Teil mit Vertrauensbereichen zu finden. Bedingte Wahrscheinlichkeiten
verketteter Ereignisse sind in der Regel nicht tabelliert. Erwdhnenswert fiir das industrierele-
vante Anwendungsbeispiel in der Habilitation ist die Zentrale Melde- und Auswertestelle fiir
Storfélle und Stérungen in verfahrenstechnischen Anlagen (ZEMA)-Datenbank [31] zur Ab-
schitzung von Haufigkeiten relevanter Storfallereignisse. Die ZEMA-Datenbank dient der Er-
fassung und Auswertung von nationalen Stoérfallen und Stérungen in Anlagen, die der Storfall-
Verordnung unterliegen und in denen nach der Storfall-Verordnung meldepflichtige Ereignisse
stattfanden. Die Datenbank wurde 1993 im Umwelt-Bundesamt eingerichtet und beinhaltet de-
taillierte Berichte {iber den Ort und die Zeit des Ereignisses, iber den Ereignisverlauf sowie tiber
die Konsequenzen, Notfallmafinahmen und Schlussfolgerungen, die sich daraus ergeben haben.
Nicht selten, insbesondere bei fehlenden Literaturdaten, miissen auch Expertenansichten einge-
holt und in die Risikoanalyse einbezogen werden. In praktischen Anwendungen bedeutet dies,
dass zumeist linguistische Einschatzungen unter Verwendung von Begriffen wie hdufig, selten,
praktisch nie geeignet in Ereignis/Ausfallwahrscheinlichkeiten bzw. in Ereignis/Ausfallraten
iibertragen werden miissen. Letzteres beinhaltet die Notwendigkeit, voneinander abweichende
Expertenmeinungen geeignet zu aggregieren und auch, mit den befragten Experten einen Kon-
sens iiber die GroBenordnung der Zuordnung linguistische Einschétzungen < Wahrscheinlich-
keit/Rate zu bekommen®. Sowohl fiir die Aggregation unterschiedlicher Expertenmeinungen
unter Beriticksichtigung verschiedener Einschétzungen zu deren Expertise bis hin zur Festle-
gung linguistischer Einschétzungen gibt es Ansétze in der Literatur. Hier wird insbesondere
auf Arbeiten zuriickgegriffen, in denen Expertenmeinungen mittels Fuzzy-Logik mit Bayesschen
Netzen kombiniert werden [32]. Man bezeichnet diese Kombination auch als Fuzzy Bayesian
Networks (FBN).

1.1.3. Stand der Technik bei storfallbedingten Freisetzungen

Grundsétzlich unterscheidet man bei der Storfallfreisetzung impulsbehaftete und impulsfreie
Freisetzungen. Bei der impulsbehafteten Freisetzung von Gasen wird die Ausbreitung in der
Anfangsphase vom Austrittsimpuls dominiert und nicht von den Strémungseigenschaften des
Umgebungsmediums. Durch die Einmischung von Umgebungsluft erfolgt mit zunehmendem
Abstand vom Freisetzungsort sowohl ein Abbau des Impulses als auch eine Konzentrations-
dnderung des freigesetzten Gases. Geeignete Modelle sind z. B. Freistrahlmodelle. Diese sind
fr die Habilitation nicht relevant. Bei impulsfreien Freisetzungen liegt dagegen kein Austritts-
impuls vor oder dieser ist vernachlédssighbar. Der Transport von Schadstoffen in der Umge-
bungsluft erfolgt passiv, wenn die Schadstoffe hinreichend verdiinnt sind. Darunter versteht
man einen Transport der Schadstoffe durch die stromende Umgebungsluft ohne merkliche Be-
einflussung der Luftstromung. Eine vereinfachte Beschreibung des passiven Transports kann
durch Beschreibung der Advektion mit dem mittleren Wind und durch Beschreibung der Di-
spersion durch den mittleren Einfluss turbulenter Fluktuationen im Rahmen einer Advektions-
Diffusions-Gleichung erfolgen. Fiir einfache, stationdre Randbedingungen (Punktquelle, isotro-
pe und homogene Turbulenz) kénnen analytische Losungen gefunden werden, aber iiberwiegend
wird die Advektions-Diffusions-Gleichung numerisch gelost. Diese liefern die Klasse der Gauf-
schen Schadstoffausbreitungsmodelle. Fiir die Ausbreitung dichteneutraler und leichter Gase

5Die individuelle Einschéitzung, dass ein Ereignis mit einer bestimmten linguistisch beschriebenen Haufigkeit
(z.B.oft oder selten) eintreten kann, muss passend in eine Rate iibertragen werden. Unterschiedliche Experten
innerhalb einer Befragung miissen zudem diese Zuordnung kennen.
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kann hierbei das Gaufische Schadstoffausbreitungsmodell nach VDI 3783 I [33] als Stand der
Technik angesehen werden. Haben freigesetzte Gase eine héhere Dichte als die Umgebungsluft,
so konnen diese in Abhédngigkeit der Freisetzungsbedingungen ein gravitationsgetriebenes Ab-
sinken in der Anfangsphase der Ausbreitung zeigen. Mit einer Advektions-Diffusions-Gleichung
kann diese Ausbreitungsphase nicht beschrieben werden. Der gravitative Einfluss hat in der Re-
gel eine massive lokale Storung der turbulenten Luftstromung im Ausbreitungsgebiet zur Folge,
was eine gesonderte Modellierung erfordert. Derzeitiger Stand der Technik ist die Verwendung
von dimensionsanalytischen Modellen wie Britter-McQuaid [34] oder geméf der VDI 3783 II
[35]. Bisweilen wird auch versucht, das Absinken durch zusétzliche Annahmen bei der Konstruk-
tion von Partikeltrajektorien in Partikeltrajektorienmodellen zu beriicksichtigen [36]. Will man
allerdings Gebdudeumstromungen mitberiicksichtigen bis hin zur lokalen und zeitlichen Auf-
l6sung des Turbulenzverhaltens, so sind Computational Fluid Dynamics (CFD)-Simulationen
oberhalb des Standes der Technik erforderlich.

CFD-Modelle stellen den Stand der Wissenschaft dar, werden aber bei Auswirkungsbetrach-
tungen auf Grund des Rechenaufwandes im Verhéltnis zur geforderten Genauigkeit bisher nur
wenig eingesetzt [28].

CFD-Simulation in der Literatur sind meistens Simulationen von Einzelszenarien, iiber dessen
Eintrittswahrscheinlichkeit oftmals keine Aussage getroffen wird.

Eine generelle Auseinandersetzung mit der Bandbreite verschiedener Szenarien, insbesondere
einer umfassenden Fehlerbetrachtung, Einfluss- und Toleranzanalyse ist praktisch nicht zu fin-
den.

Vollstdndige Toleranz- und Fehlerbetrachtung wéren im Prinzip durch eine Kopplung mit
Monte-Carlo-Simulationen (MCS)[37, 38] bzw. mit Latin-Hypercube-Sampling (LHS) [39, 40]
moglich. Hierbei zeigte sich, dass Parameterstudien auf der Basis von MCS héufig thematisiert
werden [41, 42, 43] und iiblicherweise sehr rechenintensiv sind [44, 45]. Mit LHS kann der invol-
vierte Raum der Parameterkombinationen verkleinert bzw. effizienter erfasst werden, dennoch
verbleibt die Notwendigkeit der Durchfiihrung einer Vielzahl von Einzelsimulationen.

In der Habilitation soll gezeigt werden, dass eine Untermenge von CFD-Simulationen zu ge-
eignet gewéhlten Parameterkombinationen zur Definition eines Ersatzmodells benutzt werden
kann. Im Parameterraum werden die Simulationsergebnisse als multivariates Polynom appro-
ximiert. In aktuelleren Publikationen werden hierfiir Quadratminimierungsmethoden (Least
Square) (LS) oder Polynomielle Chaosentwicklung (Polynomial Chaos Expansion) (PCE) ver-
wendet [46, 47, 48]. Das erstellte multivariate Polynom nennt man auch Response Surface (RS),
womit die Auswertung bzw. Unsicherheitsbetrachtung dann lediglich ein algebraisches Problem
ist. Unsicherheitsbetrachtungen zu Storfallfreisetzungen wurden mit diesen Methoden bisher
nicht in der Literatur angewendet, so dass dies in der vorliegenden Habilitation gestestet wird.

1.1.4. Beschreibung eines industrierelevanten Anwendungsbeispiels

In Raffinerien und Tankldger werden Rohéle, Mineraldle oder daraus hergestellte petrochemi-
sche Produkte unter anderem in Schwimmdachtanks gelagert. Im Normalbetrieb und insbe-
sondere im Schadenfall emittieren diese Tanks fliichtige organische Kohlenwasserstoffe in die
Umwelt. Der Schwimmdachtank selbst und die angrenzenden Areale sind daher explosionsge-
fahrdete Bereiche, denen durch die Technische Regeln fiir Gefahrstoffe (TRGS) 509 [49] Zonen
unterschiedlicher Eintrittswahrscheinlichkeiten fiir gefihrliche explosionsfdhige Atmosphéren
zugeordnet werden. Obwohl die im Normalbetrieb der untersuchten Anlage zu erwartenden
emittierten Konzentrationen klein sind, besteht auf Grund der hohen Gesamtmasse der ge-
lagerten entziindbaren Stoffe ein erhebliches Gefahrenpotential. Die Wahrscheinlichkeit des
gleichzeitigen Auftretens von ziindfdhigen Konzentrationen volatiler organischer Verbindungen
und von Ziindquellen ist hier zu minimieren, da als Folge von Tanklagerbrdnden enorme Sach-
und Umweltschidden zu erwarten und Menschenleben gefahrdet sind, wie es z.B. bei [50] der
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Fall war. Zu den Ziindquellen miissen auch Naturereignisse wie Blitze hinzugenommen werden.
Die fiir die Sicherheitsanforderungen generell relevanten legislativen Vorgaben wurden in zahl-
reichen Richtlinien auf europaischer Ebene erlassen, die durch entsprechende Verordnungen in
nationales Recht umgesetzt sind [51, 52]. In Bezug auf die in diesem Forschungsprojekt unter-
suchte Zoneneinteilung an Schwimmdachtanks und deren Umgebung, sind in Deutschland die
Gefahrstoffverordnung (GefStoffV) [53] und die TRGS 509 [49] vorrangig zu beachten.
Allgemein werden die Zonen an Tanks und in deren Umfeld in Abhéngigkeit von Haufigkeit und
Dauer des Vorhandenseins einer gefahrlichen explosionsfdhigen Atmosphére eingeteilt, wobei
die TRGS 509 konkrete Angaben (Empfehlungen) fiir die rdumliche Ausprigung der Zonen
gibt. So ordnet die TRGS 509 diesen Bereichen iiber dem Tankdach und dem Auffangraum
die Zone 1 zu. In Zone 1 liegt laut Definition der Gefahrstoffverordnung gelegentlich eine ge-
fahrliche explosionsfahige Atmosphére vor, deren Entziindung verhindert werden muss. Dies
wird zum einen mit der Nutzung geeigneter Ausriistung sichergestellt. Zum anderen diirfen
von auflen keine Ziindquellen, wie z.B. ein Blitz, in die Zone 1 hineinwirken kénnen. Die Blitz-
schutzanforderungen in Abhéngigkeit von der Zone werden ndher in TRGS 723 [54] und der
DIN-VDE 62305 [55] beschrieben.

Grundlegend geht aus den beiden zuvor genannten Vorschriften hervor, dass in die Zone 1 (i)
kein Blitz einschlagen darf, aber (ii) die Blitzableitung durch die Zone moglich ist, wenn der
Ableiter selbst keine Ziindquelle darstellt.

Bei strenger Auslegung der TRGS 723 miissten an dem untersuchten Schwimmdachtank wei-
tere Blitzschutzmafinahmen ergriffen werden. Sollte allerdings die momentane Zoneneinteilung
iiberméafig konservativ sein, so kénnte eine andere Zoneneinteilung erfolgen. Diese von der
Pauschalzuordnung abweichende Zoneneinteilung ist im Rahmen der Gefihrdungsbeurteilung
nach § 6 Abs. 8 GefStoffV prinzipiell moglich und rechtlich abgesichert. Allerdings muss die
Abweichung fundiert begriindet werden.

Hierbei ist zu beachten, dass diese Begriindung effektiv alle wihrend der Verwendung dieser
Tanks auftretenden Gegebenheiten wie Normalbetrieb, Revision und Schidden abdecken muss,
ebenso die Vielfalt verschiedener Betriebsweisen, Konstruktionen, Tankausstattungen und La-
gerstoffe.

Wihrend man Emissionen im Normalbetrieb mittels der API 2517/19 [56] abschétzen kann,
fehlen geeignete Abschitzungen fiir Revisionen und insbesondere fiir die Vielfalt moglicher
Schadensszenarien. Selbst eine Zusammenfassung moglicher Schadensereignisse lag nicht vor,
so dass dieses Problem von der Industrie als Forschungsproblem an die Universitdt heran-
getragen wurde. Eine Bearbeitung dieser Problemstellung erfordert die Durchfiihrung von
Langzeitemissionsmessungen, die Verwendung von Modellen zur Emissionsabschitzung und
zur Beschreibung der lokalen Ausbreitung der Emissionen in Tanknidhe. Wegen der Quellnédhe
und der Freisetzungsumsténde geniigen Ausbreitungsbetrachtungen auf der Basis des Standes
der Technik nicht, weswegen CFD-Simulationen und Windkanaluntersuchungen durchgefiihrt
wurden. Die hohe Vielfalt der Schiden und die zugehorigen Wahrscheinlichkeiten sind nicht
in Datenbankdaten erfasst, so dass fiir die Erhebung umfassende Experten- und Betreiberbe-
fragungen durchgefithrt wurden. Wegen der Vielfalt der Ereignisse, der Toleranzspannen und
Unsicherheiten in den Parametern und Abweichungen in den Experteneinschétzungen ist eine
quantitative Risikoanalyse erforderlich, ebenso die Mitberiicksichtigung der vielen Unsicher-
heiten. Ziel der Untersuchungen war die Ermittlung der Gesamtwahrscheinlichkeit fiir eine
gefdhrliche explosionsfihige Atmosphére und der zugeordneten Unsicherheitsbereiche. Daher
ist dieses Anwendungsbeispiel ein Paradigma fiir Situationen, wo die hier gewéhlte Vorgehens-
weise gut begriindet ist.
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1.2. Ziele der Habilitationsschrift

In der vorliegenden Habilitation werden Verfahrenstechniken der Risiko- und der Stoffausbrei-
tungsanalyse verwendet, die in der Fachliteratur intensiv untersucht wurden, insbesondere was
die mathematischen bzw. physikalischen Eigenschaften betrifft. Jedoch ist festzuhalten, dass
diese Verfahren innerhalb der Analyse von Storfallfreisetzungen und von quantitativen Risiko-
analysen oberhalb des derzeitigen Standes der Technik liegen. Ziel der Habilitation ist daher
zunéchst die Présentation der verwendeten Verfahren geméafl des aktuellen Erkenntnisstandes
und der fiir die Zwecke der Anwendung innerhalb der Anlagensicherheit notwendigen metho-
dischen Erweiterungen.

Fiir zahlreiche Ereignisse bzw. Ereignisketten im industrierelevanten Anwendungsbeispiel sind
in der Literatur oder in Datenbanken keine Wahrscheinlichkeiten publiziert. In Ermangelung
empirischer Daten wurde daher eine umfassende Betreiber- und Expertenbefragung durchge-
flihrt. Auch wenn diese individuellen Meinungen von Experten abhingig von Lebenserfahrung
und von der Erfahrung zumeist an Einzelanlagen sind, so sind diese Bestandteil verfiigbaren
Wissens und besser einzuschatzen als Unkenntnis. Die strategische Mitverwendung von Exper-
tenwissen innerhalb von quantitativen Risikoanalysen ist daher Bestandteil dieser Habilitation.
Auch, wie hierbei die Meinungen verschiedener Experten zu ein und demselben Ereignis ag-
gregiert werden konnen. Dadurch war es moéglich, die Hauptproblemstellung zu l6sen und die
Literaturdaten zu Schadensraten durch eigene Publikationen zu erweitern.

CFD-Ausbreitungsbetrachtungen sind zwar Stand der Wissenschaft, allerdings nicht Stand der
Technik. Publizierte Anwendungen in der Anlagensicherheit sind iiberwiegend Simulationen
von Einzelszenarien, iiber deren Eintreffwahrscheinlichkeit oft keine Abschétzung angegeben
wird.

Kopplungen von CFD-Ausbreitungsanalysen mit umfassenden Unsicherheitsbetrachtungen zu
den Modelleingangsvariablen sind sehr aufwéindig und selbst auf modernen Computersystemen
schwierig zu bewaltigen. Innerhalb der Habilitation wurden Monte-Carlo-, Latin-Hypercube
und letztendlich Response-Surface-Methoden (RSM) verwendet, um CFD-Simulationen mit
umfassenden Toleranzanalysen koppeln zu kénnen. Ziel der Habilitation ist es zu zeigen, wie
diese Verfahren bei der Analyse von Storfallfreisetzungen angewendet werden koénnen. Insbe-
sondere eine Verwendung von RSM fiir Parameterstudien wurden fiir die Analyse von Storfall-
freisetzungen bisher nicht publiziert.

Weiteres Ziel der Habilitation ist die Demonstration der erarbeiteten Verfahren und Erweite-
rungen an einem industrierelevanten Beispiel. Hierfiir wurde die Wahrscheinlichkeitseinschét-
zung fiir gefahrliche explosionsfahige Atmosphéren an oberirdischen, zylindrischen Schwimm-
dachtanks fur Mineral6lprodukte ausgewéhlt. Diese Problemstellung wurde als offenes For-
schungsproblem an die Universitit von Industrieverbdnden herangetragen. Da es sich um die
Untersuchung von Modifikationsnotwendigkeiten an bereits bestehenden, genehmigten Anla-
gen handelt, konnte diese Problemstellung nicht qualitativ oder nur durch Expertenentschei-
dung gelost werden. Zur Bearbeitung mussten Freisetzungsmessungen und CFD-Ausbreitungs-
simulationen durchgefiihrt werden. Auf Grund der Vielzahl moglicher Tankausstattungen, Dich-
tungskonstruktionen, méglicher Lagerstoffe und Umgebungsbedingungen war es erforderlich,
sowohl fiir Ausbreitungsanalysen als auch fiir die Risikoanalysen umfassende Unsicherheits-
bzw. Toleranzbetrachtungen durchzufihren.

Die zu beurteilenden Risiken sollten auftragsbedingt auch Abweichungen vom bestimmungsge-
méfBen Betrieb einschlieen, weswegen auch Schidden und Fehlbetriebszustinde aufgenommen
werden mussten. Daher ist das Demonstrationsbeispiel sehr gut geeignet zu zeigen, dass insbe-
sondere fiir Sonderfragestellungen eine Quantifizierung der Risiken sowie eine Quantifizierung
von Vertrauensbereichen unerlésslich und auch sehr sinnvoll sind.

Ziel dieser Habilitationsschrift ist somit auch die Empfehlung, den Weg vom Ubergang der
Verwendung rein qualitativer Verfahren in Richtung quantitativer Verfahren in der Anlagen-
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sicherheit grundséitzlich etwas weiterzugehen und stérker in den Fokus zu stellen. Durch die
Verarbeitung quantitativer Informationen wird zunéchst erreicht, dass eine vollstdndigere In-
formationsverwendung und Datenerhebung vorliegt. Durch die zusétzliche Bestimmung von
Fehler - und Vertrauensbereichen werden die inhdrenten Unsicherheitsspannen risikobehafteter
Verfahren bzw. Anlagen iiberhaupt erst sichtbar und der Entscheidungsfindung zugénglich.
Die Verwendung von Bayesschen Netzen kann sich auf diesem Wege als besonders vorteilhaft er-
weisen, da mit dem Netz selbst eine echte Kausalstruktur mit Informationen tiber Ursache und
Wirkung vorliegt und in den gespeicherten Initialisierungsdaten die volle quantitative Informa-
tion gespeichert ist. Nicht nur weil sie zudem echte iibergeordnete Strukturen zu Ereignis- oder
Fehlerbdumen darstellen, sondern auch wegen ihrer Lernfidhigkeit und der Moglichkeit zur Un-
tersuchung von kausalen Inferenzen, beinhalten sie fiir die Zwecke der Anlagensicherheit hohes
ungenutztes Potential. Die umfassenden Moglichkeiten, in Bayesschen Netzen Eingangsdaten
hoher Unsicherheit wie z. B. Expertendaten und Expertenmeinungen, explizit zeitabhéngige
Daten und Daten aus Datenschétzungen optimal verarbeiten zu kénnen, sind unter den Ver-
fahren der quantitativen Risikoanalysen ein Alleinstellungsmerkmal.

1.3. Gliederung der Habilitationsschrift

Im Anschluss an die Einleitung wird in Kapitel 2 ein Uberblick iiber den Stand von Risiko-
analysen der Prozess- und Anlagensicherheit in Deutschland gegeben. Hierzu werden zunéchst
wichtige Begriffsdefinitionen genannt und unterschiedliche Merkmale von Risikoanalysen unter-
schieden. Anschlieflend folgt eine kurze Préasentation zum Ablauf hidufig angewendeter Verfah-
ren der Risikoanalyse. Zentrales Anliegen dieses Kapitels ist nicht nur die Angabe des aktuellen
Standes der Verwendung von Verfahren zur Risikoanalyse, sondern auch die Erérterung, wo
ungenutztes Potential in der Anwendung liegt und welche Vor- und Nachteile einzelne Verfah-
ren bei der ErschlieBung dieses Potentials mit sich fithren.

Im Kapitel 3 werden Bayessche Netze als ein mogliches Verfahren der quantitativen Risi-
koanalyse niher vorgestellt. Beginnend mit einem Uberblick zur Herkunft und Verwendung
Bayesscher Netze soll zunéchst analytisch vorgefithrt werden, wie Bayessche Netze aufgestellt
und initialisiert werden und auch, wie nach dem Eintritt von Evidenzen Wahrscheinlichkei-
ten in Bayesschen Netzen propagieren und der Netzzustand aktualisiert werden kann. Zu al-
len Demonstrationen wird anschlieend eine rezeptartige Durchfithrungsiibersicht angegeben.
Anschlieflend sollen Bayessche Netze detaillierter mit alternativen Verfahren, wie der Fehler-
baumanalyse verglichen werden, um insbesondere die Vorziige von Bayesschen Netzen bei der
Verarbeitung von Systemunkenntnis zu demonstrieren. Fiir die Verarbeitung von Expertenwis-
sen werden in dieser Arbeit sogenannte Fuzzy-Bayessche Netze verwendet. Die Kopplung mit
Fuzzy-Logik wird ebenso an einfachen Beispielen zunéchst analytisch vorgefiihrt. Abschlieflend
folgt eine Ubersicht zu kommerziellen und nichtkommerziellen Softwarepaketen, welche fiir die
Erstellung und Verwendung Bayesscher Netze benutzt werden konnten.

Kapitel 4 setzt sich detailliert mit Modell- und Datenunsicherheiten, insbesondere bei der
Durchfithrung von CFD-Simulationen, auseinander. Es werden auf aktuellem Stand der For-
schung mogliche Fehlereinteilungen angegeben und auch, wie alle Formen von Unsicherheiten
in CFD-Simulationen durch Verteilungsdichtefunktionen oder Fuzzy-Intervalle beriicksichtigt
werden konnten.

Aufgefiihrt werden Sampling-Verfahren wie Monte-Carlo- bzw. Latin-Hypercube-Verfahren,
Analysen mittels Moglichkeitstheorie bis hin zur Aufstellung und Untersuchung von Ersatz-
modellen, sogenannter Response-Surface-Modelle.

Letztere bilden einen weiteren Schwerpunkt in dieser Arbeit, da mittels polynomieller Chaos-
entwicklung von Zufallsgroflen gezeigt werden kann, dass viele Zufallsgréfien, welche selbst
wiederum Funktionen anderer Zufallsgroflen sind, im Prinzip beliebig genau durch multivaria-
te Polynome approximiert werden kénnen.
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Wie diese Ersatzmodelle fiir Ausbreitungsbetrachtungen angewendet werden koénnen, wird in
Kapitel 5 demonstriert. Dort werden zunéchst Response-Surface-Modelle fiir einfache Leicht-
und Schwergasausbreitungen aufgestellt und Monte-Carlo-Analysen unterzogen. Fiir die ein-
fache Schwergasausbreitungen wird das Modell von Britter-McQuaid und fiir die einfachen
Leichtgasausbreitungen ein Gaufisches Schadstoffausbreitungsmodell zu Grunde gelegt. Letz-
tere entsprechen in etwa dem aktuellen Stand der Technik in Deutschland. Ziel ist die prak-
tische Demonstration der Vorgehensweise. Anschliefend erfolgt die Demonstration an einer
CFD-Simulationen zu Leicht- und Schwergasausbreitungen, wobei die Ausbreitungsanalysen
das industrierelevante Anwendungsbeispiel einschliefen. Kapitel 6 beinhaltet die detaillierte
Darstellung des industrierelevanten Anwendungsproblems und die Ubertragung der theoreti-
schen Konzepte zur Losung der aufgeworfenen Problemstellungen. Da die Ergebnisse ebenso
in zwei sehr umfassenden deutschsprachigen Forschungsberichten veréffentlicht wurden, wer-
den in dem Kapitel nicht fiir das unmittelbare Verstdndnis erforderliche Zwischenergebnisse
mit entsprechendem Verweis verkiirzt oder im Ergebnis {ibernommen. Das Kapitel 7 fasst die
Ergebnisse der Habilitationsschrift zusammen.
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Wie bereits in der Einleitung angegeben, erfolgt die Betrachtung von Gefdhrdungen von Anla-
gen, welche der Storfall-Verordnung [20] unterliegen, iiberwiegend mit Verfahren der qualitati-
ven Risikoanalyse. Im Zuge dieser Betrachtungen ist ein Sicherheitsbericht (§§ 7, 10, 23, 48a,
58a BImSchG, konkretisiert in §9 Storfall-Verordnung - 12. BImSchV) anzufertigen, aus wel-
chem die umfassende Ermittlung und Adédquatheit der ergriffenen Mafinahmen zur Begrenzung
moglicher Auswirkungen auf Mensch und Umwelt ersichtlich werden. Die hierzu verwendeten
Verfahren kommen innerhalb einer Gefiahrdungs- bzw. Risikoanalyse zur Anwendung. Hier-
bei werden systematisch Gefahrdungen und denkbare Auswirkungen (Risiken) identifiziert und
semiquantitativ bewertet. Eine quantitative Bestimmung von Risiken ist jedoch nicht vorge-
schrieben.

Gefihrdungsbeurteilungen mit grofer Uberlappung in den Zielstellungen sind gesetzlich auch
in anderen Bereichen gefordert, beispielsweise geméafl § 5 ArbSchG oder § 19 ChemG. Her-
vorhebenswert ist, dass bei allen genannten Bereichen nicht im Detail festgelegt ist, wie der
Nachweis zur Erfiillung der Anforderungen zu erfolgen hat. Ebenso wurde darauf verzichtet,
Grenzkriterien zu definieren, ab wann ein Mindestmafl an Schutz als erreicht betrachtet werden
kann.

In anderen Léndern, insbesondere auch in anderen Mitgliedsstaaten der Europédischen Union,
werden ermittelte Risiken mit gesellschaftlich akzeptierten Beurteilungsmafistdben verglichen,
um die Sicherheit z. B. einer Anlage zu beurteilen. Auf die Vorteile dieser Vorgehensweise soll
in diesem Kapitel ndher eingegangen werden. Zunéchst sollen hierzu Begriffe definiert werden,
die im Kontext von Risikoanalysen benotigt aber in vielen Quellen oftmals unprézise angegeben
werden.

Risikoanalysen von Anlagen und Prozessen sind des Weiteren Bestandteil des Risikomanage-
ments eines Unternehmens. Daher soll auch kurz angegeben werden, wie sich die Verfahren
der Risikoanalyse in diesem Konstrukt einbetten. Dadurch soll veranschaulicht werden, was
eine Risikoanalyse auf dem Stand der Technik ist und welche Vorteile von einer quantitati-
ven Analyse zu erwarten sind. Haufig verwendete Verfahren der Risikoanalyse, ihre Vor- und
Nachteile und auch ihre Limitierungen sollen kurz beschrieben werden. Ein Ziel hierbei ist die
Begriindung der Auswahl Bayesscher Netze als Verfahren der quantitativen Risikoanalyse fiir
diese Arbeit. Ein weiteres Ziel ist die Diskussion, weshalb ein Verharren auf dem Stand rein
qualitativer Verfahren zukiinftig nicht zielfithrend ist.

Zusammenfassung: In diesem Kapitel sollen wichtige Begriffe im Kontext von Risikoanalysen
definiert werden. Der Stand der Technik bei der Betrachtung von Gefdhrdungen von Anla-
gen, welche der Storfall-Verordnung unterliegen, wird angegeben. Ziel ist die Herausarbeitung
von ungenutzem Potential bei der Durchfithrung von Risikoanalysen und die Diskussion, unter
welchen Bedingungen sich der Mehraufwand einer quantitativen Bestimmung von Risiken als
sinnvoll erweisen kann. Ebenso erfolgt eine Auseinandersetzung mit hierfiir geeigneten Verfah-
ren.

2.1. Gefahrdungen, Risiken und Gefahren

Unter einer Gefahrdung versteht der Autor dieser Arbeit eine Konstellation, bei der ein schiit-
zenswertes Gut durch ein Ereignis einen Schaden erlangen kénnte. Geméaf [26, 57] werden
darunter auch potentielle Schadensquellen verstanden. Zunéchst bleiben hierbei sowohl die

11



2. Risiko und Risikoanalysen

FEintrittswahrscheinlichkeit des Ereignisses als auch die Wahrscheinlichkeit, dass dieses Ereig-
nis tatsichlich einen Schaden auslést, unbestimmt. Dies kénnte auch als qualitatives Risiko
bezeichnet werden. Innerhalb von Gefihrdungsbeurteilungen, gleichgiiltig aus welchem Gesetz
sich die Anfertigungsvorschrift ableitet, wird ein Prozess der systematischen Ermittlung und
Bewertung (moglichst!) aller relevanten Gefihrdungen, die von einer Anlage oder einer Ti-
tigkeit auf Mensch, Tiere, Sachwerten oder auf die Umwelt ausgehen kénnen, verstanden. Im
Zuge der Gefdhrdungsbeurteilung muss dargelegt werden, dass die getroffenen Sicherheitsmaf-
nahmen mogliche nachteilige Auswirkungen adéquat verhindern oder mildern. Auch wenn es
keine Grenzkriterien fiir eine absolute Beurteilung des Erreichungsgrades gibt, so ist im Allge-
meinen eine Gefdhrdungsbeurteilung juristisch nachvollziehbar darzulegen. Ebenso ist, je nach
konkretisierender Verordnung zum Gesetz, katalogisiert, welche Gefahrdungen mindestens ein-
zubeziehen sind. Schwierig ist hierbei, dass eine Gefdhrdungsbeurteilung begrifflich nicht bei
den Gefdhrdungen verweilen kann. Um eine Mainahme zur Begegnung einer Gefidhrdung einlei-
ten und den Nachweis der Beherrschung erbringen zu kénnen, missen praktisch immer sowohl
die Eintrittswahrscheinlichkeit des Ereignisses als auch die Form des Schadens mindestens né-
herungsweise beschrieben werden. Dann fallen Gefihrdung mit Risiken begrifflich zusammen,
die sich mathematisch definieren lassen. Die eigentliche Gefdhrdungsanalyse wird dann zu ei-
ner Risikoanalyse. Zum Zwecke des besseren Verstdndnisses des folgenden Textes sollen daher
einige Begriffe ndher betrachtet bzw. definiert werden.

2.1.1. Risiko und Grenzrisiko
Risiko

Typische Risikodefinitionen, wie sie in vielen Abhandlungen angegeben werden, lauten: das
Risiko ist das Produkt aus Eintrittswahrscheinlichkeit P und Konsequenz K. Bisweilen finden
sich auch verkiirzte Darstellungen, in denen iiber einen nicht nédher spezifizierten Index sum-
miert wird: R = Y; P, K; [58]. Fiir praktische Zwecke sowie fur Verstédndnisfragen sind diese
Definitionen noch zu ungenau.

Es ist nicht deutlich, wovon eine Eintrittswahrscheinlichkeit erhoben wird und was als Konse-
quenz aufzufassen ist. Durch die Summation ldsst sich zwar darstellen, dass Einzelrisiken zu
einem Gesamtrisiko zusammengefasst werden, dennoch ist offen, ob die Summe fiir die betrach-
teten Einzelrisiken iiberhaupt sinnvoll erklirt werden kann. Andere Ansétze [59, 60] beschreiben
das Risiko als eine Art vektorielle Gréfle R = R(A,C, P) bzw. R = R(A,C,U, P, K), wobei A
ein mogliches Ereignis, C' eine mogliche Konsequenz, U eine Unsicherheitsanalyse, P die Ein-
trittswahrscheinlichkeit und K eine Art Hintergrundinformation zu U und P darstellen sollen.
Dadurch ist, auBer ein Aufbliahen der Begrifflichkeiten, wenig gewonnen.

In Risikoanalysen werden Ereignisse betrachtet, die im mathematischen Sinne als Elemente A;
eines Ereignisfeldes ¥ (innerhalb eines wohldefinierten Wahrscheinlichkeitsraumes) aufgefasst
werden konnen. Fiir diese soll es sowohl eine Bewertung beziiglich eines Merkmals, als auch
eine Eintrittswahrscheinlichkeit geben:

Das Risiko R ist dann eine Zufallsvariable, welche bezogen auf die Merkmaleigenschaft M den
folgenden Wert annimmt:

R(M) = P(A)Kn(A). (2.2)

Typische Merkmalseigenschaften sind monetérer Verlust, Nicht-Verfiigharkeit oder Personen-
schaden. Das Risiko R tragt dann die Einheit der Merkmaleigenschaft, etwa Euro, Stunden oder

'In iiblichen Texten gibt es diese Relativierung nicht. Allerdings meint der Autor, dass es unbekannte Risiken
geben kann, welche sich bei Kenntnis als relevant erweisen wiirden.
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Anzahl Verletzte bzw. Tote. Sei A etwa das Versagen eines Sicherheitsventils, so gibt P(A) die
Wahrscheinlichkeit dafiir an und Kjs(A) die Konsequenz. Es konnte sein, dass jemand verletzt
wird oder daraus ein monetarer Schaden einer gewissen Hohe und/oder ein Produktionsausfall
resultiert. In diesem Sinne kann es sein, dass ein Ereignis eine Serie relevanter Konsequenzen
auslost, welche verschiedene Einzelrisiken darstellen. Diese Einzelrisiken kénnen jedoch nicht
addiert werden, da sie unterschiedliche Einheiten besitzen.

Selbst bei gleichen Einheiten und stochastisch unabhingigen Ereignissen kénnen Risiken nicht
einfach addiert werden. Hierzu betrachte man die Freisetzung zweier toxischer Gase (A2 =
Freisetzung von Gas 1 oder 2) und die damit verbundene gesundheitliche Einschrankung als
Konsequenz K (A 2). Beide Freisetzungen mogen zudem stochastisch unabhéngige Ereignisse
sein. Damit wéiren Ry = P(A;1)Kg(A1) und Ry = P(A2)Kg(A2) die beiden mit der jewei-
ligen Freisetzung verbundenen Einzelrisiken. Das Gesamtrisiko bei der Nutzung beider Gase
kann die Summe beider Risiken sein, muss es jedoch nicht. Toxizitdten kénnen auch unter-
oder iiberadditiv sein. Wird angenommen, dass beide Gase zusammen eine héhere Toxizitét im
Organismus auslésen, als jedes Gas einzeln bei der Konzentrationssumme (Uberadditivitit der
Toxizitét), so wire die wahre Konsequenz K¢ (A1 NAy) von K (A1) + Kg(Az) verschieden. Das
wahre Risiko wére dann P(A;1)Kg(A1) + P(A2)Kg(A2) + P(A1)P(A2)Kq(Ar N Ag). Sind die
Freisetzungen der Gase nicht stochastisch unabhéngig, so miissten zusétzlich die Abhéngigkei-
ten (und damit die Eintittswahrscheinlichkeiten) geméfl der Abhéngigkeit spezifiziert werden.
Wird beispielsweise angenommen, dass es ein Ereignis A3 gibe, was mit der Wahrscheinlichkeit
P(A1]As3) eine Freisetzung von Gas 1 und mit der Wahrscheinlichkeit P(A3|As) eine Freisetzung
von Gas 2 zusétzlich auslosen kann, dann wiirde fiir das Risiko folgen:

R = P(A1)Kg(A1)+ P(A2)Kg(Az) + P(A1)P(A2)Kg (A1 N Ag)
+ P(Al‘Ag))Kg(Al) + P(AQ‘A3)KG(A2) + P(A1 N Ag’Ag)KG'(Al N AQ) (2.3)

Bereits hier ist erkennbar, dass fiir die Aggregation von Risiken Verfahren der Risikoana-
lyse benotigt werden, welche liber einfache Summationen eventuell bekannter Einzelrisiken
(P(A1)Kg(A1) + P(A3)Kg(Asz)) hinausgehen?. Es werden hierfiir im Allgemeinen sowohl Er-
eignisketten als auch zuséitzliche (bedingte) Wahrscheinlichkeiten benétigt. Die dadurch er-
mittelten Gesamtrisiken mit Blick auf eine Konsequenz kénnen dann aber einer Bewertung
unterzogen werden.

In einigen Mitgliedsstaaten der Européischen Union, etwa in den Niederlanden oder Grof-
britannien (ehemaliges Mitglied) als auch beispielsweise in der Schweiz, werden gesellschaftlich
akzeptierte Beurteilungsmafistdbe zur Bewertung von Anlagen in Genehmigungsverfahren oder
flir die Flachennutzungsplanung festgeschrieben und angewandt. Unterschiede gibt es biswei-
len in der Verbindlichkeit und in der Rechtswirkung [19]. In den Niederlanden und in England
wurden hierzu Risikogrenzwerte sowohl fiir das Individual- als auch fir das Gruppenrisiko

*In ROGA [61], einer Methode der risikoorientierten Gefahrenanalyse zur Erfiillung der Anforderungen der
Storfall-Verordnung (entwickelt vom TUV), werden ordinalskalierte Werte addiert. Storfallverhindernden
Mafinahmen werden Zuverlassigkeitsklassen und Gefahrenquellen Risikoklassen zugeordnet. Die Summe der
Risikoklassen muss dann kleiner als die oder gleich der Summe der Zuverléssigkeitsklassen sein. Man kann
ordinalskalierte GroBen zwar addieren (transfinite Arithmetik), dennoch kann die Summe in Bezug auf den
Kontext sinnlos sein. Bezogen auf die Risikoorientierte Gefahrenanalyse (ROGA) konnte man fir eine Note
1 zwei Sicherheitspunkte und fiir eine Note 2 einen Sicherheitspunkt vergeben und die Entscheidung mit dem
Notendurchschnitt bei einer alternativen ordinalen Bewertung vergleichen. Die schlechteren Noten bekommen
Risikopunkte: die Note 3 bekommt einen und die Noten 4, 5, 6 zwei Risikopunkte. Wiirde bei dieser Kate-
gorisierung eine 6 (2 Risikopunkte) vergeben, so waren mindestens 2 Sicherheitspunkte zur Kompensation
notig. Beispielsweise zwei Mal die Note 2. Der Durchschnitt ist aber nun % und entspricht eigentlich immer
noch einer Schadensklasse. Holt man sich die beiden Sicherheitspunkte durch eine Note 1, so wiirde sich
trotz , hoherer Sicherheitsklasse“ der Durchschnitt auf % verschlechtern. Nur ist dies durch die willkiirliche
Intervalleinteilung verborgen. ROGA kann in diesem Sinne hinreichende Standards ermitteln, muss es aber
nicht. Sinnvoller wére es, die Risiken und Unsicherheiten kardinal zu erheben.
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2. Risiko und Risikoanalysen

schiitzenswerter Objekte verbindlich festgelegt [19]. In der Schweiz werden geméfl Storfallver-
ordnung [62] Einschédtzungen der Wahrscheinlichkeit fir Storfallbetriebe, Bahnanlagen und
weitere gefordert. Hierzu finden sich oft sogenannte Wahrscheinlichkeits-Ausmaf-Diagramme
(W/A-Diagramme), welche im Prinzip Risikomatrizen darstellen, jedoch mit einem hoheren
Detaillierungsgrad. Der Ursprung der Risikogrenzwerte sowie auch die Griinde fiir deren Ver-
wendung liegt oftmals in breit angelegten gesellschaftlichen Diskursen.

2.1.2. Besondere Risiken
Gefahr

Unter einer Gefahr wird iiberwiegend eine Sachlage verstanden, die bei ungehindertem Fort-
laufen zu einem Schaden fiithren kann. Viele ,Definitionen® sind inhaltlich dhnlich, zeigen hohe
Verwandtschaft zum Risikobegriff, ohne diesen jedoch explizit zu verwenden. Etwas geeigneter
erscheint die Aussage, dass eine Gefahr ein Risiko oberhalb des Grenzrisikos ist. Wenn jedoch
kein Grenzrisiko definiert (festgelegt) ist, so bleibt es im Ermessensspielraum des Betrachters,
ob nur ein Risiko oder eine Gefahr vorliegt?.

Restrisiko und unbekanntes Risiko

Der Begriff des Restrisikos wird in der Fachliteratur ebenso nicht einheitlich definiert. Sein
Ursprung findet sich in der Kernkraftindustrie, bei der alle Risiken fiir schwere Atomunfille
mit einer Wahrscheinlichkeit von < 10~% pro Jahr als Restrisiko angesehen wurden [63]. Dies
bedeutet ebenso, dass damit bei Weitem nicht alle Risiken dieser Technologie bekannt waren
und sind, geschweige denn quantifiziert wurden. Oftmals wird dennoch angenommen, dass mit
dem Begriff Restrisiko allgemein ein kleines Risiko gemeint sei. Es darf jedoch nicht aufler Acht
gelassen werden, dass es mit der Verwendung einer Anlage immer auch unbekannte Risiken
geben kann. Diese sind prinzipiell nicht quantifiziert und miissen daher insbesondere auch
nicht klein sein. Inwieweit unbekannte Risiken im Restrisiko enthalten sind, wird kontrovers
diskutiert. Der Autor ist der Ansicht, dass das Restrisiko im obigen Sinne sinnvoll definierbar
ist, aber nur eine untere Schranke fiir das Risiko einer Anlage (zu der es bestimmt wurde)
darstellen kann.

2.1.3. Skalenniveau von Risiken

Héufig verwendete Verfahren der Risikoanalyse unterscheiden sich darin, auf welchem Skalen-
niveau Risiken erhoben werden. Im Sprachbereich der Gefihrdung kénnte auch von quali-
tativen Risiken gesprochen werden, bei denen Risiken nur auf einer Nominalskala erhoben
werden. Dann sind mogliche Ereignisse (Sachlagen) und mogliche Konsequenzen in verbaler
Form bekannt. Beides ist zunéchst aber nicht ndher quantifiziert, insbesondere auch nicht or-
dinal einteilbar (d.h. mit einer Ordnungsrelation versehen). Damit konnen qualitative Risiken
nicht der Grofle nach sortiert werden. Semiquantitative Risikoanalysen erheben Risiken
auf sogenannter Ordinalskala, womit die Risiken der Gréfle nach sortiert werden kénnen. Damit
ist eine Risikopriorisierung moglich, ebenso eine Sortierung nach Mafinahme erforderlich bzw.
nicht erforderlich. Hierbei werden zur Bewertung iiblicherweise Risikomatrizen eingesetzt. Die-
se Einschitzungen sind oft sehr grob gerastert und unsicherheitsbehaftet. Viele Verfahren der
qualitativen Risikoanalyse, welche in der Anlagensicherheit angewendet werden, erheben Risi-
ken auf diesem Skalenniveau?. Anzumerken ist, dass damit nur Einzelrisiken oder ein bereits

3Psychologisch betrachtet kann man jedes Risiko durch geschickte Rhetorik auch geféhrlich erscheinen lassen,
was oft in politischen und offentlichen Debatten oder Talkshows reichlich genutzt wird. Dies ist ein sehr
deutlicher Nachteil fehlender Quantifizierung.

4Obwohl in vielen Verfahren Risiken semiquantitativ erhoben werden, beszeichnet man diese Verfahren (irre-
fithrend) als qualitative Verfahren.
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ermitteltes Gesamtrisiko bewertet werden kann, da man ordinalskalierte Werte nicht einfach
summieren kann. Quantitative Risikoerhebungen erheben Risiken auf einer Kardinalskala.
Bei der Kardinalskala handelt es sich um eine metrische Skala, bei der sowohl eine Ordnungsre-
lation existiert, als auch der Abstand interpretierbar ist. Damit ist die Reihenfolge der Risiken
festgelegt und die Groéfle des Abstandes zwischen zwei Risiken ldsst sich sachlich begriinden.
Eine quantitative Risikoanalyse verarbeitet das maximal bereitstellbare Wissen zu den Risi-
ken und gibt eine zur Genauigkeit der Eingangsdaten passende Bewertung. Unterschiede gibt
es in der Gite und Eignung verschiedener quantitativer Risikoanalysen. Probleme bestehen
dann, wenn eine schlechte quantitative Risikoanalyse eine héhere Genauigkeit gegeniiber einer
semiquantitativen Risikoerhebung nur vortauscht.

2.1.4. lllustrationen von Risiken

Typische Visualisierungen von Risiken, die fiir die Anfertigung von Gefdhrdungsbeurteilungen
héufig herangezogen werden, sind Risikomatrizen, FN-Diagramme sowie auch Darstellungen
mit Risikokurven (Kurven gleichen spezifischen Risikos). Abbildung 2.1 stellt diese graphisch
dar. Risikomatrizen stellen Risiken semi-quantitativ mit bewerteten Matrixfeldern dar. Zur
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Abbildung 2.1: Links: Darstellung einer Risikomatrix gemé DIN EN 62061 [64] mit bewerteten
Matrixfeldern, rechts oben: Darstellung eines FN-Diagrammes, rechts unten: Risikodarstellung
mittels Isokonturen um eine fiktive Anlage.

Verwendung dieser Matrizen muss das verwendete Verfahren zur Risikoanalyse es ermdglichen,
eine Zuordnung innerhalb der Rasterung beider Achsen treffen zu kénnen. Dies bedeutet, dass
die beiden Parameter Eintrittswahrscheinlichkeit und Schadensausmaf$ (bezogen auf ein Merk-
mal) definiert sind. Die Ungenauigkeit bzw. die Auslegbarkeit der linguistischen Begriffe stellt
hier auch die Gréflenordnung der Anwendungsunsicherheit dar. Fiir viele Gefihrdungsbeurtei-
lungen, insbesondere zur Sicherheit am Arbeitsplatz oder fiir viele andere Risikomanagement-
prozesse, ist die erreichte Genauigkeit und damit das Sicherheitsniveau oft ausreichend.

In FN-Diagrammen werden beobachtete Haufigkeiten F' als Funktion der vom Merkmal M Be-
troffenen N graphisch dargestellt. Hierfiir miissen hinreichend viele Realbeobachtungen (Da-
tenpunkte) vorliegen, anhand derer durch geeignete Interpolation Risikographen ermittelt wer-
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2. Risiko und Risikoanalysen

den. Hierfiir werden oft Funktionen der Gestalt® R = FN™ mit n > 1 gefittet. Entlang der
Risikographen kann das Individualrisiko und auch das Gruppenrisiko abgelesen werden. Das
Individualrisiko gibt hierbei die Hohe des Risikos an, als Mitglied einer Population vom spe-
zifizierten Schaden betroffen zu sein. Fir die Bestimmung wird der Schnittpunkt zwischen
Ordinate und der Risikokurve bestimmt. Es ist unerheblich, ob gleichzeitig weitere Personen
betroffen sind. Es wird daher oftmals direkt als Haufigkeit angegeben, dass es bei einem Ereignis
mindestens einen Betroffenen gibt. Das Gruppenrisiko oder auch Kollektivrisiko ist ein Risiko
entlang der Risikokurve, dem eine groflere Untermenge einer Population ausgesetzt ist. Beide
bisher beschriebenen Darstellungsformen haben die Gemeinsamkeit, dass Teilbereiche A (griin)
(akzeptables Risiko), B (rot) (nicht akzeptables Risiko) und C' (gelb) (ALARP) unterschieden
werden konnen. ALARP leitet sich von as low as reasonably possible ab. Eine risikobehaftete
Situation mit der Bewertung ALARP kann noch toleriert werden, wenn der Zweck des Sys-
tems hinreichend wichtig fiir die Gesellschaft oder fiir das Unternehmen ist und alle sinnvollen
MaBnahmen zur Risikoreduktion ausgeschopft wurden. Dies kann z. B. eine Situation sein, bei
der die Kosten fiir die weitere Verminderung des Risikos hoher liegen als diejenigen, die bei
FEintritt des auslésenden Ereignisses zu erwarten sind. So soll der héchste Grad an Sicherheit
garantiert werden, der verniinftigerweise erreichbar ist. Je nach Merkmaleigenschaft des Scha-
densausmafles kann es auch Sache des Unternehmers sein, Risiken im roten (inakzeptablen)
Bereich einzugehen (z. B. finanzielle Risiken).

Fiir Storfallauswirkungsbetrachtungen werden bisweilen auch Linien gleichen Risikos (hier um
eine fiktive Anlage) in eine Karte eingegeben. Solche Linien sind Niveaulinien fiir ein bestimm-
tes MaB eines spezifischen Risikos, beispielsweise einer bestimmten Wahrscheinlichkeit durch
eine toxische Freisetzung einen irreversiblen Schaden zu erleiden oder einer bestimmten Wahr-
scheinlichkeit von einem Anlagenbruchstiick nach einer Detonation getroffen und verletzt zu
werden. Diese Visualisierungen bieten sich insbesondere fiir Abstands- und Fldchennutzungs-
planungen an.

In Abbildung 2.2 sollen die zuvor (im Abschnitt 2.1.2.) angegebenen Risikoarten illustriert wer-
den. Der Abbildung kann entnommen werden, dass die Abgrenzung zwischen tolerablem Risiko

r
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ermitteltes Risiko

C
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Abbildung 2.2: Tlustration zu héufig verwendeten Risikoarten: Restrisiko, tolerables Risiko,
Grengzrisiko und Gefahr.

und Gefahren ohne die Festlegung eines Grenzrisikos innerhalb der Auslegung der verwendeten
linguistischen Begriffe verbleibt. Selbst wenn man auf den Begriff der Gefahr nicht zurtickgreift,
fehlt ein oberer Schwellenwert, bis zu dem ein Risiko als tolerabel angesehen werden kann. Bei
fehlender Quantifizierung ist die Hohe des ermittelten bzw. geschitzten Risikos nur unsicher
bekannt. Die Spannweite der unsicherheitsklassifizierenden rechteckigen Klammern ist unbe-
kannt. Dies beschreibt die Ist-Situation qualitativer Risikoanalysen und den Stand der Tech-
nik. In Abbildung 2.2 wurde zudem angedeutet, dass bei fehlender Unsicherheitsquantifizierung
Fehlschliisse, selbst auf Basis der berticksichtigten Risiken, moglich sind. Das unbekannte Ri-
siko wurde nicht eingezeichnet, weil die Ausdehnung entlang der Risikoachse nicht spezifiziert

®Der Exponent n wird auch Risikoaversionsfaktor [19] genannt. Fiir n = 2 muss die beobachtete Haufigkeit auf
ein Hundertstel sinken, wenn die Anzahl der vom Schadensausmafl Betroffenen verzehnfacht wird.

16
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werden kann.

Wiirde man eine quantitative Risikoanalyse durchfiihren, so wére diese nur dann von Vor-
teil, wenn gleichzeitig ebenso der Bereich durch die unsicherheitsklassifizierenden rechteckigen
Klammern mitbestimmt wird. Bei Festlegung eines Grenzrisikos wére somit eine gute Basis
fiir eine objektive Beurteilung gegeben. Anzumerken ist, dass alle bestimmten Risiken (oder
auch Risikosummen), unabhéngig ob diese mit qualitativen Verfahren ordinal bewertet oder
mit quantitativen Verfahren kardinal bestimmt wurden, nur die beriicksichtigten Einzelrisiken
abbilden. Die Vollstédndigkeit einer Risikoanalyse stellt ein hinzukommendes, eigensténdiges
Problem dar. In vielen Verfahren gibt es daher Strategien der Szenarienerkennung und Entwick-
lung. Aus Sicht des Autors ist daher die Durchfithrung einer quantitativen Risikoanalyse inklusi-
ve Unsicherheitsquantifizierung und der Darlegung aller einbezogenen Kausalzusammenhénge
optimal. Durch Kenntnisverbesserung liefen sich dann moglicherweise Unsicherheitsspannen
reduzieren oder Ereignisketten hinzunehmen. Ebenso stehen die gewonnenen Daten fiir Sicher-
heitsbetrachtungen an anderen Systemen mit anlagentechnischer oder verfahrenstechnischer
Uberlappung bereit. Weitere Vorteile einer quantitativen Risikoanalyse und der Verwendung
von Risikogrenzwerten soll die folgende Aufzdhlung geben:

e Schaffung von Rechtssicherheit, ab wann ein Risiko als hinreichend reduziert angesehen
werden kann,

o einheitlicher Umgang mit Risiken aus unterschiedlichen Gefdhrdungen und gesellschaft-
lichen Bereichen,

o Wirksamkeitsnachweis von risikoreduzierenden Mafinahmen,
o Schaffung einer Diskussionsgrundlage zu allen Modellen und Annahmen,

e Sichtbarmachung von Risikounterschieden.

2.1.5. Beispiele fiir Gefahrdungen in der Anlagensicherheit

Aufgrund der Vielzahl moglicher Gefihrdungen soll hier nur eine kleine Auswahl angegeben
werden, welche jedoch wesentliche Gefadhrdungen und Auswirkungen umfassen sollte. Inner-
halb von Anlagen, welche der Storfallverordnung unterliegen, gehen die grofiten Gefahren von
Stoff- und Energiefreisetzungen aus, welche die Gesundheit der Mitarbeiter und von Anwohnern
aber auch Tiere, Sachwerte oder die Umwelt gefihrden kénnen. Hierzu zéhlen unter anderem
FEmissionen entziindlicher oder toxischer Gase, Brande und Explosionen. Im gewéhlten indus-
trierelevanten Anwendungsbeispiel in Kapitel 6 sind diese Gefdhrdungen alle enthalten. Der
Schwerpunkt der Betrachtungen liegt jedoch bei der Bestimmung explosionsgefdhrdeter Berei-
che.

Fiir die Abschédtzung von Druckwellen oder Wérmestrahlungen und deren Auswirkungen sowie
fiir die Ausbreitung und Wirkung von gasférmigen Freisetzungen gibt es zahlreiche spezifische
Modelle mit eigenen Unsicherheiten, zum Teil aber auch gemeinsame Beurteilungskonzepte.
Eine Ubersicht hierzu gibt [28].

Diese Beurteilungskonzepte erlauben eine Zuordnung zwischen physikalischen Modellen zur Ab-
schitzung einer Schadensintensitét wie Konzentrationsfelder, Warmestrahlungen aus Brianden
oder Impulse von umherfliegenden Bruchstiicken und den dadurch verursachten Schadwirkun-
gen.

Ein Beispiel fiir letztere sind Probit-Beziehungen, welche im Wesentlichen auf der Beobachtung
beruhen, dass Reiz (Intensitét) und Response (Schadwirkung) ndherungsweise durch reiz- und
artspezifische logarithmische Normalverteilungen beschrieben werden kénnen [65].
Ausgangspunkt ist die Verteilungsfunktion der Lognormalverteilung (A > 0):

1 _ (ln(/\)gu)2 I\ (2.4)
e 20 .
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mit der Transformation z = In()\) = dz = $dX, z € (—o0,In()\o)] folgt zunschst:

In(Ao) 1 (z—p)?
P(X <In(X\)) = WorP 202 dx. (2.5)

Durch eine zweite Transformation u = ££ = du = 1dz, u € (—oo, %] findet man nun:

In(Ag)—p
o

In(Ag) — 1 u? v ] u?
P(X < M) :/ ——e zdu E/ ——e 2 du. (2.6)
o —oo V2m —o0 V2T

Das darin enthaltene Integral (2.6) ist fir weite Bereiche der oberen Integrationsgrenze tabel-
liert. Mit P = P(up) und bekanntem o und p hdngt P nur von Ao ab:
In(Ao) —

1 1
up=—-—"—-—— 2. B.uy=0=P=—, bzw.yy20=P 2 -

- 3 > (2.7)

Fir P < % wiirde ug < 0 sein, weswegen iiblicherweise in Probittabellen eine Verschiebung um
5 Einheiten Y = ug + 5 vorgenommen wird:

1 1
Y:—ln()\g)—ﬁ+5:mx+n, mit: In(Ag) =z, —=m, —
o o o

Q=

+5=n  (28)

Die letzte Darstellung als Geradengleichung wird auch Probitrelation genannt. Aus der Dar-
stellung Y = Y (In()\)) konnen die wichtigen Verteilungsparameter o und p durch lineare Re-
gression bestimmt werden. Hierzu stellt man die Wahrscheinlichkeit aus Realbeobachtungen in
Abhéngigkeit des Logarithmus der Intensitdt dar. Wenn der Zusammenhang ndherungsweise
logarithmisch normalverteilt ist, so sollten die Beobachtungen auch ndherungsweise auf einer
Geraden liegen.

Bemerkungen zu Probitrelationen

o Probit-Beziehungen sind zu zahlreichen Reiz-Response oder Dosis-Wirkungs-Beziehungen
tabelliert. Beispiele sind Probit-Beziehungen zu Verletzungen durch umherfliegende Bruch-
stiicke (abhingig vom Impuls), Tod, 1., 2., und 3. Verbrennungsgrad (abhéngig von
Expositionszeit /-Intensitét), Tod durch Koérpertranslation (abhéngig vom Impuls), Trom-
melfellverletzung durch Uberdruck (abhiingig vom Uberdruck) bis hin zu verschiedenen
Schweregraden als Konsequenz der Inhalation toxischer Gase [19].

¢ Probit-Beziehungen werden unter anderem auch in den Niederlanden, Grofbritannien,
Schweiz und in den USA eingesetzt.

e Problematisch an diesem Konzept ist jedoch, dass zu ein und derselben Dosis-Wirkungs-
Beziehung oftmals verschiedene Probit-Relationen publiziert sind, die zu extrem verschie-
denen Bewertungsqualitédten fithren konnen [19]. Dennoch stellen solche Relationen eine
Schnittstelle zwischen intensitdtsbestimmenden Modellen (beispielsweise Ausbreitungs-
modellen, welche ein skalares Konzentrationsfeld ermitteln) und moglichen Konsequenzen
dar.

o Die weiter oben angegebenen Risikoniveaukurven in Abbildung 2.1 kénnen dadurch ge-
wonnen werden, dass mit den intensitdtsbestimmenden Modellen die ortsabhéngige In-
tensitdt (Strahlungsintensitdt, Druck, Konzentration) und mit dem Bewertungsmodell,
etwa Probit-Relationen, das zugeordnete Risiko berechnet wird.

Abseits des Probit-Konzeptes gibt es bei vielen gasformigen Freisetzungen zuldssige Beurtei-
lungswerte. Hiervon haben gegenwértig die Acute Exposure Guideline Levels (AEGL)-Werte
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[66] zur Beschreibung einer Gefahrensituation den hochsten Stellenwert, da hinter der Bestim-
mung dieser Werte wissenschaftlich fundierte Ableitungskriterien vereinbart sind. AEGL-Werte
sind Spitzenkonzentrationswerte von Schadstoffen, mit denen Auswirkungen einer Freisetzung
auf die Allgemeinbevolkerung beschrieben werden soll. Daher sind insbesondere auch empfindli-
che Personengruppen explizit eingeschlossen. Die Werte werden als Referenzwerte fiir die Stor-
fallplanung sowie fiir Praventionproblemstellungen genutzt. Innerhalb des AEGL-Konzeptes
unterscheidet man 3 Schweregrade mit leichten, reversiblen oder irreversiblen Schadenserwar-
tungen fiir die Gesundheit nach unterschiedlichen Expositionszeitraumen von 10 Minuten, 30
Minuten, 1 Stunde, 4 Stunden und 8 Stunden.

In Ermangelung von AEGL-Daten werden haufig Emergency Response Planning Guidelines
(ERPG)-Werte [67] verwendet. Wie bei den AEGL-Werten werden drei Schweregrade mit dhn-
licher Zuordnung unterschieden. Im Unterschied zu den AEGL-Werten beziehen sich diese
jedoch nur auf eine Expositionszeit von einer Stunde.

Zuletzt sei noch der Arbeitsplatzgrenzwert (AGW) [68] genannt, welcher der Grenzwert fiir
die zeitlich gewichtete durchschnittliche Konzentration eines Stoffes in der Luft am Arbeits-
platz in Bezug auf einen gegebenen Referenzzeitraum ist. Der Arbeitsplatzgrenzwert gibt an,
bei welcher maximalen Konzentration eines Stoffes akute oder chronische Auswirkungen auf
die Gesundheit nicht zu erwarten sind. Anzumerken ist, dass es zahlreiche weitere Grenzwerte
und Beurteilungswerte gibt, welche sich im Anwendungsbereich, allerdings auch in der wissen-
schaftlichen Begriindung unterscheiden kénnen.

2.2. Risikoanalysen

Beispiele fiir Bereiche, in denen eine Risikoanalyse gesetzlich gefordert ist, wurden bereits weiter
oben angegeben. Der Betreiber einer Anlage bzw. ein Arbeitgeber muss eine Gefdhrdungsbe-
urteilung auf Grundlage des Arbeitsschutzgesetzes (nach § 5 ArbSchG) anfertigen (lassen),
was letztendlich eine Risikoanalyse fiir den Arbeitsplatz darstellt [52]. Betriebe oder Anlagen,
welche der Storfall-Verordnung [20] unterliegen, miissen ebenso einen Sicherheitsbericht (§§
7, 10, 23, 48a, 58a BImSchG, konkretisiert in § 9 Storfall-Verordnung - 12. BImSchV) anfer-
tigen, aus welchem die umfassende Ermittlung und Adiquatheit der ergriffenen Mafinahmen
zur Begrenzung moglicher Auswirkungen auf Mensch, Umwelt u. a. ersichtlich wird. Die Ri-
sikoanalyse ist gesetzlich auch geforderter Bestandteil bei der Konstruktion von Maschinen
gemafl DIN EN ISO 12100 [57] (Erwerb des CE-Siegel innerhalb der EU). Fiir kerntechni-
sche Anlagen ist sogar eine quantitative Risikoanalyse gefordert (geregelt durch § 19a AtG).
Hierzu gibt es einen Leitfaden fiir die Durchfithrung einer probabilistischen Sicherheitsanalyse,
herausgegeben vom Bundesamt fiir Strahlenschutz [69]. Aber auch in anderen Bereichen sind
Risikoanalysen (wenn auch mit anderen Bezeichnungen) anzufertigen. Begrifflich iibergeordnet
ist das weitreichende Konstrukt des Risikomanagements innerhalb eines Unternehmens. Es um-
fasst die Erhebung, Risikobeurteilung, Risikobewéltigung und Risikokommunikation innerhalb
eines Unternehmens und auch nach auflen. Ziel ist im Allgemeinen ein optimales Management
arbeitssicherheitsbezogener Risiken, aber auch unternehmerischer Risiken. Dadurch sollen ge-
setzliche Forderungen eingehalten, aber auch ein langfristiger Erfolg eines Unternehmens am
Markt gesichert werden. Es ist nicht das Anliegen dieser Arbeit, hier weitere Ausfiihrungen an-
zugeben. Geeignete Fachliteratur ist beispielsweise [70, 71]. Eine Gemeinsamkeit der genannten
gesetzlichen Regulierungen, wie auch vieler unternehmensinterner Vorgehensweisen liegt dar-
in, dass nicht vorgeschrieben ist, auf welchem Niveau die Risiken zu erheben sind. Es gilt die
jeweiligen (z.T. gesetzlich geforderten) Schutzziele zu erreichen und zu wahren. Die Abbildung
2.3 zeigt wesentliche Verfahrensschritte, welche die Mehrzahl aller Risikoanalysen widerspiegeln
oder gemeinsam haben.
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Abbildung 2.3: Illustration von wesentlichen Arbeitsschritten in Risikoanalysen sowie Unter-
scheidung von qualitativen und quantitativen Verfahren der Risikoanalyse.

2.2.1. Erlauterungen zum Ablauf einer Risikoanalyse
1: Schutzziele

Der tiberwiegende Teil aller Risikoanalysen beginnt mit einer Festlegung der Zielsetzung bzw.
der Herausarbeitung der zuvor genannten gesetzlich einzuhaltenden Schutzziele. In Abhéngig-
keit dieser Ziele werden alle relevanten Informationen zu Prozessen, Systemen, Anlagen bis
hin zu organisatorischen Abldufen bereitgestellt. Dies beinhaltet Standortinformationen, Kon-
struktionsmerkmale, verfahrenstechnische Beschreibungen, Angaben zu verwendeten Stoffen
und insbesondere deren Mengen sowie physikalische Prozessparameter. In vielen unterneh-
merischen Risikoanalysen wird auch ein Erreichungsgrad definiert, bei dem eine Analyse als
vollstdndig bzw. hinreichend erachtet werden kann.

2: Prozessbeschreibung

Ublicherweise werden bei komplexen Systemen bzw. Abliufen nicht alle Teile gleichermafen
untersucht, da eine Vorpriorisierung praktisch immer mdoglich ist. Es sollen insbesondere die fiir
die Zielstellung relevanten Teile separiert werden. Die Auswahl der weiteren Verfahren und die
methodische Vorgehensweise der Risikoanalyse ist hiervon abhéngig, weil nicht alle Verfahren
fir jede Problemstellung die gleiche Eignung bzw. Effizienz aufweisen.

3: Identifikation von Gefiahrdungen

Die Gefdhrdungsanalyse hat das Ziel, alle relevanten Gefdhrdungen im Zusammenhang mit
den Schutzzielen zu ermitteln. Von der Qualitit dieses Arbeitsschrittes ist es letztendlich ab-
héngig, ob unentdeckte Risiken zu unerwiinschten Spétfolgen bzw. Unfallereignissen fithren
konnen. Die Gefihrdungsanalyse ist bisweilen selbst oft eine qualitative Risikoanalyse oder
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deren Hauptbestandteil (muss es aber nicht sein). Daher sind fiir diesen Arbeitsschritt ver-
schiedene systematische Verfahren verfiigbar, von denen einige etwas weiter unten beschrieben
werden.

4: Auswirkungen und Konsequenzen

Die Verfahren haben das Ziel, die identifizierten Gefdhrdungen einschétzbar bzw. bewertbar
zu machen. Dazu ist es erforderlich, aus der einfachen Einschitzung, dass moglicherweise eine
Gefiahrdung vorliegt, ein Risiko abzuleiten. Wie bereits erwahnt, implizieren viele Verfahren der
Gefiahrdungsanalyse dies bereits. Dazu miissen Ursachen fiir die Gefdhrdungen ermittelt und
Konsequenzen abgeschétzt werden. Der Unterschied zwischen qualitativer und quantitativer
Risikoanalyse zeigt sich hierbei im Skalenniveau, auf dem beide Grofien fur die Risikoermittlung
bestimmt werden. Die Punkte 3 und 4 liegen praktisch immer innerhalb der Anwendung eines
spezifischen Verfahrens der Risikoanalyse. Die anderen Punkte konnen mit im Gesamtkonzept
eines Verfahrens enthalten sein, miissen es aber nicht.

5: Risikobewertung, MaBnahmendefinition, Risiko-Monitoring

In diesem Schritt versucht man, die Risiken zu bewerten, um einen Handlungsbedarf ableiten
zu konnen. Zumeist werden hierfiir semiquantitative Einschatzungen vorgenommen (Risikoma-
trix). Dies ist auch von dem verwendeten Verfahren der Risikoanalyse abhéngig, welches rein
qualitativ bis hin zu quantitativ sein kann. Je nach Ergebnis der Risikoanalyse kénnen Maf3-
nahmen priorisiert und ein Handlungsziel festgelegt werden. Durch Risiko-Monitoring kann
die Wirksamkeit umgesetzter Mafinahmen tiberwacht werden. Praktisch immer ist der Ablauf
der Risikoanalyse zu protokollieren, um die Ergebnisse und Schlussfolgerungen nachvollziehbar
festzuhalten.

2.2.2. Ubersicht iiber hiufig verwendete Verfahren der Risikoanalyse

Je nach unternehmerischem Risiko, Produkttyp und Branche haben sich im Risikomanagement
unterschiedliche Verfahren und Vorgehensweisen entwickelt. Einige davon sollen im Folgenden
kurz aufgelistet und eingeordnet werden. Der Schwerpunkt wurde auf Verfahren gelegt, welche
in der Anlagensicherheit fiir Storfallauswirkungsbetrachtungen herangezogen werden. Anzu-
merken ist, dass Verfahren der quantitativen Risikoanalyse auch qualitativ angewendet werden
konnen. Ereignisbdume, Fehlerbdume bis hin zu Bayesschen Netzen konnen auch ohne genaue
Spezifikation von Wahrscheinlichkeiten aufgestellt und fiir Sicherheitsbetrachtungen herange-
zogen werden. Es wurde daher immer das héchstmogliche Skalenniveau fiir ein Verfahren an-
gegeben. Die Ausfiihrungen und Listen haben keinen Anspruch auf Vollstdndigkeit.

¢ Qualitative und semiquantitative Risikoanalysen

— PAAG: Akronym fiir Prognose, Auffinden der Ursachen, Abschétzen der Auswir-
kungen, Gegenmafinahmen [9]

— HAZOP: Akronym fiir HAZard and OPerability [9]
— Risikoeinschétzung mittels Risikomatrix nach Nohl [11]

— Verfahren, die gegebenen Standards folgen (z. B. DIN EN ISO 12100) und damit
fiir Unternehmen / bei Genehmigungsfragen von Behorden als akzeptabel angese-
hen werden oder industriezweigbezogene Risiken beherrschbar machen sollen, z. B.
Checklistenverfahren und zahlreiche Mischformen [57]

e Quantitative Risikoanalysen
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— FMECA: Akronym fiir Failure Mode, Effects and Criticality Analysis bzw. FMEA-
Verfahren: Fehlerméoglichkeits- und -einflussanalyse, Failure Mode and Effects Ana-
lysis [72, 8]

LOPA: Akronym fiir Layer Of Protection Analysis [26]

— ROGA: Akronym fiir Risikoorientierte Gefahrenanalyse [61]

— EBA: Ereignisbaumanalyse bzw. ETA: Event Tree Analysis [7]
— FBA: Fehlerbaumanalyse bzw. FTA: Fault Tree Analysis [73, 6]
— BN: Bayessche Netze [74]

Oft findet man des Weiteren eine Einteilung der Verfahren in induktive (vorwérts gerichtet)
und deduktive (riickwérts gerichtet) Verfahren:

e Induktive Verfahren:
Werden bisweilen auch als Bottom-up-/Vorwértsanalysen bezeichnet. Der Ausfall bzw.
ein Zustand eines Systems wird als Startpunkt der Analyse angenommen. Es wird zeit-
lich vorwérts in einer hypothetischen Kausalkette (induktiv) auf mogliche Konsequenzen
geschlussfolgert. Ein Beispielverfahren, welches diesem Prinzip folgt, ist die Ereignisbaum-
analyse.

e Deduktive Verfahren:
Werden bisweilen auch als Top-down-/Riickwértsanalysen bezeichnet. Der Ausfall eines
Systems wird als Startpunkt der Analyse angenommen. Er wird zeitlich riickwérts in
einer hypothetischen Kausalkette (deduktiv) auf mogliche Ursachen zuriickgefiihrt. Ein
Beispielverfahren, welches diesem Prinzip folgt, ist die Fehlerbaumanalyse.

e Inferenzfihige Verfahren:
Diese Verfahren sind sowohl induktiv als auch deduktiv und bilden die Kausalkette der
Ereignisse vollstdndig ab. Sie kénnen fiir multiple kausale Inferenzen verwendet werden,
wie Schlussfolgern von Ursachen zu Wirkungen und von Wirkungen zu Ursachen. Ein
Beispiel fiir Verfahren dieser Gruppe sind Bayessche Netze. Diese beinhalten zudem Er-
eignisbdume sowie Fehlerbdume als echte Untermengen, sind oberhalb des Standes der
Technik und werden daher in dieser Arbeit verwendet und demonstriert.

2.3. Kurzbeschreibung ausgewadhlter Verfahren der Risikoanalyse

Bevor versucht wird, das jeweilige Grundprinzip einiger zuvor genannter Verfahren mit we-
nigen prégnanten Sétzen zu beschreiben, sollen einige allgemeine Bemerkungen vorangestellt
werden. Wie zuvor angedeutet, haben sich eine Vielzahl von Verfahren entwickelt, mit denen
Risiken verschiedenster Art abgeschitzt werden kénnen. Um ein Verfahren sicher anwenden zu
konnen, ist viel Erfahrung mit den zu beurteilenden Systemen erforderlich sowie auch mit dem
Verfahrensablauf der Risikoanalyse selbst.

Je stérker ein zu betrachtendes System auf einer Verkettung von elektrischen, elektronischen
oder mechanischen Komponenten mit hoher Nutzungserfahrung beruht, desto geeigneter sind
Beschreibungen mit Fehler- oder Ereignisbdumen. Grund ist, dass Schaltkreise, verlotete elek-
tronische Komponenten oder verlegte Kabel strukturierte Systeme mit voller Information sind,
die sich gut mit Boolescher Logik (Strukturfunktionen) oder bindr wiedergeben lassen. Daher
sind in der Kerntechnik Verfahren wie Fehler- und Ereignisbdume etabliert und stark bevor-
zugt. Die Sicherheit einer kerntechnischen Einrichtung soll bestehen und iiberwachbar sein,
ohne dass komplexe Personalhandlungen fiir Steuerungsfunktionen erforderlich sind.

Jede quantitative Risikoanalyse setzt gewissermaflen ein qualitatives Verfahren voraus oder es
muss eine qualitative Komponente geben. Zwar sind die konkreten Arbeitsweisen innerhalb
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der qualitativen Verfahren unterschiedlich, aber alle haben gemeinsam, dass Experten unter-
schiedlicher Kompetenz (die dadurch méglichst die zu analysierende Anlage vollumféinglich aus
verschiedenen Perspektiven einschéitzen kénnen) mit einer Gefahrdungsanalyse beginnen. Den-
noch gilt auch hier, dass die Verfahren nur dann effektiv funktionieren, wenn man sich mit der
zu analysierenden Anlage (ein Teil des Expertenteams) und mit dem Verfahren (ein anderer
Teil des Expertenteams) sehr gut auskennt. Verfahren wie PAAG oder der Verfahrensursprung
HAZOP stellen dies durch die strukturelle Zusammensetzung des Untersuchungsteams sicher.

Nicht jedes Verfahrenskonzept passt gut zu jeder Branche. HAZOP oder PAAG mit dem Leit-
wortkonzept passen gut zu Prozessanlagen der Verfahrenstechnik oder der chemischen Indus-
trie. Hier miissen iiberwiegend physikalische Parameter wie z. B. Driicke, Temperaturen oder
Volumenstrome iiberwacht werden, welche sich als zu hoch oder zu niedrig (typische Leitwor-
ter) erweisen konnen. Fiir solche Anlagen wurde es auch entwickelt. Fiir die Sicherheit im
Schienenverkehr (eher Zuverlédssigkeit der Signaltechnik) oder fiir die Sicherheit in der Luft-
fahrtbranche (eher FMEA /FMECA, siehe weiter unten) ist es nicht ausgelegt, ebenso nicht fiir
viele Gefdhrdungsbeurteilungen am Arbeitsplatz.

Bei Verwendung neuer Konzepte zur Steuerung von Mensch-Maschine-Interaktionen (etwa mo-
bile Steuerung oder Uberwachung) mit Softwareschnittstellen oder Verkniipfungen zu (wech-
selnden) Personalhandlungsstrukturen gibt es weniger Erfahrung in der Analyse von moglichen
Gefdhrdungen. Softwareschnittstellen, Online-Funktionen und Web-Access stellen zudem auch
immer ein Sicherheitsproblem dar, sind in aktuellen Entwicklungen in der Industrie allerdings
immer mehr vertreten. Viele damit verbundene Gefahrdungen sind nicht konstruktiv strukturell
gegeben. Uber Pfade zu Risiken und deren Wahrscheinlichkeiten liegt teilweise Unkenntnis vor
bzw. die Wahrscheinlichkeiten kénnen auch von Experten nur in Intervallen geschétzt werden.
Es ist moglich und auch oft der Fall, dass sich Expertenansichten, je nach Erfahrung, konkretem
Finsatzfeld und Verstédndnistiefe fiir das betrachtete System bisweilen signifikant unterschei-
den koénnen. Dann wird es schwer, reine Fehler- und Ereignisbdume effektiv anzuwenden. Um
hier dennoch eine bestmogliche Prognose abgeben zu kénnen, wird ein Verfahren benétigt, was
auch bei Unkenntnis geeignet ist, eine bestmogliche Handlungsempfehlung abzuleiten, in dem
Wissen aus unterschiedlichen Quellen bestmoglich aggregiert wird.

Hier kann z. B. mit Bayesschen Netzen gearbeiten werden. Der Einbezug von Expertenwissen
in Ermangelung von Daten stellt hier eher die Regel als die Ausnahme dar. Bayessche Netze
bieten unter den genannten Verfahren fiir das Erstellen von Kausalketten die hochste Flexibi-
litdt, da es beziiglich der Eingangsereignisse und der Verkniipfungslogik keine Beschrinkung
gibt. Bayessche Netze bauen zudem recht intuitiv auf Kausalketten auf, wie sie beispielsweise
in dem tberwiegenden Teil qualitativer Verfahren erhoben werden. Dies bedeutet jedoch nicht,
dass Bayessche Netze immer das effektivste Verfahren wéren. Zudem sind sie mathematisch sehr
anspruchsvoll und (anders als PAAG bzw. HAZOP) nur softwaregestiitzt anwendbar. Bayes-
sche Netze sind ebenso die Methode der Wahl, wenn man eine quantitative Analyse bendtigt,
jedoch wegen vorhandener Systemunkenntnis Fehler- und Ereignisbdume nicht (oder nur sehr
schwerfallig, siche Kapitel 3) anwenden koénnte.

2.3.1. PAAG (HAZOP)

Das PAAG-Verfahren [9] ist ein leitwortgesteuertes, teamorientiertes Verfahren der qualitativen
Risikoanalyse und stellt eine systematische Vorgehensweise zum Auffinden moglicher Abwei-
chungen vom bestimmungsgeméfien Betrieb in Prozessanlagen dar. Das Akronym PAAG steht
fiir Prognose (systematische Suche nach Abweichungen), Auffinden der Ursachen, Abschéitzen
der Auswirkungen und Gegenmafinahmen. Das Verfahren ist identisch zum HAZOP-Verfahren
(HAZard and OPerability), welches seinen Ursprung in den Imperical Chemical Industries (ICI)
hatte und auf Arbeiten von Trevor Kletz zurtickzufiihren ist [75, 9]. Grundlegend fiir die Anwen-
dung des Verfahrens sind Funktionsbeschreibungen der zu untersuchenden Anlage, wie etwa
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Rohrleitungs- und InstrumentenflieBschemata (R&I Schemata) oder Prozessflussdiagramme.
Auch Anlagen in Designphasen kénnen untersucht werden, wenn der Entwicklungsstand hin-
reichend fortgeschritten ist. Ein speziell zusammengestelltes PAAG-Team stellt systematisch
alle Funktionseinheiten zur Diskussion, um herauszufinden, welche Abweichungen von Soll-
funktionen moglich sind, welche Ursachen fiir diese Abweichungen in Betracht kommen und
welche Konsequenzen als Folge der Abweichungen von der Sollfunktion méglich erscheinen. Zur
Wahrung einer methodischen Form und zum Erreichen einer zielgerichteten und objektbezo-
genen Diskussion, werden definierte Leitworter und Parameter eingesetzt. Die Untersuchungen
werden ebenso grundsétzlich von einem Team durchgefiihrt, welches alle Sachbereiche zum
Verstédndnis der Anlage abdeckt (Verfahrenstechniker, Sicherheitstechniker, Prozessleittechnik
(PLT)-Experte, weitere). Der Teamleiter sollte unvoreingenommen zum Untersuchungsgegen-
stand sein und das Verfahren beherrschen. Ebenso beinhaltet das Team einen Protokollfiihrer.
Ziel des PAAG-Verfahrens ist eine Entscheidungsgrundlage, ob bestehende Sicherheitsvorkeh-
rungen geniigen oder ob weitere Mafinahmen als erforderlich erachtet werden.

Praktische Anwendungen des Verfahrens sind nicht selten sehr aufwéndig. PAAG ist jedoch ei-
ne gute Ausgangsbasis fiir die Erstellung von Kausalzusammenhéngen, die in weiterfithrenden
Verfahren tiefgreifender analysiert werden kénnen.

Letztendlich beruhen viele Gefahrdungsbeurteilungen auf dhnlich gewonnenen Einschatzun-
gen, die im Wesentlichen ein intelligentes Brainstorming darstellen. Es wurde bereits ange-
geben, dass die Vollstiandigkeit von Gefdhrdungsbeurteilungen immer ein Problem ist, dessen
Nachweis und behérdliche Kontrolle sich als schwierig erweisen kann. PAAG stellt aus Sicht des
Autors ein Verfahren bereit, dass auf Grund der Systematik vollsténdiger ist, als viele einfache-
re Alternativen. Dies ist insbesondere dann entscheidend, wenn prézise quantitative Analysen
mit zu den Kausalketten aufgestellten Ereignisbdumen, Fehlerbdumen oder Bayesschen Netzen
durchgefithrt werden sollen. Auch umfassende baum- bzw. netzartige Strukturen bieten keine
Garantie hinsichtlich Fehlerfreiheit und insbesondere Vollstdndigkeit.

2.3.2. Layer of Protection Analysis (LOPA)

LOPA ist eine standardisierte (IEC 61508 [26]) semi-quantitative Methode zur Beurteilung
von Prozess- oder anderen Anlagenrisiken und zur Festlegung zusétzlicher Schutzmafinahmen
zur Risikoreduktion. Im Allgemeinen ist die LOPA eine systematische Fortfithrung einer zuvor
durchgefiihrten qualitativen Risikoanalyse wie PAAG und zahlreicher weiterer Beurteilungen
von Gefdhrdungen und Schutzmafinahmen. Die betroffenen Schutzgiiter und gesetzlichen An-
forderungen koénnen vielfdltig sein. Auch {iber gesetzliche Forderungen hinausgehende Unter-
nehmensmafistdbe kénnen einbezogen werden. Jede Mafinahme, technisch wie organisatorisch,
wird durch voneinander unabhéngige Schutzbarrieren représentiert, die alle zeitgleich versa-
gen miissten, damit das unerwiinschte oder auch storfallrelevante Ereignis die zu verhindernde
Konsequenz auslost. Durch die Unabhéngigkeit der Schutzbarrieren stellt sich die Wahrschein-
lichkeit hierfiir als Produkt der Einzelwahrscheinlichkeiten fiir das Versagen jeder Barriere
dar. Diese Einzelwahrscheinlichkeiten werden innerhalb von LOPA n&herungsweise ermittelt.
Die Genauigkeit von LOPA (Skalenniveau) richtet sich nach der Genauigkeit, mit welcher die
quantitative Ermittlung zum Versagen der Sicherheitsbarrieren durchgefithrt wurde. Fiir Ri-
sikoabschétzungen werden die erwarteten Eintrittshdufigkeiten unerwiinschter Ereignisse nach
Versagen der Barrieren mit kategorisierten Unfallfolgen verglichen und eine entsprechende Be-
wertung vorgenommen.

LOPA ist in diesem Sinne auch ein konzeptionelles Verfahren, welches grundsétzlich immer
als aufbauendes Verfahren benutzt werden kann. Insbesondere kann es die anderen hier ge-
nannten Verfahren, je nach ZweckméfBigkeit, stets in Zwischenuntersuchungen einsetzen. Fiir
iibergreifende Sicherheitskonzepte, welche unterschiedlichen Anforderungen und Bereichen im
Risikomanagement geniigen miissen, ist es zudem sehr anschaulich. In dieser Arbeit wird jedoch
nicht auf der Hierarchieebene gearbeitet, wo ein {ibergreifendes Sicherheitskonzept benétigt
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wird, weswegen LOPA selbst nicht zur Anwendung kommt.

2.3.3. Failure Mode Effects Criticality Analysis (FMECA)

FMEA und die Erweiterung FMECA sind analytische Methoden der Zuverlédssigkeitstechnik.
Die FMEA wurde um 1950 vom US-Militar zur Optimierung der Munitionsproduktion entwi-
ckelt und eingesetzt [72]. Fur sehr viele Sicherheitsbetrachtungen kann es ein sehr effektives
Analysewerkzeug sein, welches anschliefend zunéchst von der NASA und etwas spéter auch
von der Automobil- und Luftfahrtindustrie iibernommen wurde. In verschiedenen Verfahrens-
variationen kann es zur Untersuchung von Funktions-, Design- oder Prozessfehlern verwendet
werden. FMECA wird mittlerweile gegeniiber FMEA bevorzugt angewendet und zéhlt zu den
am haufigsten eingesetzten Verfahren innerhalb der Industrie. Das Verfahren beruht im We-
sentlichen auf der Identifikation von Systemschwachstellen. Je nachdem, wie hoch ein identifi-
ziertes Risiko ausfilllt, werden Anderungen zur Reduktion der auslésenden Wahrscheinlichkeit
vorgenommen, oder versucht, die Auswirkungen auf den Rest des Systems zu verringern. Auf
diese Weise lassen sich auch Prozesse und Anlagen im Designstatus untersuchen. Damit kénnen
Fehlerfolgekosten in der Produktion und Entwurfsméngel bei neuen Produkten und Prozessen
vermieden werden. FMECA erweitert die FMEA um eine Kritikalitdtsanalyse. Innerhalb dieser
werden Wahrscheinlichkeiten von Ausféllen oder Ereignissen anhand der Konsequenz (Risiko)
priorisiert. Das Ergebnis hebt Ausfille mit relativ hohem Risiko hervor, sodass Gegenmafinah-
men auf die Ereignisse ausgerichtet werden, bei denen sie den gréfiten Nutzen erzielen. Wie im
zuvor beschriebenen PAAG-Verfahren wird ein Expertenteam zusammengestellt, welches mog-
liche Fehlermechanismen eines Systems, Ablaufs oder einer Anlage auflistet. Die entdeckten
Risiken werden meistens in Form einer tabellarischen Ubersicht dokumentiert. Diese Ubersich-
ten beinhalten Systemmerkmale wie Ort und Funktion, die Beschreibung méoglicher Fehlerzu-
stande (in fortlaufenden Nummern), Abschidtzungen zur Wahrscheinlichkeit, Beschreibungen
von moglichen Konsequenzen, Erkennensmerkmale, Risikopriorisierungen und Handlungsemp-
fehlungen. Gegeniiber dem PAAG besitzt es den Vorteil, dass es Risiken, zumindest in guter
moglicher Ndherung, quantifiziert, aber bei entsprechender Teamzusammenstellung dhnlich gu-
te Aufdeckungswahrscheinlichkeiten fiir Systemschwachstellen erzielt.

Kritisiert wird oftmals der hohe Verfahrensaufwand (wie bei PAAG) und der dennoch oft hohe
Spielraum in der Interpretation der Ergebnisse. Wie auch beim LOPA ist in einer FMECA
nicht ausgeschlossen, dass Teilanalysen mit systematischen Verfahren, wie Ereignis- oder Feh-
lerbdumen, bzw. mit Bayesschen Netzen durchgefiihrt werden.

2.3.4. Ereignisbaumanalyse (ETA)

Dieses Verfahren ist standardisiert in der DIN EN 62502 [7]. Der Ausfall bzw. ein unerwiinschter
Zustand eines Systems wird als Startpunkt (Top-Event) der Ereignisbaumanalyse angenommen.
Es wird zeitlich vorwérts in hypothetischen Kausalketten (induktiv) auf mogliche Konsequen-
zen geschlussfolgert. Eine Besonderheit hierbei ist, dass die Verzweigungen (iiberwiegend) binér
angegeben werden beispielsweise durch ja oder nein, sich grundsétzlich jedoch alle Alternati-
ven an einer Verzweigung gegenseitig ausschliefen missen. Dadurch wird sichergestellt, dass
die Alternativen innerhalb eines Ereignisbaumes nicht gleichzeitig auftreten kénnen. Die Ge-
samtwahrscheinlichkeit fiir jeden Pfad kann bei quantitativer Verfahrensanwendung ermittelt
werden. Typische Visualisierungen stellen die Pfade iiblicherweise von links nach rechts dar,
jeweils mit Abzweigungen fiir die Alternativen. Auf diese Weise erhélt man auch visuelle Dar-
stellungen von Ursache-Wirkungs-Beziehung am untersuchten System. Ereignisbaumanalysen
kénnen auch in Entwurfsphasen einer Anlage oder eines Systems genutzt werden, um poten-
zielle Schwachstellen zu identifizieren. In vielen quantitativen Risikoanalysen werden Ereignis-
und Fehlerbdume kombiniert eingesetzt. Strukturell ist jeder Ereignisbaum in ein (einfaches)
Bayessches Netz iiberfithrbar, die Umkehrung gilt jedoch nicht.
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2.3.5. Fehlerbaumanalyse (FTA)

Die Fehlerbaumanalyse ist ein deduktives Verfahren fiir Risiko- und Zuverlassigkeitsanalysen
von technischen Anlagen und Systemen. Der Ausfall eines Systems wird als Startpunkt der
Analyse angenommen (Hauptereignis). Ausgehend von diesem werden Zwischen- und Primérer-
eignisse betrachtet, die als Ursachen fiir das Hauptereignis in Betracht gezogen werden miissen.
Fehlerbdume sind keine Binérstrukturen, sondern verkniipfen die Ereignisse mit logischen Gat-
tern (z. B. UND- oder ODER-Gatter) auf der Grundlage der booleschen Algebra. Das Verfahren
ist international standardisiert mit der IEC 61025 (EN 61025) [73]. Das betrachtete Gesamt-
system wie auch jedes fiir die Analyse betrachtete Teilsystem kann sich nur in genau einem
der beiden Zusténde, funktionsfahig (logisch-0) oder ausgefallen (logisch-1), befinden. Diese
Finschitzung betrifft hierbei die Eingangsereignisse der Gatter, welche als Operatoren wirken.
Mit Hilfe von Umformungsregeln lassen sich Zwischenereignisse und Transfergatter systema-
tisch ersetzen. Als Folge wird eine Gleichung ermittelt, welche das Hauptereignis lediglich in
Abhéngigkeit der Primérereignisse angibt. Man bezeichnet diese Gleichung als Strukturfunk-
tion. Diese ist immer eindeutig und umfasst alle méglichen Kombinationen der Ereignisse, die
zum Hauptereignis fithren [5]. Wie bei Ereignisbdumen kann jeder Pfad im Prinzip quantifiziert
werden, womit die Wahrscheinlichkeit fiir die Zustdnde in jeder Stufe ermittelt werden kann.
In Kapitel 3 werden Bayessche Netze mit Fehlerbdumen verglichen, so dass auf diese etwas
genauer eingegangen wird.

2.3.6. Bayessche Netze (BN)

Bayessche Netze dienen der Speicherung, der Verarbeitung und der Représentation von unsi-
cherheitsbehafteten Wissen in netzartigen Strukturen. Sie stellen eine echte Erweiterung von
FEreignis- und Fehlerbdumen dar und beinhalten diese als jeweilige Spezialfille. Bayessche Netze
bestehen aus Knoten und Kanten und sind gerichtete azyklische Graphen. Durch die Azyklizi-
tat wird sichergestellt, dass Ursache und Wirkung kausal immer eindeutig zugeordnet werden
konnen. Die Knoten selbst sind Zufallsvariablen, welche Systemzustédnde oder ganz allgemein
zu untersuchende Tatbestéinde in Form von unterscheidbaren Hypothesen représentieren. Ein-
gangsdaten sind unabhéngige oder bedingte Wahrscheinlichkeiten, welche aus zur Verfiigung
stehenden Datenbanken entnommen oder geeignet ermittelt werden miissen. Bayessche Net-
ze sind flexible Modelle zur Realisierung lernender Systeme und sind logikbasierten Systemen
wie Fehlerbdumen iiberlegen, wenn mit fehlender Information geschlussfolgert werden muss.
In Ereignis- und Fehlerbdumen wie auch fiir Bayessche Netze miissen Ursache und Wirkung
im Vorfeld bekannt sein. Evidenzbasiertes Schlussfolgern (kausale Inferenz) ist dagegen nur
in Bayesschen Netzen moglich. Ebenso bleiben Bedienungsfehler und Fehler in Personalhand-
lungen in Ereignis- und Fehlerbdumen iiblicherweise unberiicksichtigt. Als Nachteile werden
bisweilen der hohe mathematische Anspruch genannt sowie auch die Tatsache, dass komple-
xe Netze unanschaulich und nur softwaregestiitzt verarbeitet werden kénnen. Diese Nachteile
besitzen Ereignis- und Fehlerbdume allerdings auch. Detailliertere Angaben zum Aufbau und
zur Anwendung Bayesscher Netze wie auch Vergleiche mit Fehlerbdumen werden im folgenden
Kapitel 3 angegeben.

2.4. Zusammenfassung und Diskussion der Vorteile quantitativer
Risikoanalysen

Die zuvor angegebenen Aussagen zeigen deutlich, dass mit dem derzeitig praktizierten Vorgehen
(Stand der Technik) die Moglichkeiten von Risikoanalysen, definierte Schutzziele zu erreichen,
nicht ausgeschopft sind. Ebenso wurde deutlich, dass Verbesserungen gegeniiber dem Stand
der Technik einen Mehraufwand darstellen. Da der Gesetzgeber den Einsatz quantitativer Ri-
sikoanalysen andererseits nicht ausschlieit, bleibt zu erértern, wo quantitative Risikoanalysen

26



2. Risiko und Risikoanalysen

starker in Betracht gezogen werden sollten. Auch bei fehlender gesetzlicher Forderung bleibt
die Frage, warum Unternehmen diese zukiinftig stdrker in Managementiiberlegungen einbe-
ziehen sollten. Zur Beantwortung dieser ausgewédhlten Eingangsfragen sollen die Vorteile und
Ergebnisse quantitativer Risikoanalysen herangezogen werden. Die Diskussion erhebt keinen
Anspruch auf Vollstédndigkeit.

Wenn aus einer Menge an Moglichkeiten bzw. Mafinahmen, welche alle risikobehaftet sind,
eine Alternative ausgewdhlt werden soll, dann miissen die jeweiligen Gesamtrisiken mindes-
tens ordinal bekannt sein. Allerdings ist diese Bewertung unsicher. Ohne eine zweckméfige
Unsicherheitsbetrachtung kann also eine Priorisierung der Alternativen nicht den eigentlichen
Zielstellungen entsprechen.

Es kann sich moglicherweise eine Alternative als giinstig herausstellen, die sehr konterintuitiv
ist. Daher ist sofort ersichtlich, dass fiir objektive Entscheidungen eigentlich immer eine quan-
titative Risikoanalyse inklusive Unsicherheitsbetrachtung erforderlich ist.

Banken, welche einen Kredit gewdhren, Versicherungen, die einen Schaden absichern und Un-
ternehmen, welche eine hohe Investition tétigen wollen, wiirden ihr Geschéaftsprinzip nicht auf
dem Stand der Technik der Anlagensicherheit beruhen lassen. Fiir diese Unternehmen ist das
eingenommene Kapital, reduziert um die erhobenen monetéarer Risiken, eine Chance (Risiko
eines Gewinns), die es zu optimieren bzw. zu maximieren gilt. Unternehmerische Mafinahmen,
welche hohen Einfluss auf die Werteentwicklung oder den Bestand haben, werden iiblicherweise
ausschlielich iiber die Erhebung moglichst genauer finanzeller Risiken (Chancen) entschieden.
Diese Risikoerhebungen betreffen Erwartungswerte und Verteilungen, wobei auch Monte-Carlo-
Simulationen fir Risikosimulationen zum Einsatz kommen [76].

Nun unterliegt die Anlagensicherheit keinem Extremalprinzip, so dass ein Erreichen eines hin-
reichenden Sicherheitsniveaus durchaus plausibel ist. Allerdings ist in Deutschland (z.B. fiir
Storfallbetriebe) auch hierzu kein Wert oder Bereich verbindlich gegeben. Dadurch verlieren
praktisch durchgefiihrte Risikoanalysen in der Anlagensicherheit weite Teile sowohl ihrer sub-
jektiven Einschétzungen als auch ihrer Unsicherheiten nicht. Da selbst spezifische qualitative
Verfahren nicht vorgeschrieben sind, bleibt fragwiirdig, wie vollsténdig viele Gefdhrdungsbeur-
teilungen, Untersuchungen von Gutachtern und behérdliche Kontrollen in Genehmigungsfragen
tatséchlich sind.

Auf Experteneinschitzungen beruhende qualitative Risikoanalysen wie HAZOP bzw. PAAG
sind oftmals Hauptbestandteil von Gefdhrdungsbeurteilungen. Auch wenn diese entsprechend
zu dokumentieren sind, kénnen Einschétzungen sich einer spéteren Nachvollziehbarkeit, z. B.
nach einem unerwarteten Ereignis, entziehen®. Im Falle von quantitativen Risikoanalysen in-
klusive Unsicherheitsbetrachtung sind die bewerteten Szenarien deutlich besser innerhalb einer
Risikokommunikation diskutierbar, besser mit anderen Risikowerten vergleichbar und kénnen
dadurch eine nachhaltigere Akzeptanz zulassen. Durch Hinzufiigen von neuen Erkenntnissen
konnen zudem die Risikobewertungen stetig aktualisiert und prézisiert werden. Viele Risiko-
abschétzungen sind zudem auf konzeptionell dhnliche Anlagen iibertragbar, wie verschiedene
Ausfalldatenbanken (z. B. OREDA im Offshore-Bereich) zeigen. Die stérkere Forderung oder
Forderung nach quantitativen Verfahren kann es ermdéglichen, dass die Anzahl der Systeme mit
quantitativ abgeschatzten Risiken zunehmen wiirde.

Fiir zukiinftige Entwicklungen ist abzusehen, dass die Verwendung von quantitativen Risi-
koanalysen auch abschépfbare Einsparungen von Unternehmensinvestitionen bzw. Aufwendun-
gen (Personal, Kosten) ermdglichen kénnen. Beispiele sind Risikobasierte Wartung (RBI)” oder

SWenn eine Quantifizierung gefordert ist, werden zugrundeliegende Kausalzusammenhénge oftmals tiefgriindi-
ger analysiert.

"Etwa bei Vermeidung von Uberinspektionen unkritischer, risikoarmer Komponenten an Stelle einer zeitlich
starren Inspektionsplanung.
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auch die Erfassung der Lifecycle Performance® von Produkten und Anlagen. Des Weiteren wur-

de bereits genannt, dass quantifizierbare Einschédtzungen zu Mensch-Maschine-Interaktionen bis
hin zu Einschétzungen von Cyberangriffen auch mit Verfahren der quantitativen Risikoanalyse
abgebildet werden konnen (Bayessche Netze). Erwdhnenswert ist, dass insbesondere dynami-
sche Risikoentwicklungen auf rein qualitativer Ebene schwierig abzubilden und verifizierbar zu
machen sind. Wenn Prognosen iiber ein System gegeben werden sollen, kénnten quantitative
Risikoanalysen zusétzlich zeitabhéngig gestaltet werden. Qualitative und quantitative Risiko-
analysen unterscheiden sich des Weiteren im Forschungsverstdndnis, Forschungsgegenstand und
im Forschungsbedarf. Mit quantitativen Risikoanalysen kénnen zum Teil sehr komplexe Anla-
gen oder Systeme durch geeignete Verfahren auf wesentliche Merkmale reduziert werden. Der
Gewinn an Informationen gegeniiber rein qualitativen Analysen besteht somit auch in einer
moglichen erheblichen Datenreduktion und Objektorientierung. Eine Forderung nach starkerer
Beriicksichtigung quantitativer Verfahren kann also Anreize schaffen, Forschung zielgerichtet
weiter voranzutreiben und dadurch effizientere Verfahren bzw. Verfahrenskonzepte hervorzu-
bringen.

Innerhalb der weiter oben angegebenen Ubersicht zu Verfahren der qualitativen und quantitati-
ven Risikoanalyse wurde ersichtlich, dass nicht alle Verfahren das gleiche Potential besitzen, die
zuvor genannten Herausforderungen zu meistern. Auch muss festgehalten werden, dass einige
Verfahren Gesamtkonzepte fiir ein Unternehmen bereitstellen (FMECA, LOPA) und andere der
genannten Verfahren als Unterverfahren durchaus enthalten kénnen. Fiir spezifische quantitati-
ve Risikoanalysen sind daher Ereignisbaumanalysen, Fehlerbaumanalysen oder auch Bayessche
Netze Elementarverfahren. Aus diesem Grund werden in dieser Arbeit Gesamtkonzepte wie
FMECA oder LOPA nicht explizit betrachtet. Sind die verwendeten Verfahren auf unterster
Hierarchieebene prézise, so kénnen mit FMECA oder LOPA als iibergeordnete Verfahrenskon-
zepte im Prinzip sehr hohe Qualitdten im Sicherheitsmanagement erreicht werden. Die weiteren
Aussagen beziehen sich daher eher auf Risikoanalysen aufbauend auf grundlegenden Verfahren.
Es wird in diesen eine hohe Flexibilitdt in verschiedenen, sich dennoch iiberlappenden Anwen-
dungsbereichen gefordert, ebenso die Moglichkeit, unsicheres Wissen, Systemunkenntnis und
Datenunsicherheiten optimal verarbeiten zu kénnen. Bayessche Netze besitzen dieses Potential
und wurden daher fiir die Risikoanalysen in dieser Arbeit ausgewéhlt. Ein weiteres Problem
vieler Risikoanalysen ist die fehlende Mitquantifizierung von Parameter- und Modellunsicher-
heiten innerhalb der Risikoanalyse selbst, als auch innerhalb von Untermodellen. In dieser
Arbeit werden daher grundsétzlich immer Moglichkeiten aufgezeigt, wie innerhalb einer Risi-
koanalyse und allen relevanten Untermodellen eine vollstdndige Fehler- bzw. Unsicherheitsana-
lyse gemacht werden kann. Zahlreiche Methoden entsprechen hierbei dem aktuellen Stand der
Forschung. Die Demonstration erfolgt im folgenden Kapitel abstrakt innerhalb des gewéhlten
Verfahrens der quantitativen Risikoanalyse und in darauf folgenden Kapiteln fiir ausgewéhlte
Untermodelle. Abschlielend erfolgt eine Anwendungsdemonstration an einem industrierelevan-
ten Anwendungsbeispiel. Durch eine rein qualitative Risikoanalyse wére die ausgewéhlte Pro-
blemstellung nicht losbar gewesen. Als positive Nebeneffekte konnten Kausalzusammenhinge
und Eintrittswahrscheinlichkeiten erhoben werden, die auch bei anderen Problemstellungen zu
den betrachteten Anlagen niitzlich sein kénnen. Dadurch ist auch demonstriert, dass vorherge-
sagte positive Aspekte bei quantitativer Verfahrensfithrung zu erwarten sind und gewonnene
Daten den Austausch von Wissen unter Betreibern und Forschern férdern kénnen.

Als letzter Satz sei noch gesagt: ,,Ein Unternehmen, das Risiken nicht richtig analysiert, hat
keinen Vorteil gegeniiber einem Unternehmen, das diese Risiken nicht erhoben hat.®.

8Dadurch kann nachgewiesen werden, dass ein in der Anschaffung teureres Produkt iiber die Lebensdauer
betrachtet, weniger Gesamtkosten verursacht. Dies kann sich positiv auf die Vermarktung auswirken.
9Frei zitiert nach [77].

28



3. Bayessche Netze und deren Anwendung als
Verfahren der Risikoanalyse

Beim Umgang mit Risiken miissen Entscheidungen haufig auf Grund von unvollstdndigen oder
sogar widerspriichlichen Informationen getroffen werden. Um Experten! bei Entscheidungsfin-
dungsprozessen zu unterstiitzen, wurden Computersysteme, sogenannte Expertensysteme ent-
wickelt. Diese sollen auch bei unsicherer Informationslage bestehende Erkenntnisse verkniipfen
und auswerten, um eine Handlungsempfehlung geben zu kénnen. In der Praxis sind solche
Expertensysteme damit konfrontiert, komplexe kausale Zusammenhénge zwischen den Ein-
flussvariablen beriicksichtigen zu miissen.

Bayessche Netze stellen ein solches probabilistisches Expertensystem fiir Entscheidungsfin-
dungsprozesse bei unsicherer Informationslage dar. Die Verarbeitung und die Représentation
von unsicherheitsbehaftetem Wissen erfolgt in azyklischen, gerichteten netzartigen Strukturen.
Im Kapitel zuvor wurden einige elementare Verfahren der Risikoanalyse bereits genannt: Er-
eignisbaumanalyse (ETA) oder auch Fehlerbaumanalyse (FTA), mit welchen oftmals solche
Abhéngigkeiten zwischen vielen verschiedenen Ereignissen schwer abgebildet werden kénnen.
Diese Methoden sind fiir logische Ketten aufeinander folgender Ereignisse konzipiert, nicht fiir
die Beschreibung von Systemen mit zahlreichen Querverbindungen zu anderen Ereignisketten.
Des Weiteren kann mit Bayesschen Netzen die Wahrscheinlichkeit von Ereignissen berechnet
werden, welche mehrere voneinander unabhéngige Ursachen bzw. eine Vielzahl von Zielgrofien
haben. Mit Bayesschen Netzen kénnen kausale Zusammenhénge zwischen betrachteten Grofien
schon auf der Grundlage unseres allgemeinen Versténdnisses der kausalen Beziehungen zwi-
schen Variablen aufgebaut und auch visualisiert werden. Im Vergleich zu den zuvor genannten
Verfahren (ETA, FTA) sind Bayessche Netze kein international standardisiertes Verfahren der
Zuverléssigkeit oder fiir Risikoanalysen und werden in Deutschland hierfiir kaum verwendet.
Ziel dieses Kapitels ist es daher, nach einem Literaturiiberblick die Grundziige des Verfah-
rens anzugeben, wesentliche Rechnungen analytisch vorzufiihren und Vorteile herauszustellen.
Hierfiir soll dieses Verfahren mit Ereignis- und Fehlerbdumen verglichen werden. Praktische
Anwendungen erfordern bisweilen das Arbeiten mit groflen Netzen, weswegen hier auch auf
verfiighare Software eingegangen werden soll. Abschlieflend werden einige Beispiele diskutiert,
die im Rahmen der Habilitation betrachtet wurden, wobei auf die Anwendung der Bayesschen
Netze fiir das industrierelevante Beispiel im Kapitel 6 ausfiihrlicher eingegangen wird.
Zusammenfassung: In diesem Kapitel stehen Bayessche Netze als ein mogliches Verfahren fiir
quantitative Risikoanalysen im Fokus. Durch Vergleiche mit etablierten Methoden wie Ereignis-
oder Fehlerbaumanalyse soll gezeigt werden, welches Potential und welche Vorteile Bayessche
Netze besitzen. Angaben zu Anwendungen in der Anlagensicherheit und zu Softwarepaketen
sind ebenso berticksichtigt.

3.1. Kurzer Uberblick zur Herkunft Bayesscher Netze

Basierend auf dem Bayesschen Wahrscheinlichkeitsbegriff [78] werden Kausalzusammenhénge
im Rahmen der Bayesschen Statistik bereits seit mehr als einem Jahrhundert untersucht. Der
Begriff des Bayesschen Netzes wurde allerdings erst 1985 von Judea Pearl [79] benutzt bzw.

!Experten sind in diesem Kontext Personen, die zur Erledigung ihrer Aufgaben Entscheidungen treffen miissen
und hierfiir auf iberdurchschnittlich viel Fachwissen zuriickgreifen kénnen.
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erfunden. Ein Hauptgegenstand seiner Forschung war die Verarbeitung von unsicherheitsbehaf-
tetem bzw. subjektivem Wissen (Information) in Kausalzusammenhéngen und wie im Rahmen
von kausaler Inferenz mit diesem Wissen geschlussfolgert werden kann.

Zusammen mit Arbeiten von Richard Neapolitan [80] wurden Bayessche Netze als eigenstandi-
ges Untersuchungsobjekt etabliert und zahlreiche Eigenschaften und Anwendungsschritte all-
gemein angegeben und formalisiert. Ein sehr umfassendes Werk zu Bayesschen Netzen von
Richard Neapolitan ist Learning Bayesian Networks [81], welches nicht nur mathematische
Grundlagen sondern auch sehr viele Beispielanwendungen zeigt. Eine umfangreiche Arbeit aus
Sicht von Judea Pearl ist Probabilistic Reasoning in Intelligent Systems: Networks of Plau-
sible Inference [74]. Aktuell gibt es sehr viele Lehrbiicher zum Einstieg in das Arbeiten mit
Bayesschen Netzen wie auch fiir Fortgeschrittene, welche in spezifischen Anwendungsdiszipli-
nen Informationen suchen. Einige werden etwas weiter unten bei den Anwendungsbeispielen
erwihnt. Ebenso wurde hier darauf verzichtet, einen allgemeinen Uberblick iiber die sehr hohe
Anzahl an Fachpublikationen zu diesem Thema zu geben. Fiir Vergleiche von Fehlerbdumen
und Bayesschen Netzen, fiir Kombinationen von Bayesschen Netzen mit Fuzzy-Logik und fiir
die betrachteten Anwendungsbeispiele erfolgen Literaturangaben im Verlaufe dieses Kapitels.

Die Untersuchung von Bayesschen Netzen splittete sich auf Grund der Komplexitét in verschie-
dene Teilzweige auf. Einige davon sollen kurz umrissen werden. Unter dem Begriff Lernen von
oder in Bayesschen Netzen versteht man Konzepte zur automatischen Generierung eines Net-
zes, welches sowohl die Daten als auch die Kausalzusammenhénge moglichst gut beschreibt.
Hierbei unterscheidet man das automatische Bestimmen der Graphenstruktur von der opti-
malen Bestimmung von bedingten Wahrscheinlichkeiten fiir die Transfermatrizen (zu beiden
Punkten siehe etwas weiter unten). Hierunter fallen auch Techniken der Optimierung von Net-
zen. Bestehen Netze nur aus einer kleinen Anzahl an Knoten und Kanten und werden in den
Knoten nur wenige Hypothesen differenziert, so sind die Netze oft noch intuitiv zugénglich. Fiir
komplexe Kausalzusammenhénge kann es sehr schnell unmdoglich werden, diese vollstdndig zu
iiberblicken. Neben geeigneter Software kommen dann auch unterschiedliche Techniken (exakte
bzw. approximative) fiir kausale Inferenz zum Einsatz [81].

Werden in Bayesschen Netzen Eigenschaften als explizit zeitabhingig angesehen, so spricht
man von dynamischen Bayesschen Netzen. Hier gibt es bereits zahlreiche Anwendungen in der
Robotik beim Data Mining? [83].

In der Mehrzahl der Anwendungen von Bayesschen Netzen steht die Verarbeitung von unsi-
cherheitsbehaftetem Wissen im Vordergrund. Fiir viele Probleme bei der Entscheidungsfindung
sind genaue Wahrscheinlichkeiten zudem nicht zwingend nétig. Dennoch wird selbstverstédndlich
untersucht, welche Auswirkungen Modell- und Datenunsicherheiten auf die Schlussfolgerungen
haben. Einen Uberblick zu verschiedenen Techniken hierzu bietet [32]. In dieser Arbeit werden
Kombinationen aus Fuzzy-Logik und Bayesschen Netzen benutzt, wie sie in [84, 32] vorgestellt
wurden.

3.2. Kurziibersicht zur Anwendung Bayesscher Netze

Wie bereits mehrfach angegeben, finden Bayessche Netze iiberall dort Anwendung, wo es eine
sehr starke kausale Verkniipfung zwischen vielen Ereignissen und Ereignisketten gibt. Auf die
Vielzahl an Anwendungen kann hier nicht eingegangen werden. Fiir einen kurzen Uberblick soll
dennoch die folgende Aufzéhlung niitzlich sein.

1. Anwendungen in der Medizin
Fiir einen Arzt stellt sich das Problem, zu einem realen Krankheitsbild eine idealisierte

2Unter Data Mining versteht man die statistische Untersuchung sehr grofer Datenmengen zur Ableitung von
allgemeinen Eigenschaften, Kausalzusammenhéngen oder Trends [82].
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Beschreibung einer Krankheit zuordnen zu miissen. Oftmals sind Patientenbeschreibun-
gen bei der Anamnese trotz gewisser Ahnlichkeit zu einem typischen Krankheitsverlauf
widerspriichlich bis uneindeutig. Dann muss anhand der Ahnlichkeit eine (unsicherheits-
behaftete) Entscheidung getroffen werden. Hier werden Bayessche Netze als Assistenz-
systeme in der medizinischen Diagnostik verwendet [85].

Ein weiteres Beispiel ist die wihrend der Habilitation vom Autor erstellte Veréffentlichung
[86]. Hierin wurde mit Bayesschen Netzen untersucht, welche Vorteile die Alarmierung
von qualifizierten Ersthelfern mittels einer Smartphone-App haben, wenn diese bei Pati-
enten mit Herz-Kreislauf-Stillstand zusétzlich zum bestehenden Rettungsdienst alarmiert
werden. Es konnte gezeigt werden, dass diese die Patienten signifikant frither erreichen
und die Uberlebenswahrscheinlichkeit deutlich verbessern. Insbesondere konnte gezeigt
werden, dass der bestehende Rettungsdienst diese Verbesserung strukturbedingt nicht
erreichen kann.

2. Anwendungen in der Bioinformatik
Die Bildung von Proteinen in Zellen wird durch sogenannte genetische regulatorische
Netzwerke gesteuert, welche Interaktionen zwischen Genen und Proteinen beschreiben.
Hier wird z. B. versucht, das genetische regulatorische Netzwerk durch Bayessche Netze
zu modellieren, wobei jedes Gen als Knoten modelliert wird und eine Kante eine regula-
torische Beziehung zwischen zwei Genen anzeigt [87].

3. Informatik

Mustererkennung, Sprachverarbeitung, Spamfilter, Bildverarbeitung. In den zuvor ge-
nannten Bereichen muss aus einer ungiinstigen Datenlage heraus (unscharfes, verrauschtes
Bild bzw. Muster, geringe Eingangsinformationsmenge) eine moglichst optimale Erken-
nung oder Zuordnung gelingen [88]. Ein anderes Beispiel sind Softwareentwicklungen wie
[89] bei Microsoft. Durch Bayessche Netze sollen Softwarepakete den Bediirfnissen von
Benutzern besser angepasst werden, in dem typische Interaktionen zwischen Nutzer und
Software (Zeitverlauf, Aktionsfolgen, Hilfeaufrufe und weitere) analysiert werden.

4. Anlagensicherheit und Anlagenzuverldssigkeit

Hierfiir bietet diese Habilitation mit Kapitel 6 ebenso ein Beispiel, wo die Formierungs-
wahrscheinlichkeit einer gefdhrlichen explosionsfahigen Atmosphédre an Lagertanks fiir
Raffinerieprodukte untersucht wurde. Eine andere Anwendung mit Beteiligung des Autors
war die Untersuchung der Ausfallwahrscheinlichkeit der Hochspannungs-Gleichstrom-
Ubertragung von einer Offshore Konverterplattform an Land durch Versagen der Trans-
formatorenkiihlung. Auch im vorbeugenden Brandschutz und fiir Fluchtwegskonzepte
sind Bayessche Netze bereits aufgestellt und benutzt worden.

Anwendungen dieser Art sind international zahlreich publiziert. Dennoch werden Bayessche
Netze in Deutschland fiir Untersuchungen innerhalb der Anlagensicherheit selten verwendet.
Eine weitere umfassende Ubersicht zu Anwendungen von Bayesschen Netzen in der Anlagen-
zuverlassigkeit findet man z. B. in [90]. Literaturangaben zu Bayesschen Netzen selbst sowie
zu den hier verwendeten methodischen Erweiterungen und Anwendungsbeispielen finden sich
im Verlauf des Kapitels.

3.3. Verfahrensgrundlagen und analytische Anwendung

3.3.1. Mathematische Grundlagen

Fiir das Arbeiten mit Bayesschen Netzen sollen zunéchst einige mathematische Grofien bzw.
Sachverhalte kurz erklirt werden. Insbesondere die Bayessche Formel und bedingte Wahrschein-
lichkeiten werden bendtigt. Auf eine hohe mathematische Strenge bei der Einbettung und der
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Darstellung wurde verzichtet. Da es sich um mathematische Grundlagen handelt, welche in
jedem Einfithrungsbuch zur Wahrscheinlichkeitsrechnung zu finden sind, wurde auf die Angabe
von Quellen verzichtet.

Zufallsexperiment, Ergebnis, Ereignis

FEin unter kontrollierten Bedingungen durchgefiihrter Versuch moge als Versuchsausgang meh-
rere mogliche Ergebnisse besitzen, deren Eintreten vom Zufall abhéngig sei. Solch einen Ver-
such nennt man Zufallsexperiment und das Ergebnis Zufallsergebnis. Mit dem Begriff Zufall
ist hier gemeint, dass es keine (hinreichend einfache) deterministische Kausalkette gibt, mit
der im Prinzip eine Vorherbestimmung des Versuchsausganges moglich wire3. Sei w nun ein
Zufallsergebnis, so nennt man die Menge aller Zufallsergebnisse eines Zufallsexperimentes den
Ergebnisraum 2. Ein Ereignis ist eine Menge von Ergebnissen eines Zufallsexperimentes, dem
eine Wahrscheinlichkeit zugeordnet werden kann. Ein Ereignis tritt ein, wenn es das Ergebnis
eines Zufallsexperimentes als Element enthélt.

Sei Q2 eine nichtleere Ergebnismenge und ¥ eine Struktur, welche die folgenden Axiome erfiillt:

(i) T CPE)
(i) QC%
(iii) ACY = Q\ACY,

dann ist ¥ ein Ereignisfeld iiber Q. Hierin ist P(2) = {U|U C Q} die Potenzmenge von 2,
also die Menge aller Teilmengen, die aus €2 gebildet werden koénnen. Der Punkt (i) besagt,
dass Ereignisse (im Folgenden immer mit Grofibuchstaben wie A oder E bezeichnet) immer
Teilmengen der Potenzmenge vom Ergebnisraum sind*. Aus (ii) folgt, dass die Menge Q2 selbst
immer dabei sein muss und wegen (iii) gilt, dass, wenn ein Ereignis A zum Ereignisraum gehort,
dann muss auch sein Komplement (Gegenereignis) dazu gehoren.

Wahrscheinlichkeitsraum

Das Tripel (€2, %, P) nennt man Wahrscheinlichkeitsraum mit dem Wahrscheinlichkeitsmaf} P,
wenn gilt:

(1) YVAeX:P(A) €]0,1] .
(1) P(Q) =1 (3.5)
(i) Aji=1,..,n,neN, A;NA; =0 Vi, j:i# j wobei:

P(A1UA2UUAH) :zn:P(Al) (36)
=1

Gemif (i) muss jedem Ereignis A eine wohldefinierte Wahrscheinlichkeit zugeordnet sein, wel-
che eine Zahl zwischen null und eins ist. Nach (ii) tritt die Ergebnismenge, welche nach der
Definition zuvor auch immer ein Ereignis ist, mit der Wahrscheinlichkeit eins ein. Wegen (iii)
folgt, dass die Wahrscheinlichkeit der Vereinigungsmenge aus paarweise disjunkten Ereignissen
gleich der Summe der Einzelwahrscheinlichkeiten der Ereignisse ist.

Wahrscheinlichkeitsrdaume werden in der Mathematik definiert, um Zufallsexperimente formal
untersuchen und beschreiben zu konnen. Interessant ist z. B., dass damit Ereignisse und Er-
gebnisse nicht das Gleiche sind und nicht synonym benutzt werden kénnen. Ergebnisse sind
FElemente des Ergebnisraumes (2, wihrend Ereignisse Teilmengen der Ereignismenge 3 sind. Es

3In der Quantenmechanik kann beispielsweise die Existenz eines objektiven Zufalls (eine Ursache ist nicht
erforderlich) geschlussfolgert werden. Als Beispiel findet sich oft der radioaktive Zerfall. Solche Ereignisketten
sind dann prinzipiell indeterministisch.

“Beispiclsweise ist das Ereignis G Wiirfeln einer geraden Zahl eine solche Teilmenge: {2,4,6} C {1,2,3,4,5,6}.
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ist nirgends gefordert, dass jedes Ergebnis auch ein Ereignis ist.
Nimmt man fiir die Konstruktion des Wahrscheinlichkeitsraumes auch die Ergebnisse als ein-
elementige Teilmengen mit in die Ereignismenge ¥ auf, so sind auch die Ergebnisse nicht weiter
zerlegbare Ereignisse. Man nennt sie dann Elementarereignisse.

3.3.2. Absolute und relative Haufigkeit

Ein Zufallsexperiment werde n-mal unter denselben Bedingungen wiederholt. Nun soll ein Ereig-
nis A eines Ereignisraumes zum Zufallsexperiment betrachtet und der Grad der Bestimmtheit
seines Eintretens quantifiziert werden.

Ist bei n Wiederholungen des Zufallsexperimentes das Ereignis A genau h,(A) mal eingetreten,
so ist h,(A) die absolute Héufigkeit des Ereignisses A.

Ist bei n Wiederholungen des Zufallsexperimentes das Ereignis A genau h,(A) mal eingetreten,
so ist r,(A) = h"T(A) die relative Haufigkeit des Ereignisses A.

Anzumerken ist noch, dass verschiedene Versuchsserien vom Umfang n im Allgemeinen auch
verschiedene absolute hy,(A) und relative Haufigkeiten r,(A) liefern werden. Ist der Umfang n
jedoch hoch genug, so wird es umso wahrscheinlicher, dass sich die relativen Héufigkeiten in
der Néhe eines Wertes befindet, den man als die Wahrscheinlichkeit P(A) interpretieren kann.
Fiir die Anlagensicherheit bedeutet dies z. B., dass fiir die Ermittlung einer Ausfallwahrschein-

lichkeit eine hinreichende Anzahl gleichartig praparierter Systeme untersucht werden muss.

Bedingte Wahrscheinlichkeit und Produktregel

A und B seien zwei beliebige Ereignisse und P(B) > 0, dann ist die bedingte Wahrscheinlichkeit
von A unter der Bedingung B definiert durch:

P(ANB)

PAIB) = —5 5

(3.7)

P(A|B) ist eine a posteriori Einschdtzung der Wahrscheinlichkeit von A, wenn die Information
des Eintritts von B vorliegt. Die verbleibenden Méoglichkeiten von A liegen dann in B. Aus der
Definition (3.7) folgt der Produktsatz:

P(AN B) = P(A|B)P(B). (3.8)

Wenn gilt:
P(A|B)=P(A) = P(ANnB)=P(A)P(B). (3.9)

Die beiden Ereignisse A und B sind dann stochastisch unabhéngig. Es gilt auch:
P(A|B)=P(A) = P(B|A)=P(B), wenn P(A)>0. (3.10)

Stochastische Unabhéangigkeit und totale Wahrscheinlichkeit

Aq, Ao, ..., A, seien abzéhlbar viele Ereignisse. Wenn fiir jedes £k € N mit 1 < k& < n und fir
jede Teilmenge von k-Ereignissen A;,, Ay, ..., A;, der Menge {4, ..., A, } gilt:

dann sind die Ereignisse vollstdndig stochastisch unabhédngig. Der Nachweis der vollstdndigen
stochastischen Unabhéngigkeit erfordert das Erfiillen von (2" — n — 1)-Gleichungen. Sind die
abzéhlbar vielen Ereignisse A1, Ao, ..., A, vollstdndig stochastisch unabhéngig, dann gilt auch:

P(AlﬂAgﬂﬁAn) :P<A1)P(A2)P(An) (312)
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Man beachte allerdings, dass die Umkehrung des letzten Satzes nicht erfiillt ist, also aus der
Giltigkeit von (3.12) nicht die vollstéandige stochastische Unabhéngigkeit folgt.

Seien nun Aj, As, ..., A, abzéhlbar viele, paarweise disjunkte Ereignisse A; N A; = 0 Vi # j.
Wenn nun zusatzlich gilt, dass P(4;) > 0 Vi und:

> P(A) =1, (3.13)

dann nennt man die Ereignisse Ay, As, ..., A, eine vollstdndige Ereignisdisjunktion. Aus der
paarweisen stochastischen Unabhéngigkeit folgt im Allgemeinen nicht die vollstdndige stochas-
tische Unabhéngigkeit. Sei nun B ein beliebiges Ereignis mit P(B) > 0:

n n

OAZ-D :PQOBNAZ-
= > P(BNA;) =Y P(B|A)P(4)). (3.14)

P(B) = P(BNQ) :P(Bﬂ
=1 =1
=1 =1

Die letzte Formel beschreibt die totale Wahrscheinlichkeit des Ereignisses B. Mit (3.7) folgt
flir eine vollstdndige Ereignisdisjunktion A4;, i =1,...,n:
P(ANB)  P(BNA)  P(BIA)P(A)

PANB) = =55~ = @)~ S, P(BIA)P(A)" (3.15)

Die Formel (3.15) wird als die Bayessche Formel bezeichnet, welche fiir die Bayesschen Netze
eine wichtige Bedeutung hat. Dort verwendet man an Stelle des Begriffes Ereignis auch den
Begriff Hypothese. Hierin sind:

o P(Ag): a priori Wahrscheinlichkeiten fiir die Ay. Die Bewertung wird vor Kenntnis des
Eintretens von B vorgenommen.

o P(Ag|B): a posteriori Wahrscheinlichkeit fiir die Ay. Die Bewertung wird nach dem Ein-
treten von B vorgenommen.

o P(BJ|Aj): Diagnostische Unterstiitzung des Ereignisses B durch den Zustand Ay.

Diese Groflen sollen im Folgenden kurz am Beispiel des Wiirfelns verdeutlicht werden. Hierzu
seien A; FEreignisse des Wiirfelns der jeweiligen Zahl i, wobei hierfiir sechs Méglichkeiten i €
{1,2,3,4,5,6} bestehen und B sei das Ereignis des Wiirfelns einer geraden Zahl. Es ist klar,
dass die a priori Wahrscheinlichkeiten fiir alle Ereignisse A; gleich P(A4;) = % sind, da es sich
um ein Laplace-Experiment mit sechs moglichen Versuchsausgéngen handelt.

Zudem bilden die A; eine vollstdndige Ereignisdisjunktion:

Y P(A)=1, ANA =0 Vi#j. (3.16)
Des Weiteren kann iiber die bedingten Wahrscheinlichkeiten P(B|A4;) ausgesagt werden:

P(B|A;) =

( ):{0 falls : = 1,3,5 (3.17)

P(A;) 1 fallsi=2,46 °

Man erkennt an den Zahlen, wie stark die Hypothese B durch die einzelnen A; diagnostisch
unterstiitzt wird. Diese Unterstiitzung ist erwartungsgeméfl maximal fiir gerade und null fiir
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ungerade Zahlen. Fir die totale Wahrscheinlichkeit von B gilt nun:

6

1 1 11
P(B) =3 P(B|A)P(A;) =0+ 2+ 0+ +0+ 2= . (3.18)
=1

Fiir die a posteriori Wahrscheinlichkeiten fur die A; gilt:

_ P(AxnB) _ P(B|A)P(Ak) _

,i=1,3,5
L i=2,4,6

(3.19)

wim O

Auch diese sind erwartungsgeméafl null fiir eine ungerade Zahl und % fiir eine gerade Zahl, da
mit Kenntnis von B offen bleibt, welche der drei moglichen geraden Zahlen vorliegt.

3.3.3. Analytische Verfahrensdurchfiihrung

Bayessche Netze sind als sogenannte azyklische, gerichtete Graphen eine Untermenge verall-
gemeinerter Graphen, welche die Einschriankung der Azyklizitdt und der Gerichtetheit nicht
besitzen. Allgemein sind Graphen Modelle fiir netzartige Strukturen, bestehend aus Knoten und
Kanten, deren Eigenschaften und Beziehungen zueinander innerhalb der Graphentheorie unter-
sucht werden. Beispiele sind Strafennetze (z. B. die anzusteuernden Haltestellen durch einen
Bus), Computernetze (z. B. ein vom Autor genutzter Grofirechner der Universitét, bei der die
CPUs durch einen , Kautz-Graphen* vernetzt sind), elektrische Schaltungen, bis hin zu Bayess-
chen Netzen. Gegenstand der Theorie ist die Suche nach allgemeinen Struktureigenschaften [91].
Sind alle Verbindungen zwischen den Knoten durch Pfeile eindeutig gerichtet, so konnen da-
durch Ursache-Wirkungs-Zusammenhénge wiedergegeben werden (gerichteter Graph). Durch
die Azyklizitdt wird nun die Eindeutigkeit der Ursache-Wirkungs-Zusammenhénge ermoglicht.
Die Knoten stellen dabei Zufallsvariablen dar, wahrend die probabilistischen Zusammenhénge
zwischen den Variablen durch die Struktur des Netzes selbst gegeben sind.

Abstrakt betrachtet stellen Bayessche Netze eine gemeinsame, multivariate Wahrscheinlich-
keitsverteilung der Zufallsvariablen in faktorisierter Form dar (siehe etwas weiter unten). Eine
explizite Angabe der multivariaten Wahrscheinlichkeitsverteilungsfunktion ist in vielen prak-
tischen Fillen weder moglich noch sinnvoll oder erforderlich, worin die eigentliche Bedeutung
der Bayesschen Netze liegt. Auf ungerichtete Graphen soll hier nicht weiter eingegangen wer-
den. Fiir weitere Informationen sei hierzu, wie auch zu Graphen allgemein, auf die Literatur
verwiesen [91].

Aufbau Bayesscher Netze

Zum Arbeiten mit Bayesschen Netzen haben sich spezifische Benennungen etabliert, welche
mit Hilfe der Abbildung 3.1 erldutert werden sollen. Ein Knoten wird als Elternknoten be-
zeichnet, wenn er in der Kausalkette darunterliegende, sogenannte Kinderknoten besitzt. Hat
ein Knoten selbst keinen Elternknoten, so wird er als Wurzelknoten bezeichnet. Die Menge der
Waurzelknoten sind stochastisch unabhéngige Zufallsvariablen im Bayesschen Netz. Die Menge
aller Knoten, die nicht Wurzelknoten sind, nennt man zudem innere Knoten.

Fiir die Verbindungen zwischen den Knoten gibt es fiinf Moglichkeiten: zyklisch, ungerichtet, se-
riell, divergent und konvergent, wobei im Bayesschen Netz nur die letzten Drei relevant sind. Bei
einer seriellen Verbindung zwischen Knoten gibt es eine direkte Reihenfolge. Von einem Kno-
ten startet eine divergente Verbindung, wenn von diesem Kanten in mehrere Knoten miinden.
Laufen dagegen mehrere Kanten in einem Knoten zusammen, so nennt man dies konvergent.
Diese allgemeinen Struktureigenschaften sind relevant, wenn man durch die Verwendung gra-
phentheoretischer Kriterien auf mogliche Zustdnde schlielen mochte. In gerichteten Graphen
ist insbesondere die d-Separation (fiir dependence) von Bedeutung, weil sich dadurch Unab-
héngigkeiten zwischen Zufallsvariablen ergeben.
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ungerichtet seriell zyklisch Wurzelknoten
Knoten A Knoten E . Eltern 1 Eltern 2
' E ............. 7 S
Knoten B Knoten F >Knoten H Kind 1
Y
Knoten C >Knoten G Kind 2
konvergent innere Knoten
Y
Knoten D
" “gerichtet seriell
. J

Abbildung 3.1: Ubersicht zu Bezeichnungen und Strukturen in Bayesschen Netzen (mit Aus-
nahme der zyklischen Verbindung).

In einer seriellen Verbindung (siehe Knoten B— C'— D in Bild 3.1) sind die Knoten B und D
unabhéngig, wenn Knoten C bekannt ist. Fine Kenntnis von B liefert dann keine zusétzliche
Information iiber D. In einer konvergenten Verbindung wie Knoten C— G<+—F miissen dazu
alle unbestimmt und in einer divergierenden Verbindung wie C— G, C'— D liefert dagegen
d-Separation fiir D und G bei bekanntem C' vor. Durch d-Separation werden letztendlich Kau-
salzusammenhénge unterbrochen, die zuvor bestanden haben. Ist in der betrachteten seriellen
Verbindung sozusagen B die Vergangenheit, C' die Gegenwart und D die Zukunft, so werden
mit Kenntnis von C' Vergangenheit und Zukunft unabhéngig voneinander. Fiir weitere Details
muss erneut auf die Fachliteratur verwiesen werden [91].

Bayessche Netze als gemeinsame Wahrscheinlichkeitsverteilung

Mit Blick auf die Anlagensicherheit verwendet man Bayessche Netze, um den Beitrag von Ein-
zelrisiken auf ein Gesamtrisiko eines Systems graphisch darzustellen und berechnen zu kénnen.
Die Zufallsvariablen an den Knoten stellen hierbei die feinsten, in der Risikoanalyse aufge-
schliisselten Teilrisiken des Gesamtsystems dar. Ist das Netz mit Hilfe der Zufallsvariablen

Ky, -+, K, konstruiert, so ist fiir die Gesamtwahrscheinlichkeitsverteilung [81]:
P(Ky, -, Ky) = [[ P(Ki|Elternknoten(K;)). (3.20)
i=1

Hierin wird ersichtlich, dass die bedingten Wahrscheinlichkeiten an einem Knoten nur von
den Hypothesen der Elternknoten abhéngig sind. Dahinter verbirgt sich die Faktorisierung in
Bayesschen Netzen, die eine enorme Vereinfachung in der Darstellung der gemeinsamen Vertei-
lungsfunktion beinhaltet. Das BN wird genutzt, um das Gesamtvertrauen in einzelne Zustande
der Zufallsvariablen zu bestimmen. Spéter wird auch gezeigt, dass die Stérke der kausalen
Korrelation durch die Dicke der gerichteten Kanten illustriert werden kann. Das Wissen iiber
einen Zustand einer Zufallsvariablen (Evidenz) kann benutzt werden, den damit vertréglichen,
wahrscheinlichsten Zustand der anderen Zufallsvariablen tiber Wahrscheinlichkeitspropagation
zu bestimmen. Hierfiir werden a priori Wahrscheinlichkeiten fiir die stochastisch unabhéngi-
gen Wurzelknoten benotigt sowie bedingte Wahrscheinlichkeiten fiir die inneren Knoten. Diese
werden in Form von (mehrdimensionalen) Wahrscheinlichkeitsmatrizen abgespeichert. Die Ma-
trizen mit den bedingten Wahrscheinlichkeiten fiir die inneren Knoten sind jedoch nur bedingt
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abhingig von deren Elternknoten. Die mathematische Grundlage hierfiir ist die in 3.15 ange-
gebene Bayessche Formel. Sei I/ im Folgenden ein Ereignis und K; Hypothesen des Knotens
K (aus einem Satz disjunkter Hypothesen), so gilt:

P(E|Kj;) - P(Kj)
i-1 P(E|K;) - P(K;)

P(Kj|E) = (3.21)

Die Grofle P(K;|E) stellt das Vertrauen (spéter: BEL-Wert bzw. BELIEVE) in die Hypo-
these K; dar, wenn E beobachtet wurde. Weiterhin gilt fiir die totale Wahrscheinlichkeit des
Ereignisses F:

P(E) =) P(E|K;)- P(K)), (3.22)
j=1

wenn Kj, j = 1,...,m ein vollstédndiger Satz disjunkter Hypothesen ist.

Die Gleichung (3.21) erlaubt zwei Interpretationen. Sei beispielsweise S ein Schaden (vgl. Ka-
pitel 6) ein Defekt an einer Dichtung an einem Schwimmdachtank) und E eine Konsequenz
oder ein detektierbares Ereignis (z. B. eine erhohte Emission), dann ist P(F|S) die bedingte
Wahrscheinlichkeit einer erhohten Emission durch den Schaden. Dies sind iiblicherweise nu-
merische Werte, die durch die Spezifikation der Transfermatrizen gegeben sind und mit der
Initialisierung des Netzes errechnet werden.

Die bedingte Wahrscheinlichkeit P(S|E) stellt die Wahrscheinlichkeit fir einen spezifischen
Schaden dar, wenn E beobachtet wurde. Dies wird durch Propagation von Wahrscheinlichkei-
ten mit Hilfe des Netzes berechnet.

3.3.4. Initialisierung Bayesscher Netze

Unter der Initialisierung eines Bayesschen Netzes versteht man die Eingabe der Wahrscheinlich-
keitsdaten an allen Knoten und die Bestimmung des aktuellen Vertrauens in die Hypothesen.
Hier wird davon ausgegangen, dass sowohl die Graphenstruktur als auch die Ausdifferenzierung
der einzelnen Hypothesen an den Knoten bereits vorgegeben ist. Anderungen an der Kausal-
struktur machen iiblicherweise andere oder weitere Wahrscheinlichkeitsdaten erforderlich, wéh-
rend Anderungen an den Hypothesen iiblicherweise Anforderungen an den Detaillierungsgrad
der vorhandenen Informationen stellen. Fiir weitere Informationen sei auf die Biicher von Pearl
und Neapolitan [74, 81] verwiesen.

In der Initialisierungsphase ordnet man den Wurzelknoten a priori Wahrscheinlichkeiten zu.
GeméB (3.20) sind die hierbei spezifizierten Wahrscheinlichkeitsdaten stochastisch unabhéngig
voneinander, da es zwischen den Wurzelknoten keine Kanten gibt. Als hierfiir wichtige Da-
tenquellen sind Datenbanken, Expertenmeinungen und Literaturdaten zu nennen. Hinter jeder
Hypothese verbirgt sich eine Realisierung des Zustandes des betreffenden Knotens. Es wird
grundsétzlich angenommen, dass das zu beschreibende System beziiglich seines Zustandes je-
derzeit klassifizierbar ist. Daher gilt, dass die Summe der Wahrscheinlichkeiten der Hypothesen
stets 1 ist. Sei A ein Wurzelknoten und A;, i = 1,...,n die unterschiedenen Hypothesen, so gilt
demnach:

Y P(A) =1, P(4;)>0. (3.23)
Fiir innere Knoten B werden nach (3.20) bedingte Wahrscheinlichkeiten in Abhéngigkeit von

den Hypothesen der (unmittelbaren) Elternknoten benétigt. Fiir feste Bedingungen gilt:

>_P(BilAj Ajy -+ 45,) =1, (3.24)
=1

37



3. Bayessche Netze und deren Anwendung als Verfahren der Risikoanalyse

weil fiir jede feste Bedingung eine Konsequenz eintreten muss. Bedingte Wahrscheinlichkeiten
werden als geschichtete Matrizen dargestellt. Die Eintrége in diesen Matrizen entsprechen den
zuvor spezifizierten Wahrscheinlichkeiten:

M(Bi1|As - Ap)iyig, i

yin?

(3.25)

mit |i1]-Schichten aus n — 1 dimensionalen Matrizen. Die Summe der einzelnen Schichten fiir
eine feste Bedingung ergibt stets eine Eins-Matrix:

> P(BilAz- - Ap)iyigein, = 1. (3.26)

11=1

Eine Eins-Matrix zeichnet sich dadurch aus, dass fiir alle Elemente dieser Matrix a,,, = 1 gilt.
Fiir die Summe zugehoriger Matrixelemente iiber die Schichten gilt somit (3.24).

Die Transfermatrizen stellen die Wahrscheinlichkeiten der Hypothesen eines Knotens in Ab-
héngigkeit zu den Hypothesen der vorangegangenen Knoten dar. Ein Spezialfall dafiir ist ein
Knoten mit nur einem Elternknoten. Die Verbindungsmatrix fiir jeweils zwei angenommene
Hypothesen bei Kinder- und Elternknoten ist dann:

L. Schicht :  M(By|A); = (P(BiA1) P(Bi|4y)), (3.27)

2. Schicht : M (By|A); = (P(Bg\Al) p(BQ\Az)) . (3.28)

Die beiden Verbindungsmatrizen sind im Format 1 x 2 und lassen sich daher der besseren
Ubersicht halber in die folgende 2 x 2-Matrix zusammenschreiben:

P(Bi|A) P(BllAz)> _ (3.29)

M(B|A) = <p(BzyA1) P(Bs|Ay)

Ein Knoten mit beispielsweise zwei Elternknoten (A, C), in denen wiederum genau zwei Hypo-
thesen unterschieden werden, ist geméfl (3.25) durch folgende Matrizen gekennzeichnet:

—_— ~_ [P(B1|A1Cy) P(B1|A1Cy)

1. Schicht :  M(B1|AC);\ = (P(BﬂAgCl) P(Bi|4sCy) | (3.30)
—_ [ P(B2|A1C1) P(B2|A10s)

2. Schicht :  M(B2|AC); = (P(BQ|A201) P(Ba|AsCy) | ° (3.31)

Sind alle a priori und bedingten Wahrscheinlichkeiten zugeordnet, so schliefit die Initialisierung
mit der Berechnung des aktuellen Gesamtvertrauens in die Hypothesen aller Knoten ab. Auf der
Grundlage der eingestellten Daten spiegelt das Netz dann die gemeinsame Wahrscheinlichkeits-
verteilung wider. Hierfiir werden fiir jede Hypothese an jedem Knoten 7-, A- und BEL-Werte
bestimmt. Die 7-, A- und BEL-Werte werden fiir die Knoten bisweilen zu Vektoren zusam-
mengefasst und bilden spéter eine geeignete Form, um ebenso Evidenzen zu verarbeiten und
Vertrauenswerte zu berechnen. Dies soll zunéchst allgemein dargestellt werden.

Sind ein Ereignis £ und disjunkte Hypothesen K, (j = 1,...,n) des Knotens K vorhanden,
gilt mit der Bayesschen Formel (3.15):

P(E|Kj) - P(Kj))
>j—1 P(E|K;) - P(K;)

P(K|E) = (3.32)

Den einzelnen Termen ordnet man nun neue Symbole (7-, A-, und BEL) zu:
BEL(K;) = P(K;|F) mit ;" BEL(K;) =1,
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AMK;) = P(E|Kj),
m(K;) = P(Kj),

1
> i1 P(EIK;)-P(K;)’

Hierin ist a ein Normierungsfaktor. Vergleiche mit dem weiter oben angegebenen Wiirfelbeispiel
zeigen folgende Interpretation:

a=

e Der m-Wert reprisentiert dabei das aktuelle MaB fiir die kausale Unterstiitzung einer Hy-
pothese. Es ist eine datenbezogene Grundwahrscheinlichkeit fiir die Hypothesen bzw. fiir
die disjunkten Ereignisse. Diese Grofie zeigt damit auch, wie stark eine Hypothese durch
die Grundeinstellung des Netzes auf der Basis der Initialisierungsdaten gestiitzt wird.
Bei einem Wurzelknoten ist dies in der Initialisierung mit der a priori Wahrscheinlichkeit
identisch.

e Der A-Wert ist das aktuelle Maf fir die diagnostische Unterstiitzung einer Hypothese
durch die Kinderknoten. Reprasentiert wird die Eintrittswahrscheinlichkeit von einem
Ereignis F, wenn A; eintritt.

e Der BEL-Wert ist das Ma# fiir das Gesamtvertrauen in eine Hypothese, wenn ein Ereignis
FE beobachtet wurde. Bei einem Wurzelknoten ist dies in der Initialisierung mit der a priori
Wahrscheinlichkeit identisch.

Setzt man die 7-, A-, und BEL-Vektoren in (3.32) ein, so folgt:
%
BEZ:axAmﬁx?mw. (3.33)

Hierbei handelt es sich nicht um Vektor- oder Skalarprodukte. Die Multiplikation ist zeilenweise
auszufiihren. Die Anzahl der Komponenten der 7-, A- und BFE L-Vektoren entspricht der Anzahl
der Hypothesen eines Knotens:

BEL(KY) = a- MKy - (K1) (MED\  (#(K)
BEL(KQ) = Oé')\(KQ) -W(KQ) N )\(KQ) ﬂ'(KQ)

: =« : X : , (3.34)
BEL(K,) = a- \K,) - w(Ky)  \MK.))  \r(K,)

«a wird dabei so bestimmt, dass gilt:

1A(Kj).7r(z<j) =1 = e= sy (3.35)

n n 1
> BEL(Kj)=o-
Jj=1 Jj=

Die A-Vektoren der Knoten sind zu X} = 1 gewahlt. In der Initialisierungsphase ist das Ge-
samtvertrauen bestimmt durch die kausale Unterstiitzung der Hypothesen (BEL-Vektor =
m-Vektor), was der totalen Wahrscheinlichkeit entspricht. Bei Wurzelknoten ist dies identisch
mit den a priori Wahrscheinlichkeiten. Sind die Wahrscheinlichkeiten bedingt durch die Hypo-
thesen der Vorgéngerknoten, muss die totale Wahrscheinlichkeit fiir K7, Ko, --- , K, mit (3.14)
berechnet werden. Ist K von Ej, Fs, .-, E, Sitzen disjunkter Ereignisse abhéngig, folgt fiir
m(K):

P(K) =n(K) = i i Z P(K|E; Ej, - Ej,) - P(Ej,) - P(Ej,) -+~ P(E;,).  (3.36)
Jj1=172=1 Jn=1

Nachdem alle Knoten mit den 7-, A- und BEL-Vektoren versehen wurden, ist die Initialisie-
rungsphase abgeschlossen. Dem Netz konnen Vertrauenswerte entnommen werden und es ist
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vorbereitet zur Verarbeitung von Evidenzen. Eine grafische Veranschaulichung zur Netzkon-
struktion und Initialisierung zeigt die Abbildung 3.2. Die gezeigten Handlungsschritte konnen
ebenso als Workflow bzw. als Handlungsrezept fiir eine typische Aufstellung und Initialisierung
eines Bayesschen Netzes aufgefasst werden.

Erstellen von Knoten und Kanten,

Erzeugen der Netzstruktur m

Verarbeitung der betrachteten Ereignisse, W El
deren Auswirkungen und Ursachen aus der
qualitativen Risikoanalyse Folgeknoten

Konsequenz
K1

Hypothese E1;

Hypothese E1,

Wurzelknoten
E2

Konsequenz
K2

Festlegung der Hypothesen (Zustande) aller Knoten
Hypothese E2,
Hypothese E2,

Hypothese E2;

Fixierung des Detailierungsgrades der Analyse
(Hypothesenzahl)

F
Hypothese F;
Hypothese F,

K1
Hypothese K1,
Hypothese K1,
Hypothese K13

Hypothese K2,
Hypothese K2,

Eingabe der a priori Wahrscheinlichkeiten der El
E1,=0,8
Wurzelknoten (rot) Eli= 02
Eingabe der bedingten Wahrscheinlichkeiten in Form
von Transfermatrizen an den inneren Knoten
F.IE1,E2, F,|E1,E2, F,|E1,E2,
F F.|E1,E2, F||E1,E2, F,|ELE2,
Fy (T)=
F, F,IE1,E2, F,|E1E2, F,|E1,E2,
F.IELE2, F,|E1E2, F,|E1,E2
()
K1 (T)
=
K1,
K1, K2,
\_ Kis ) K2,
Zuordnung der A-, Ti- und BEL-Vektoren T
80% 60%
x=T BEL(EL,) mmmmmmm BEL(E2,) s
— . .- . BEL(E1,) = BEL(E2,) ==
Ti=a priori Wahrscheinlichkeit Wurzelknoten BEL(E25)
EL=T
=1 .
- innere

ni=totale Wahrscheinlichkeit gem. (3.30)

BEL aus A=1 und Tt gem. (3.30) Knoten

BEL(Fl)f’;’—
BEL(F) s

——> ——

Abbildung 3.2: Darstellung eines vereinfachten Ablaufschemas zur Netzkonstruktion und zur
Initialisierung.
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3.3.5. Propagieren von Wahrscheinlichkeiten in Bayesschen Netzen
Kausale Inferenz

FEine wichtige Besonderheit Bayesscher Netze ist die Fahigkeit zur Untersuchung von kausa-
len Inferenzen. Darunter versteht man das gezielte Einspeisen von Beobachtungen (Evidenzen)
und einer Aktualisierung des Netzes. Beobachtungsdaten werden in das Netz eingegeben, in
dem gezielt das Vertrauen in ausgewéhlte Hypothesen verdndert wird. Hierzu modifiziert man
Bedingungen oder Zusténde (,Was wére, wenn ...7“). Die Stdrke der kausalen Beeinflussung
ist zudem nicht fiir alle Verbindungen zwischen den Knoten im Netz identisch, wodurch weite-
re Informationen gewonnen werden kénnen. Das Einspeisen von Beobachtungsdaten geschieht
hierbei dadurch, dass die BEL-Werte an einzelnen Hypothesen gezielt modifiziert werden. Durch
die Aktualisierung werden die Vertrauenswerte aller anderen Knoten neu berechnet und wi-
derspiegeln die aktualisierte gemeinsame Verteilung unter der Bedingung der eingespeisten
Beobachtung.

Ublicherweise unterscheidet man folgende Inferenztypen:

o diagnostisch (Welche Ursachen miissen gegeben sein, damit eine spezifische Konsequenz
beobachtet wird?),

 kausal (Wie verdndern sich die Konsequenzen bei Modifikation der Ursachen?),
o gemischt (Kombinationen aus den vorgenannten Fragen).

Dadurch kénnen Schlussfolgerungen gezogen und Bayessche Netze dazu verwendet werden, um
Vermutungen iiber nicht beobachtetes Verhalten bzw. Prognosen zu treffen.

Anzumerken ist, dass in Bayesschen Netzen zwar bedingte Wahrscheinlichkeiten zur Beschrei-
bung der Abhéngigkeiten eingespeist werden, aber die grundsétzliche Frage nach dem Vorhan-
densein einer echten Kausalitit oder nur einer Korrelation unbeantwortet bleibt®. Durch das
Arbeiten mit dem Netz wird eine Kausalitédt unterstellt. Ob die getroffenen Annahmen iiber sto-
chastische Unabhéngigkeit und die bedingten Abhéngigkeiten zutreffen, kann nicht durch das
Netz entschieden werden. Hierzu sind oftmals weitere Untersuchungen an den Ausgangsdaten
notwendig.

Propagation von Wahrscheinlichkeiten

Das Verfahren der Propagation von Wahrscheinlichkeiten soll verkiirzt dargestellt werden. Es
werden die folgenden Zuordnungen getroffen:

e K ist ein innerer Knoten mit den Hypothesen K7, Ko, -- , Ky,
e K hat die Vorgangerknoten V1, Vs, -+, V, mit den Hypothesen Vi, 1, , Vip i,

e der Knoten K hat zu seinen Vorgangerknoten Vi, Vs, ...V, eine mehrdimensionale,
mehrschichtige Verbindungsmatrix M (K|ViVa---V,).

Bei Eintritt einer Evidenz an dem Knoten K wird der vorhandene A-Vektor aktualisiert, indem
er durch einen neuen A-Vektor ersetzt wird. Der neue A-Vektor reprédsentiert das neue Ver-
trauen in die Hypothesen als Konsequenz der Beobachtung. Der m-Vektor bleibt dabei fiir den

5In diesem Sinne kann man ein Bayessches Netz aufstellen, das einen Zusammenhang zwischen Babys und
Storchen darstellt. Es ist allgemein bekannt, dass es zwischen den Beobachtungswerten eine Korrelation
geben konnte, aber keinen Kausalzusammenhang. Dennoch miissen die gefundenen Schlussfolgerungen mit
einem hierfiir aufgestellten Bayesschen Netz nicht zwingend alle falsch sein.
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Knoten K unverdndert. Jedem Vorgingerknoten wird nun ein Spaltenvektor als A-Nachricht
iibermittelt, der so viele Zeilen enthilt, wie der Vorgangerknoten Hypothesen hat:

Ar (Vi)
A (Vi) = : : (3.37)
>\K(V:i,mi)

Die A-Nachricht an den Vorgéngerknoten wird wie folgt berechnet:

h mi—1  Mi41
AK(Vi,L) = Z( {Z Z Z Z M K|Vl )thJz LJit1Jn

J1 1 .71 1= 1]z+1 1 ]n—]-

H 7TK Jq

q=1,q#i

(3.38)

Fiir einen Knoten K mit nur einem Vorgéangerknoten folgt aus (3.38) der Spezialfall:

Eh: M(K|V)y.L (3.39)

Fiir einen Knoten mit zwei Vorgingerknoten folgt aus (3.38) der Spezialfall:

m2

Z M( K’VIVQ)Z/LJz WK(V2J2) . (3.40)
Jj2=1

h
k(W) Z

Mit der A-Nachricht von Knoten K und weiteren Nachfolgeknoten K, kann der A-Wert der
jeweiligen Vorgéngerknoten Vi, Vs, --- |V, aktualisiert werden. Nicht aktivierte Knoten gehen
mit dem A-Wert aus der Initialisierungsphase ein. Es gilt folgende Gleichung:

T (3.41)
=1

Zusatzlich zur A-Nachricht senden aktivierte Knoten an nicht aktualisierte, durch Kanten ver-
bundene Nachfolger einen neuen m-Vektor mit einer m-Nachricht:

v () = (k) T Meg(d). (3.42)
K=1,K+#j

Mit der m-Nachricht wird der 7-Vektor des Nachfolgeknotens aktualisiert:
m(Kn) =D > MKWV Va)igyegumrx (Vigy) - 7k (Vag,)- (3.43)

AbschlieBend werden der BEL-Vektor und a geméf (3.33) und (3.35) fur alle aktualisierten
Knoten neu berechnet.

In Abbildung 3.3 ist ein allgemeines Ablaufschema (Rezept) fiir die Durchfiihrung der Pro-
pagierung von Wahrscheinlichkeiten dargestellt. Dieses Rezept geht davon aus, dass eine In-
itialisierung geméfl des Rezeptes aus Abbildung 3.2 bereits durchgefithrt wurde. Die jeweils
aktivierten Knoten wurden farbig hervorgehoben.
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p
Evidenz an einem Knoten: E

(B2 N
Veranderung in das Vertrauen in eine Hypothese; - -

aktualisieren A:

Xaltaxneu = é’h- H

Zalt—"1ne j harte Evidenz F

Aate — Aneu # ey weiche o

T = Tiney » aktualisiere BEL mit (3.33) Evidenz ﬁ Kzlolju% HE
K2,

K21 90:/:: WE
K2,m "
Propagierung von Evidenzknoten rickwarts in der — F Y\
Kausalkette von K2 —F: o A= Ane)
)\-Nachricht:Talt(F), Transfermatrix mit (3.32) und Aait —BELney

Aar des nicht aktualisierten Vorgéngerknotens
von F (hier K1)

E K1 j
Aktualisierung von BEL(F) mit (3.33) und T,

Propagieren von Wahrscheinlichkeiten riickwarts
in der Kausalkette von F—E1, E2

A-Nachricht von F, Transfermatrizen,
n-Vektor der Vorganger nach (3.36),

Aktualisierung von BEL(E1), BEL(E2) nach (3.33)

A-Nachricht

A-Nachricht

nach Aktualisierung

Propagieren der Evidenz zu einem Knoten derselben
Kausalhéhe wie der Evidenzknoten oder vorwarts

in der Kausalkette F )

n-Nachricht mit (3.43)
F—K1, benétigen A-Vektoren

Aktualisierung vonTi(K1) mit-Vektoren und
Transfermatrizen von allen Vorgangern nach (3.43)

Aktualisieren von BEL mit (3.33)
n-Nachricht + 1, -
— BEL,.,
\ J

Abbildung 3.3: Ablaufschema zur Aktualisierung des Netzes nach Einspeisen einer Beobach-
tung (Evidenz).

3.3.6. Analytische Beispielrechnungen
Netzausschnitt fiir die Beispielanwendung

Fiir die Demonstration einer Beispielrechnung wurde ein Teilbereich des Bayesschen Netzes
zum Schwimmdachtank aus Kapitel 6 ausgewédhlt. Die Erstellung der Illustration zum Netz
erfolgte mit der Software GeNle [92]. Hinweise zur (intuitiven) Bedienung finden sich eben-
so in den Abbildungen. Zur Vereinfachung der Berechnungen wurde die Datengrundlage zu
den Knoten so modifiziert, dass nur wenige Nachkommastellen bendtigt werden. Bild 3.4 zeigt
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das volle Netz fiir die Bestimmung der Wahrscheinlichkeit zur Herausbildung einer gefahrli-
chen explosionsfahigen Atmosphére an einem Schwimmdachtank und den Netzauszug, welcher
zunéchst ndher betrachtet werden soll. Das Teilnetz besteht aus Knoten, welche emissions-

e N
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[Sommer  25.00%|]
Uebergang 50.00%

\winter __25.00%[l] B3 Grose des SDT
klein 14.30% |0
mitel 78.10%
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Hagel-, Regenlast Dach ache auf dem Dacl auf dem Dach
s
/'Ja oea%‘\ lia 023%‘\ la  0.26%] la  5.46%] -
Inein 99.3196 nein 99.77% nein 99.74% [nein 94.54% Leckage an
) Wetterbedingungen / K= versogungsrohraitung I Lache Auftangbereich
Inormal 98.00% [ e o.00%]
lextrem _2.00% [~ Verstopfte Inein 100.00%
B cachenmwasserung
la 0.69% ‘\
lnein 99.3196 "
Kritische Emissionen Erhohte Emissionen im
] [y rische Emissio I o Emissionen | [3EMOe Emisione
lia 0.00% la  0.06%] ja 0.27%] lia 0.00%]
Inein 100.00% [nein 99.94% [nein 99.739% Inein 100.00%
Kritische Emissionen
I Kritische Emissionen B " Auitangbereich
la  0.06%] fia 0.00%][
\_ Inein 99.94% [nein 100.00% )

Abbildung 3.4: Illustration des Netzes fiir die Bestimmung der Wahrscheinlichkeit zur Her-
ausbildung einer gefdhrlichen explosionsfahigen Atmosphére an einem Schwimmdachtank und
den fiir weitere Betrachtungen ausgewéhlten Netzauszuges.

relevante Schiden an der Ringspaltdichtung sowie Rost und Luftblasen erfassen und deren
Auswirkungen auf eine mogliche Erhchung der Emissionen einschitzen. Bei den Dichtungs-
schdden ist die Anzahl der vorhandenen Dichtungsrdnge wichtig, weil mit jeder zusétzlichen
Dichtungsstufe die Emissionsneigung abnimmt und die innenliegenden Dichtungsringe starker
von Witterungseinfliisssen abgeschirmt sind. Allerdings besitzen nicht alle Schwimmdachtanks
eine Tertidrdichtung. Durch Rostbildung nimmt die Schmierfilmdicke an der Tankhiille zu, so
dass sich hierdurch tendenziell hohere Emissionen ergeben, ebenso wie im Falle einer hohe-
ren grundsétzlichen Lagerstofffliichtigkeit (z. B. durch hohe Produkttemperaturen) oder beim
Einleiten von Luft in den Tank (z. B. im Pipelinebetrieb). Weitere Details zum Netz werden
ausfithrlich in Kapitel 6 diskutiert. Aus diesem Netzauszug wurden weitere Knoten entfernt, die
fiir die Présentation einer analytischen Beispielrechnung unnétigen Ballast darstellen wiirden.
In Abbildung 3.5 ist das verbleibende, ausgewéhlte Beispielnetz (rechts) dargestellt. Es besteht
aus fiinf Knoten zur Beschreibung erhohter Emissionen aus der Ringspaltdichtung und einer
moglichen Verkeilung des Tankdaches. In der Abbildung wird auch angedeutet, wie man mit
der Software GeNle Knoten spezifiziert und Kanten setzt. Durch einen Mausklick auf die gel-
be Ellipse setzt man zunéchst einen Knoten, dessen Eigenschaften man mittels Betétigen der
rechten Maustaste unter node properties einstellt. Dies sind der Name, die zu unterscheidenden
Hypothesen und die Datengrundlage. Die Verbindung zweier Knoten erfolgt durch Auswahl
des Arc in der Auswahlzeile. Anschlieffend klickt man auf den Startknoten und zieht den Pfeil
bis zum Zielknoten.
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Abbildung 3.5: Illustration der Auswahl des Teilnetzes fiir die Beispielrechnungen (rechts). Die
rot umrandeten Knoten (links) wurden hierfiir ebenso ausgelassen. Der mittlere Teil zeigt die
Auswahl von Knoten und Kanten in GeNle.

Beispielrechnung zur Initialisierung

Fiir das Beispielnetz miissen zunédchst a priori Wahrscheinlichkeiten fiir die Wurzelknoten Scha-
den Sekunddrdichtung (S) und Schaden Primdrdichtung (P) eingespeist werden. Diese wurden
aufwindig durch Betreiber- und Expertenbefragungen erhoben [93], hier jedoch zur Vereinfa-
chung der Rechnungen willkiirlich gesetzt. Fiir die Wurzelknoten gilt:

P(S) = P(S1)\ _ [ P(Schaden Sekundéardichtung: ja) \ (0,20
— \P(S2))  \ P(Schaden Sekundirdichtung: nein) / — \ 0,80
_ (P(P1)\ _ [ P(Schaden Primérdichtung: ja) \ (0,10
P(p) = (P(Pg)) N (P(Schaden Priméardichtung: nein) /]~ 10,90/ " (3.44)

Durch diese willkiirlichen Werte wird dennoch beriicksichtigt, dass die Sekundérdichtung als
duflerster Dichtungsrang tendenziell hdufiger beschidigt ist. Alle anderen Knoten des Beispiel-
netzes benotigen fir die Initialisierung Matrizen mit bedingten Wahrscheinlichkeiten in Abhén-
gigkeit der Hypothesen der jeweiligen Elternknoten. Zunéchst gelte fiir den Knoten Schaden
Ringspaltdichtung (R):

Ry Schaden Ringspaltdichtung: hoch
Rs | = | Schaden Ringspaltdichtung: mittel (3.45)
Rs Schaden Ringspaltdichtung: gering

GemaB (3.25) laft sich die Transfermatrix als dreischichtige 2 x 2-Matrix darstellen. Fiir die
Schichten gelte:

 (P(R|SiP1) P(Ri|SiP)) _ (0,30 0,10

M(1.|S P )J’k_<P(R1|52P1) P(R1]S2P,)) — 0,20 0,00/’ (3.46)
 (P(Re|S1P1) P(Rs|S1P2)\ (0,60 0,50

MRl P)f”“_<P<R2|S2P1) P(Ro|S2P>) ) = \0,50 0,00 (3.47)
 (P(Rs|SiP1) P(Rs|SiP)\ (0,10 0,40

M(Rg"SP)J’k_(P(Rg\SQPl) P(R3|S2P,)) — \0,30 1,00)° (3.48)
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Fiir den Knoten Verkeiltes Dach (V) werden zwei Hypothesen unterschieden:
Vi) [ Verkeiltes Dach: ja (3.49)
Vo] \ Verkeiltes Dach: nein / ‘
Fiir die Transfermatrix gelte:

~_ (PMi|R1) P(Vi|R2) P(Vi|R3)\ _ (0,20 0,10 0,00
M(V’R)”_<P(V21R1) P(Va|Ry) P(Va|Rs)) ~— (0,80 0,90 1,00/ (3.50)

Der Knoten Erhéhte Emissionen Ringspaltdichtung (E) besitzt wiederum zwei Hypothesen:

E1\ [ Erhohte Emissionen Ringspaltdichtung: ja (3.51)
E; )  \ Erhohte Emissionen Ringspaltdichtung: nein | ° ’
Fiir die Transfermatrix gelte:
~ (P(Ei|R)) P(Ey|Ry) P(Ei|Rs)\ _ (0,5 0,3 0,0
M<E'R>“‘<P<E2|R1> PRy P(ERIR;)) = \05 07 10) G

Fiir die Initialisierung verbleibt die Zuordnung bzw. die Berechnung der A-, m- und BEL-
Werte. Der A-Vektor wird bei der Initialisierung auf A\ = 1 gesetzt. Das Gesamtvertrauen in
die Hypothesen der Wurzelknoten entspricht den a priori Wahrscheinlichkeiten. Die 7- und
BEL-Vektoren sind damit trivial und identisch:

BEL(S) = a x A(S) x T(S) = 1 x <1> x <0’ 20) _ (0’ 200), (3.53)

1 0,80 0, 800

BEL(P) = a x X(P)x #(P) =1 x G) x (8;8) _ (8;88) (3.54)

Der m-Wert fiir den Knoten R wird mit (3.36) bestimmt:

2 2
m(R1) =P(Ri) = Y > P(Ri|S;P)- P(S))- P(Py),
J=1k=1
2 2
m(Ry) = P(Ry) = Y > P(Ry|S;P)- P(S;) - P(Py),
j=1k=1
2 2
m(R3) = P(R3) = Y Y P(Rs|S;P;)- P(S;) - P(Py). (3.55)
J=1k=1

Zunéchst soll w(R;) berechnet werden:

m(R)

P(Ry|S1Py) - P(S1) - P(P) + P(Ry|S1P) - P(S1) - P(Py)

P(R1|S2Py) - P(S3) - P(Py) + P(Ry|S2P) - P(S2) - P(Py)

= 0,30-0,2-0,10+0,10-0,2-0,90 + 0,20 0,8 - 0,10 + 0,00 - 0,8 - 0,90

= 0,040. (3.56)

+
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Die Berechnung der verbleibenden Komponenten liefert insgesamt fiir ?(R):

0,040
T(R)=|0,142 . (3.57)
0,818

Schlieilich kann der BEL-Vektor berechnet werden:

. 1 0,040 0,040
BEL(R)=ax XN(R)x ®(R) =1x | 1| x 0,142 | = | 0,142]. (3.58)

1 0,818 0,818

Mit der Initialisierung von R kénnen anschlieBend dessen Kinderknoten V' und FE' initialisiert
werden. Der m-Wert fiir Knoten V' wird wie folgt bestimmt:

3
m(Va) = Y P(Va|R;)- P(R;). (3.59)
Mit der Transfermatrix von V und dem m-Vektor von R gilt:

(1) = (0,20~0,04+0, 10- 0, 142+0,00-0,818> B <0,0222>' (3.60)

0,80- 0,04+ 0,900,142 + 1,000,818 ) — (0,9778

Der BEL-Vektor fir den Knoten V' wird wie folgt bestimmt:

BEL(V)=ax A(V)x #(V) =1 x G) x (8833;) - (883?;) (3.61)

Der m-Wert fiir Knoten E wird wie folgt bestimmt:

3
m(Ey) = Y P(Fa|R;)- P(R;). (3.62)
Mit der Transfermatrix von E und dem m-Vektor von R gilt:

2(E) = (0,50-0,04+0,30-0, 142+0,00-0,818> B <0,0626> . (3.63)

0,50- 0,04+ 0,700,142 + 1,000,818 ) — (0,9374

Der BEL-Vektor fir den Knoten F wird wie folgt bestimmt:

BEL(E) = a x N(E) x 7 (E) = 1 x G) < (882@ _ (88232) (3.64)

Mit der Bestimmung dieser Werte ist das Netz vollstdndig initialisiert. Die angegebenen drei
Stellen sind fiir die weiteren Berechnungen erforderlich, da sich sonst zwischen den gerundeten
und den mit der Software bestimmten Werten merkliche Abweichungen zeigen. Die Abbildung
3.6 zeigt das initialisierte Netz, erstellt mit der Software GeNle. Man erkennt, dass die berech-
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e )
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Abbildung 3.6: Tllustration des Netzauszuges nach der Initialisierung. Ebenso wurde ein Ein-
gabefenster fiir die Spezifikation einer Transfermatrix gezeigt.

neten und die durch die Software ermittelten BEL-Werte ibereinstimmen.

Beispielrechnung zur Aktualisierung nach Einspeisung einer Evidenz

Eine Evidenz bzw. eine Beobachtung fiihrt an einem Knoten zur Anderung der gespeicherten
A-Werte. Man unterscheidet harte und weiche Evidenzen. Bei einer harten Evidenz ist die
Wahrscheinlichkeit fiir eine Hypothese eins und mit dem A-Wert identisch, wéhrend die anderen
Werte null sind. Eine weiche Evidenz ist ein A-Vektor mit beliebigen Eintrédgen, wobei die
Komponentensumme stets eins ergibt, ohne dass eine Komponente selbst bereits eins ist. In
GeNle stellt man dies als virtuelle Evidenz ein. Sind die Komponenten des A-Vektor identisch,
so entspricht dies jedoch dem Falle ohne neue Information. Im Folgenden wurde eine virtuelle
Evidenz am Knoten verkeiltes Dach angenommen. Das Ay ersetzt dabei laut Rezept den
urspriinglichem A-Wert des Knotens:

X>(‘/)alt = (1) — X>(Vv)neu = <87 ?) . (365)

Diese Wahl des A-Vektors kann so interpretiert werden, dass es zwar nicht sicher, aber dennoch
sehr wahrscheinlich ist, dass sich das Dach verkeilt hat. Durch die Evidenz miissen o und der
BFEL-Vektor neu berechnet werden, wogegen der w-Vektor erhalten bleibt. Mit (3.35) folgt
zunéachst:

1 1 3125

_ - . 3.66
2 AVi)new ®(Vi)are  (0,9-0,022240,1-0,9778) 368 (366)

Mit (3.33) folgt fiir den BEL-Vektor des Knoten E:

P N 3125 (0,9\ (0,0222) 1 (999
BEL(V)neu = a0 X(V)neu x 7 (V)arr = Je= (0, 1) x (0,9778) ~ 5883 <4889>' (3.67)
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Geméf des Rezeptes aus Abbildung 3.3 iibermittelt der Knoten V nach der Aktualisierung eine
A-Nachricht an seinen Vorgangerknoten R. Mit (3.39) folgt fiir diese A-Nachricht:

N 2
Av(R) = D A(Vy) - M(V|R)y,,
y=1
_ A(V1) - M(Vi|Ry) + AN(Va) - M(Va|Ry)
Av(R) = [ A1) M(Vi|R2) + A(Va) - M(V2|R2) | - (3.68)
A(V1) - M(Vi|R3) + \(Va) - M (Va|R3)

Fiir die Berechnung werden das Ape, (V') und die Transfermatrix zwischen V' und R eingesetzt:

N 0,9-0.24+0,1-0,8 0,260
Xy(R)=109-0,1+0,1-0,9|=[0,180]. (3.69)
0,9-0+0,1-1 0,100

Die A-Nachricht von Knoten E wird ebenfalls mit der Formel (3.39) berechnet. Da dieser jedoch
nicht aktiviert ist, gilt:

1
33E(1%):: 1]. (3.70)
1

Der Knoten R hat nun die A-Nachrichten all seiner Nachfolger erhalten. Mit den A-Nachrichten
der Vorgéngerknoten wird geméfl (3.41) ein neuer A-Vektor bestimmt:

. 1\ (0,260 0,260
X (R)new = Ae(R)-Av(R)=[1]-]0,180| = | 0,180 | . (3.71)
1) \o,100 0,100

Mit dem neuen A-Vektor von R koénnen sowohl « als auch der BEL-Vektor neu berechnet
werden (7-Vektor unverdndert): Fiir o gilt:

1 1 3125
T S ARi)new - 7(Ri)arr (0,260-0,040 + 0,180 - 0,142 + 0,100 - 0,818) 368
(3.72)
Der BEL-Vektor wird mit (3.33) berechnet:
. a1o5 [ 0:260 0,040 | [ 260
BEZGQMUzaxA(R%wxﬁNR%hzé%gx 0,180 [ < | 0,142 | = -7 | 639 |. (3.73)

0,100 0,818 2045

Der Knoten R sendet nun seinerseits A-Nachrichten an seine Vorgidngerknoten S und P. Mit
(3.38) folgt zunéchst fir die A-Nachricht an den Knoten S:

2

3
AR(Si) = D MRy) - | D M(RIS P)yu;-m(P)| - (3.74)

y=1 Jj=1
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Ausgeschrieben bedeutet dies fiir die A-Nachricht zur Aktualisierung der ersten Komponente
von S:

A(S1) = ARi)- [M(Ri|S1Pr) - m(Pr) + M(Ri|S1P) - m(Py)]
+ AR)- [M(R2|51P1) - 7(Py) + M(Ro|S1P) - W(PQ)]

+ A(Rs) - [M(Rs|SiPy) - m(Pr) + M(Rs|S1 Py) - (Py)|.

Setzt man die Transfermatrix zwischen den Knoten S, P und R sowie die m-Vektoren von P
ein, so folgt:

Ar(S) = 0,260-[0,30-0,10+0,10-0,90}
+ 0,180.[0,60-0,10+0,50-0,90}

+ 0,100-[0,10-0,10+0,40-0,90}
Ar(S1) ~ 0,1600. (3.75)

Die fehlende Komponente von Ar(S2) = 0,1026 wurde ebenso bestimmt. Die A-Nachricht von
R stellt den aktualisierten A(.S)new, da R der einzige Nachfolger von S ist:

—
= A

AR(S)

0, 1600) . (3.76)

(S)neu = (0, 1072

Mit dem neuen A-Vektor von S, dem 7-Vektor (7 (S)new = 7 (S)ai) folgt fiir o und BEL(S):

o 1 B 1 3125 3.7)
"2 A(Si)new - 7(S:)  (0,160-0,240,1072-0,8) 368 ° ‘

Der BEL-Vektor wird mit (3.33) berechnet:

BEL(S)new = @ X X (SD)new x 7(SD) = S22 (0’ 160) x (0’2> ! (25>. (3.78)

368 0,1072 0,8/ ~ 92 \67

Die Aktualisierung des Knotens P wird genauso durchgefiihrt, so dass hier die Angabe des
Ergebnisses geniigen soll:

P o 3125 1 (221) (0,10 1 (221
BEL(P)uew = ax X(Pueux 7 (P) = 368 1250 (139) x (0,90) = 142 <1251>‘ (3.79)

Zum Abschluss verbleibt die Aufgabe, den Knoten F zu aktualisieren. Geméfl Rezept ist hierfiir
eine m-Nachricht vom Vorgidngerknoten R erforderlich:

m(R)\  [A(Ry) 0,260\ (0,040 0,0104
Tp(R)=|m(R) |- | MR2) | = [0,180 | - [ 0,142 | = | 0,02556 | . (3.80)
m(Rs)] \A(Ry) 0,100/ \0,818 0,0818

Der neue w-Vektor von E wird mit der folgenden Gleichung bestimmit:

>3 Te(Ry) 'M(E1|R)j> ' (3.81)

3
F(E) = j:ZIWE(Rj) -M(E|R)i; = <Z§:1 mE(R;) - M(E2|R);
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Es folgt:
2(E) = ( 0,0104 - 0,50 + 0, 02556 - 0,30 + 0,0818 - 0,0 ) _ (0, 012868) ' (3.82)
0,0104 - 0,50 + 0, 02556 - 0,70 + 0, 0818 - 1,00 0,104892
Mit unverédndertem A-Vektor folgt fiir o
1 _ 1 _ 3125 (3.83)

T ST NE)an - (Ei)pes (1-0,012868 + 1-0,104892) 368

und anschlieflend fiir den BEL-Vektor geméaf (3.33):

ﬁ — 3125 1 0,012868\ 1 3217

Damit sind alle Knoten des Netzes aktualisiert. Der neue Netzzustand gibt das Vertrauen in
die Zustande an, nachdem eine Vermutung iiber den Zustand des Tankdaches getroffen wurde.
Die Abbildung 3.7 zeigt das aktualisierte Netz, erstellt mit der Software GeNle. Man erkennt,

( )
3 schaden Sekundardichtung 3 schaden Primardichtung

ja  27.17% ] ja  15.01% ]

nein 72.83% nein 84.99%

Virtual Evidence: Verkeiltes Dach

n Schaden Ringspaltdichtung

hoch  8.83%
mittel 21.71%

ering 69.46%

X Erhéhte Emissionen
0 Verkeiltes Dach ] Rl AT
ja  16.97% (Il ja 10.93%|[]
nein 83.03% _,—I nein 89.07%
_ L J

Abbildung 3.7: TIllustration des Netzauszuges nach Einspeisen einer virtuellen Evidenz (siche
Eingabefenster).

dass die berechneten und die durch die Software ermittelten BEL-Werte exakt iibereinstimmen.
Speist man weitere Evidenzen ein, so wiederholt man die angegebenen Schritte vom Zustand
des aktualisierten Netzes aus. Die Reihenfolge der Einspeisung von Evidenzen ist dabei unwe-
sentlich. Wiirde man beispielsweise eine zweite Evidenz am Knoten F einstellen, so erkennt
man bereits an (3.71), dass die A-Nachricht zum Knoten R unabhéngig von der Reihenfolge
ist.

3.4. Unsicherheitsbetrachtungen in Bayesschen Netzen: Fuzzy
Bayessche Netze

3.4.1. Aligemeine Bemerkungen

Bereits in der Einleitung und im Kapitel 2 wurde dargelegt, wieso Unsicherheiten beriicksich-
tigt werden miissen. Anlagen, Prozesse bis hin zu Personalhandlungen werden nicht auf einen
Punkt, sondern in einem Bereich ausgelegt, in dem die ablaufenden Prozesse hinreichend stabil
gegeniiber dufleren Einfllissen ablaufen sollen. Physikalisch gesehen ist ein Zustand stabil, wenn
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seine Potentialmulde tiefer als die Summe der einwirkenden Energien ist. Fiir die Risikoanalyse
bedeutet dies, dass ein Nachweis einer hinreichenden Systemauslegung es erfordert, Unsicher-
heiten in storenden Einfliilssen und in der Stabilitdt des Systems zu bestimmen. Die Verwendung
von scharfen Wahrscheinlichkeiten (sogenannte crisp probabilities) bietet diese Untersuchungs-
moglichkeit nicht und gibt deswegen einer Diskussion diesbeziiglich keine Unterstiitzung. Durch
eine Analyse der Unsicherheiten werden Entscheidungstréger, Behérden und Betroffene erst in
die Lage versetzt, eine Risikoanalyse nachvollziehen und bewerten zu kénnen. Sozusagen lie-
fert erst die Unsicherheitsanalyse den Nachweis, dass die Schutzziele stabil gegeniiber dufleren
Einfliissen erreicht werden.

Wenn nun fiir quantitative Risikoanalysen Bayessche Netze verwendet werden, so miissen auch
hier weitere Verfahren angekoppelt werden, mit denen eine Unsicherheitsbetrachtung ermog-
licht wird. Eine Moglichkeit wire die Durchfithrung von Monte-Carlo-Sampling, vergleichbar
zur Anwendung in den Kapiteln 4 und 5, bei der man die Wahrscheinlichkeiten entsprechend
gewéahlter Verteilungsfunktionen schwanken lasst und die Schwankungsbereiche der Zielgrofien
aufzeichnet. In Kapitel 4 wird jedoch gezeigt, dass Monte-Carlo-Verfahren im Allgemeinen
sehr langsam konvergieren und Kopplungen mit grofleren Bayesschen Netzen zu numerisch
sehr aufwindigen Problemstellungen fiihren. Eine aktuell in der Literatur benutzte Kopplung
von Bayesschen Netzen mit Unsicherheitsbetrachtungen, welche lediglich einen iiberschaubaren
Mehraufwand mit sich bringt, ist die Kopplung mit der Fuzzy-Logik zu sogenannten Fuzzy-
Bayesschen Netzen [84, 32, 94]. Diese Kopplung soll auch hier benutzt werden.

Es sei hier jedoch noch erwéhnt, dass die Mitberticksichtigung von Parameterunsicherheiten nur
eine Unsicherheitsquelle darstellt. Eine weitere Quelle sind Unsicherheiten in dem durch das
Netz reprasentierten Modell selbst. Beispiele fiir Unsicherheiten sind in der Annahme kausaler
Beziehungen, in der Festlegung einzubeziehender oder auch ausgeklammerter Einflussvariablen
und innerhalb der kausalen Verkniipfung zu finden. Oftmals sind solche modellinhdrenten Unsi-
cherheiten schwieriger zu erfassen, als Parameterunsicherheiten. Fiir bestimmte Anwendungen
in der Medizin, Statistik oder Robotik benutzt man auch Verfahren zur Automatisierung der
Bestimmung von Netzen (sogenannte lernende Bayessche Netze) [95]. Hierbei werden auf der
Grundlage von Beobachtungsdaten automatisiert Annahmen iiber zu Grunde liegende Vertei-
lungseigenschaften getroffen. Auf die hierbei auftretenden Formen von Unsicherheiten wird in
diesem Kapitel nicht eingegangen. Es wird angenommen, dass alle wesentlichen Einflussvaria-
blen erfasst und korrekt vernetzt wurden. Fiir weitere Details hierzu sei z. B. auf [95] verwiesen.

3.4.2. Fuzzy-Logik und Zugehdrigkeitsfunktionen
Unscharfe Mengen und Zugehorigkeitsfunktion

Viele Einschétzungen in Bayesschen Netzen sind graduell zu interpretieren. Als Beispiele seien
beim Schwimmdachtank (siehe Kapitel 6) die Hypothesen an den Knoten Rost, Lagerstofffliich-
tigkeit und Temperatur genannt, welche niedrig, ..., hoch sein kénnen. Zwar kann man jeden
Zustand exakt einordnen, jedoch muss diese Einordnung nicht zwingend sein. Eine Lagerstoff-
temperatur von 300 K ist sicher hoch. Wiirde man dort die Grenze setzen, so waren 299 K nicht
mehr hoch. Allerdings sind 299 K eher im Bereich von hoch als 285 K. Dies soll motivieren,
dass man an Stelle einer scharfen Grenze einen Zugehorigkeitsgrad zu einer Menge definieren
kann. Sei beispielsweise © die Menge der Temperaturen und 1" € © eine spezielle Temperatur.
Dann kann man den Grad an Zugehorigkeit zu einer unscharfen Teilmenge ©;.; durch eine
Zugehorigkeitsfunktion fie : T — [0 : 1] angeben. Hierbei bedeuten p;; = 1 eine volle und
tteit = 0 keine Zugehorigkeit zur unscharfen Menge. Abbildung 3.8 zeigt zwei Beispiele fiir
solche Zugehorigkeitsfunktionen: Dreiecke und Trapeze, welche auch in dieser Arbeit verwen-
det werden. An der Ordinate tragt man den Grad der Zugehorigkeit (Wert zwischen null und
eins) fiir jeden Wert der Abszissengrofie ab. Der Graph widerspiegelt die Zugehorigkeitsfunkti-
on selbst. Legt man auf der Ordinate einen Mindestwert « fiir die Zugehorigkeit fest, so wird
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Abbildung 3.8: Darstellung verschiedener Zugehorigkeitsfunktionen.

die Menge aller Elemente T' der Grundmenge © mit einem Zugehorigkeitswert von mindestens
a als a — cut bezeichnet.
In dem o — cut sind alle Werte der Abzissengrofle enthalten, fiir die der Ordinatenwert grofier
oder gleich « ist:

O, = [a,b] ={T € Olue(T) > a}. (3.85)

Verwendung von Fuzzy Intervallen und Initialisierung

In diesem Abschnitt soll an Stelle scharfer Wahrscheinlichkeiten p(crisp) jeweilige Fuzzy Inter-
valle verwendet werden. Die Intervallgrofien (a-cuts) werden dadurch spezifiziert, dass zusétz-
lich zum Erwartungswert p ein unterer Wert p und ein oberer Wert p angeben wird:

plerisp) = (p, ;D). (3.86)

Es handelt sich somit um Dreieck-Zugehorigkeitsfunktionen, wobei hier a = 0 gewahlt wurde.
Die Zuordnungen fiir die Wurzelknoten und auch fiir Transfermatrizen miissen entsprechend
erweitert werden. Die Intervalle fiir die Zuordnungen sind dabei so gewéhlt, dass der Wert der
abgebildeten Grofie mit hohem Gesamtvertrauen in diesem Intervall liegt und nur mit kleinerer
Wahrscheinlichkeit aulerhalb.

Im Folgenden sollen zur Demonstration die weiter oben angegebenen analytischen Beispiel-
rechnungen wiederholt werden. Die Demonstrationsrechnungen folgen im Prinzip dem in [94]
angegebenen Beispiel, was die Festlegung der Intervalle betrifft. Hierfiir wurden die unteren und
oberen Intervallgrenzen stets durch 40, 01 festgelegt. In Unterscheidung zur Wahrscheinlichkeit
zuvor wird im Folgenden das Symbol Py (Fuzzy-Wahrscheinlichkeit) verwendet. Zunéchst folgt
flir die beiden Wurzelknoten Schaden Sekunddrdichtung und Schaden Primdrdichtung:

~ ((0,19]0,20]0, 21) ~ ((0,09]0,10]0,11)
Pf(S)_<(0,790,800,81) » PrP) = (0,89]0,90(0,91) ) ° (3.87)
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Die Transfermatrizen der inneren Knoten lauten nun:

MRS P = Pi(R1|S1P1)  Pi(Ry|S1Py) (0,29]0,30]0,31) (0,09]0,10[0, 11)
A IE T\ Pr(Ry|S2P1)  Pr(Ry|S2Py) (0,190,200, 21)  (0,00/0,00(0,01)

M (RS P) = P(R2|S1Py)  Pj(Ra|S1P2) 0,590,60(0,61) (0,49]0,50|0,51)
s IR =\ Pr(Ra|S2P1)  Pf(Ra|S2P) 0 490, 50[0,51) (0,00/0,00(0,01)

M(Rs|S P)g = P¢(R3|S1P1) P(R3|S1Py) (0,09]0,10]0,11) (0, 39]0, 40|0, 41)
A 7k =\ Py(R3|S2P1) Py(Rs3|S2P) (0,290, 30[0,31) (0,99|1,001,00) )’

 _ (Prn|R.) Pr(Vi|R2) Pr(Vi|Rs)
My(VIR):; = (Pf<v2ml) Py(ValRy) Pf<ver3>>

~ ((0,19]0,20/0,21) (0,09]0,10[0,11) (0,00/0,00]0,01)
~ 1(0,79]0,80/0,81) (0,89]0,90]0,91) (0,99]1,00/1,00)

Pr(E1|Ry)

tqtq

o PEAR) Py(Ei|R)
Ms(BIR)s = (Pf<Ez|R1> Py(Ea|Ry) Pf<EgrR3>>

~ ((0,49]0,50(0,51) (0,29/0,30[0,31) (0,00/0,00]0,01) (3.88)
— 1(0,49]0,50/0,51) (0,69]0,70]0,71) (0,99/1,00|1,00) /" ‘

Fiir die analytischen Berechnungen sind folgende Rechenregeln erforderlich [94]. Hierzu seien
Xq = [a,b] und Y, = [, d] zwei IntervallgroBen fiir alle « € [0, 1] und 0 ¢ [c, d]:

Xa®Yy = [a,b+[c,d]=[a+c,b+d], Xo—Ys=]a,b+[-d,—c|]=][a—db—]
Xoa®Yy = [a,b] ® [c,d] = [min{ac, bec,ad, bd}, maz{ac, ad, be, bd}]
Xo/Ys = J[a,b]/[c,d] = [min{a/d,b/d,a/c,b/c},maz{a/d,b/d, a/c,b/c}]. (3.89)

Wie zuvor gilt in der Initialisierung, dass der A-Vektor fiir jeden Intervallwert zu eins gewéhlt
wird und der BEL-Vektor der totalen Wahrscheinlichkeit (= w-Vektor) entspricht. Fir den
Knoten S folgt somit:

——
BELf(S) = Oéf & )\f(S) ®7Tf S

(1/1]1) (0,19]0,20(0, 21)
= e < (1]1]1) ) @ ( 0,79/0,80(0,81) (3.90)

(0,19]0, 200, 21)
(0,79]0, 80]0, 81)

Fiir den Knoten P folgt analog:

— =
BEL;(P) = ay @ \;(PD) ® T}(P)

B (1]1]1) (0,090, 10[0, 11)
=11 e <(1|1|1)> ® <(0,89|0,90|0,91)> (3.91)

_ ((0,09]0,10]0,11)
~ 1(0,89]0,90/0,91) )
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Fiir die Initialisierung der Kinderknoten wird erneut (3.55) verwendet, wobei jedoch fur die
Multiplikation (3.89) benutzt wird. Die Erwartungswerte (mittlere Werte) berechnen sich hier-
bei wie zuvor. Es soll hier nur die Berechnung von 7¢(R1) gezeigt werden. Die anderen Kom-
ponenten werden lediglich mit angegeben:

Ti(R1) = Pr(Ra|S1P1) ® Pr(S1) @ Pr(Py)
®  Pr(R1]|S1P2) @ Pr(S1) ® P(P)
& Pr(Ri[S2P1) ® Pp(S2) ® Pr(F1)
® P (R1|SQP2) & Pf(SQ) X Pf(PQ) (3.92)
Nach Einsetzen der 7¢-Vektoren von S, P und der Transfermatrix M(R;) folgt:
mp(R) = (0,29]0,30[0,31) ® (0,19]0,200,21) ® (0,09/0,10[0, 11)
@ (0,09]0,10/0,11) ® (0,19]0, 20]0, 21) ® (0, 89(0, 900, 91)
@ (0,19]0,20/0,21) ® (0,79]0,80]0,81) ® (0,09(0, 10/0, 11)
@ (0,00[0,00[0,01) ® (0, 79]0,80/0, 81) ® (0, 89]0, 90|0, 91)
= (0,033687]0,040(0,054264)  und:
7p(Ry) = (0,127787|0,142(0, 164364)
m¢(Rs) = (0,784176(0,818]0,845613). (3.93)
Der BEL ¢-Vektor von R ist damit:
—_
BEL(R) = ay ® \((R) © TH(R)
(111 (0,033687|0, 04/0, 054264)
=) ® [ @) | ® | (0,127787]0, 142|0, 164364)
(1]1\1) (O, 784176‘0, 818\0,845613) (3.94)
(0, 0336870, 04/0, 054264)
— | (0,127787]0,142/0, 164364)
(0, 7841760, 818|0, 845613)
Fiir den 7¢-Vektor des Knotens V' gilt:
3
mi(Vi) = Y Pr(ViIR)) ® Pr(Ry),
j=1
3
mr(Va) = Y Pr(ValRj) ® Pp(R;). (3.95)
j=1
Setzt man hierin die Transfermatrix M;(V|R) und den 7¢-Vektor von R ein, so folgt:
TH(V1) = (0,19]0,20[0,21) ® (0, 033687|0, 04]0, 054264)
@ (0,09]0,10(0, 11) ® (0, 127787]0, 142|0, 164364) (5.90

& (0,00]0,00(0,01) ® (0, 784176|0, 818|0, 845613)
= (0,0179/0, 02220, 037932)
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Fiir 7¢(Va) folgt:

TT}(VQ) = (0,79]0,80]0,81) ® (0,033687|0,04|0, 054264 )
@ (0,89/0,00/0,91) ® (0,127787|0, 1420, 164364 ) .
@ (0,99|1,00|1,00) ® (0, 784176|0, 818|0, 845613) (3.97)
= (0,9167/0,9778|1,0),
und damit fiir den BEL ¢-Vektor:
— =
BELy(V) = ay @ \j(V) @ (V)
B (1]1]1) (0,0179]0, 0222|0, 037932)
=hne ((1y1|1) “1 (0,9167)0,9778]1,0) (3.98)
~{(0,0179]0,0222/0,0379328)
o (0,9167|0,9778|1,0)
Auf dieselbe Weise wird der m¢- und BEL-Vektor fiir den Knoten E bestimmt:
P —
BEL}(E) = a; © M(E) ® T}(E)
111 0,05356/0, 0626|0, 08708
(1]1]1) (0,88101]0,9374/0,998999) (3.99)

~( (0,05356]0, 06260, 08708)
~ | (0,88101/0,9374|0,998999) |

Damit ist die Initialisierung abgeschlossen. Man findet die in der Initialisierungsrechnung zuvor
angegebenen Erwartungswerte wieder. Zuziiglich zu diesen sind nun Intervalle spezifiziert, wel-
che einen Vergleich zwischen a priori und a posteriori Zugehérigkeit erlauben. Die spezifizierten
Zugehorigkeitsintervalle wurden mit p £ 0,01 vergleichsweise scharf gewéhlt. Des Weiteren ist
die relative Unschérfe fiir kleine und grofie p verschieden. In [94] wird diskutiert, dass weniger
scharfe Zugehorigkeitsintervalle zu hohen Schwankungen in den a posteriori Intervallen fiihren.
Nimmt man eine absolute Schwankung von 10% des Betrages (aber mindestens 40, 02) von p,
so folgt als Beispiel fiir 7¢(R3):

~ {(0,18]0,20[0, 22) ~ {(0,08]0,10[0,12)
Pf(S)_<(O,720,800,88) - Py(P) = (0,81]0,90]0,99) ) ° (3.100)

und:

Pr(R3|51P1) Pp(R3|5 P 0,08]0,10(0,12) (0, 36|0,40|0, 44
Mﬂ&wphwz<ﬂg|1o f(ﬂlﬁ)_(( 0,10[0,12) (0, 36/0, 40) >)

P(R3|S2P1)  Py(Rs|S2P2)) — \(0,27]0,30(0,33) (0,90[1,00]1,00)

mr(R3) = Py(R3|S1P1) ® Pr(S1) ® Pp(Pr)
©  Pr(R3|S1P) ® Pr(S1) @ Pr(P)
©  Pr(R3|S2P1) ® Pp(S2) @ Pr(P1)
S Pf(R3|SQP2)®Pf(SQ)®Pf(P2) (3.101)

56



3. Bayessche Netze und deren Anwendung als Verfahren der Risikoanalyse

Nach Einsetzen der 7¢-Vektoren von S, P und der Transfermatrix M(R;|S;P;) folgt:

7;(Rs) = (0,08]0,10(0,12) ® (0,18]0,20/0,22) @ (0, 08]0, 10|0, 12)
& (0,36)0,40]0,44) ® (0,18]0,20/0,22) ® (0,81|0, 90|0, 99)
@ (0,27]0,30|0,33) ® (0,72/0,80]0,88) ® (0, 080,10[0, 12)
@ (0,90/1,00|1,00) ® (0, 72/0, 800, 88) ® (0, 81|0,90/0, 99)
= (0,594/0, 818]1,00), (3.102)

was merklich iiber den moglichen Bereich [0,1] verschmiert ist und eine Interpretation er-
schwert. Andererseits zeigt dies jedoch auch, dass sich Unsicherheiten sehr stark auf das Ver-
trauen in bestimmte Hypothesen auswirken kénnen.

Propagierung von Wahrscheinlichkeiten mit Fuzzy-Intervallen
Im Folgenden wird erneut eine (unsichere) virtuelle Evidenz am Knoten V' beobachtet:

= {(0,89]0,90/0,91)
ArV) = ((0,09\0, 10\0,11)) ' (3.103)

Die Aktualisierung von V' erfolgt mit:

BELy(V (V) @ THY)

(0,89]0,90[0,91) _((0,0179]0, 0222(0, 037916)
(0,09]0, 100, 11) (0,91668|0,9778|1,0)
(

_ o, [ (0.01593(0,01998|0, 034518)
- (0,0825(0,097780, 11)

(3.104)

Der Normierungsfaktor aj ist:

1 1 1
= = (6,919|8,492/10, 1591).
o (O, 03452 4+ 0,11 |0,01998 + 0, 09778‘ 0,01593 + 0, 0825> (6,919[8, 49210, )
(3.105)
Damit folgt fiir BEL;(V):
— ~((0,1102]0,1697|0, 3606)
BEL;(V) = ( (0,5708|0, 83031, 00) (3.106)
Die Ay-Nachricht von V' zu R zur Aktualisierung von R lautet nun:
Z A(Vy) @ My(V|R)y, (3.107)
Ausgeschrieben fiir Ary (R;) lautet dies:
_>
v (Re) = A (Vi) & My (Vi Ry) @ A (Va) @ My (Val ). (3.108)
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_>
Die Berechnung wird hier nur fiir die Komponenten Ay (R1) angegeben:

_>

Arv(Ry) = (0,89]0,90(0,91) @ (0,19]0,20/0,21)
& (0,09]0,10[0,11) ® (0, 79]0, 80]0, 81) (3.109)
= (0,2402/0, 260, 2802).

%
Mit den anderen Komponenten folgt fiir Ay (R):

. (0,2402|0, 26|0, 2802)
Arv(R) = | (0,1602/0,180,2002) | . (3.110)
(0,0891|0,10]0, 1191)

Da die A-Nachricht vom Knoten E eine Matrix ausschliefSlich mit der eins besetzt ist, stellt
diese A-Nachricht auch den neuen A-Vektor von R. Zur Aktualisierung von R berechnet man
den neuen BEL:

%
BEL{(R) = a;®Aj(R)®7}(R)
(0, 24020, 26|0, 2802) (0,0336870, 04|0, 054264)
— a;® | (0,16020,18]0,2002) | @ | (0,127787]0,142|0, 164364)
(0,0891(0,10(0, 1191) (0, 7841760, 818|0, 845613)
(0,05437|0, 08830, 15447)
(0,13756/0, 217055|0, 33429) | . (3.111)
(0, 469480, 694641, 00)

Nach der Aktualisierung von R sendet dieser Ag-Nachrichten zu S und P. Die Bestimmung der
Ap-Nachricht zu S sei erneut angegeben:

2
/\_;R(Sz‘) = D> ARy ® | > Pr(RIS P)yj-mp(P)j| - (3.112)
Y= J=1

—

_>
Die lautet fiir die Komponente A¢g(S1):

Pr(R1]S1 P)j @ T (P);

]

)T;R(Sl) = M) ®

<.
Il
-

v

& Ap(R2) @ | ) Pr(Ro|Si P)j@ms(P);

<.
Il
—

Py(Rs|$1 P); @ m;(P);| - (3.113)

v

® A(R3) ®

<.
Il
—_

Setzt man die A- und m-Vektoren sowie die Transfermatrix ein, so folgt:

Nrr(S1) = (0,2402(0,26]0, 2802) @ [(0, 29]0, 30[0, 31) ® (0,09]0, 100, 11)
0,09]0,10]0, 11) & (0,89]0, 900, 91)]
(0,59]0,60|0,61) @ (0,09]0,10[0, 11)
]
)
]

[
(
®(0,1602(0, 18[0, 2002) @ |
(0,490, 50]0,51) ® (0,89/0,90]0, 91)
[
(

(3.114)

(0,0891(0,10]0, 1191) ® [(0, 09]0, 10[0, 11) ® (0, 09|0, 10]0, 11

®
@
®
o
®
@ (0,39]0,40|0,41) ® (0,89]0, 90/0, 91)].
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Fiir diese Komponente (hier gleich zusammen mit der anderen angegeben) folgt:

= o ( (0,13553|0,16]0, 18983)
AsS) = ((0,09200|o,1072|0,13452) ' (3.115)

Die Aktualisierung von S folgt iiber:

—> _>
BELj(S) = ay ® Af(S) © T} (5)

v [ (0.13553]0,16/0,18983) \ _((0,19]0,20(0,21) (3.116)
— %71 (0,09200(0, 10720, 13452) (0,79]0,80[0,81) )’
was zunéchst fiir a:
ag = (6,719]8,492(10, 159) (3.117)
ergibt und anschliefiend fiir BEL¢(S):

— ((o, 173030, 271740, 40498))

BELy(S) = (0, 48839(0, 72825|1, 00) (3.118)

Die Aktualisierung von P wird ebenso durchgefiihrt, worauf hier jedoch verzichtet werden soll.
Zur Aktualisierung des Knotens E erhilt dieser von R eine 7y-Nachricht:

mp(R1) Ap(Ry)
Tip(R) = [ np(Ra) | ® | Ap(Ra)
Ty (R3) Af(Rz)

(0,033687|0, 04]0, 054246) (0, 24020, 26/0, 2802)
= | (0,127787|0, 142/0, 164364) | ® | (0,1602|0, 18]0,2002) (3.119)
(0, 7841760, 8180, 845613) (0,0891]0, 100, 1191)

(0,00809]0, 0104|0, 01520)
= | (0,02047|0, 02556/0, 032906)
(0,06987|0, 08180, 10071)

Zunéchst wird damit der m-Vektor von E aktualisiert:

3
7 (E) =Y 7ip(R)) ® Py(E|R);;. (3.120)
j=1

Wiederum zunéchst fiir die Komponente 7 (E):

7 (E1) = 7fp(R1) @ Pr(E1|Ry)

® Tip(R2) ® Pr(E1|Rs)

@ 7fp(Rs) ® Py(E1|R3)

= (0,00809|0,0104|0, 01520) ® (0, 49]0, 50|0, 51) (3.121)
& (0,02047]0, 02556/0, 032906) ® (0,290, 30]0, 31)

@ (0,06987]0,0818]0, 10071) @ (0, 00/0, 00[0, 01)

= (0,0099]0, 012860, 01896).

Auf dhnliche Weise wurde 7 (E3) berechnet:

7 (Ey) = (0,08726]0, 10489]0, 13183), (3.122)
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womit der BEL-Vektor von E aktualisiert werden kann. Zunéachst ist

e —
BEL{(E) = ay @ A\j(E) @ T}(E)

v (ALY [ (0,0099]0,01286/0, 01896) (3.123)

— 4 anp (0,087260, 104890, 13183) | *
und ay:

af = (6,63[8,49]10,29). (3.124)

womit fiir BELy(E) folgt:

——  ((0,06566|0,10926|0, 19515)

BEL;(E) _< (0, 57860, 890641, 000) (3.125)

Zunédchst kann man feststellen, dass die Mittelwerte der Intervalle mit den im Abschnitt zu-
vor bestimmten scharfen Werten iibereinstimmen. Allerdings sind die Intervallbreiten bisweilen
sehr grof. Dies stammt auch daher, dass ebenso fiir die Transfermatrizen Unsicherheitsinter-
valle spezifiziert wurden. Wiirde man fiir diese jeweils drei identische Werte in den Intervallen
eintragen (Spezialfall fiir eine scharfe Zahl), so wiirde sich die Unsicherheit merklich reduzieren.
Dies soll hier lediglich fiir den Knoten R in der Initialisierungsphase kurz angegeben werden.
Zunéchst ist:

mp(R;) Py

Py
f

R"Slpl) X Pf S1

R;i|S1P) ® Py

R; \82P1) ® Py
)

+ o+ o+

(3.126)
Nach Einsetzen der 7¢-Vektoren von S, P und den Transfermatrizen M¢(R;) folgt:

mp(R)

0,30|0, 30/0, 30
0,10|0, 100, 10
0,20|0, 20(0, 20
0,00|0, 00/0, 00

® (0,19]0,20|0, 21
® (0,19]0,20|0, 21
® (0,79/0,80|0, 81
® (0,79/0,80|0, 81

0,09/0, 10(0, 11
0,89/0,90|0, 91
0,09/0, 100, 11

&
&
&
® (0,89]0,90/0,91

® & D

( )
( )
( )
( )

~— — ~— —

(
(
(
(

~— — ~— ~—

(0,0363|0,040(0,0439)  und:
(0,1304|0, 1420(0, 1540)
(0,7840|0, 8180|0, 8324). (3.127)

3

~
=

N
I

Tr(Rs) =

Der BEL-Vektor von R ist damit (Vergleich unten angegeben):

—
BEL{(R) = ay ® Af(R) ® THR)
(1]11) (0,0363|0, 0400|0, 0439)
(111 ® | (1]1]1) | ® | (0,1304]0,1420|0, 1540)
(1]11) (0,7840(0, 81800, 8324) (3.128)
)
)
)

(0,0363|0, 04000, 0439 (0,0337|0,0400|0, 0542)
(0,1304/0,1420|0, 1540) |  zuvor: | (0, 12780, 14200, 1644)
(0, 7840|0, 81800, 8324 (0,7218|0,8180|0, 8456)

Im Prinzip kann man auf vergleichbare Weise auch Sensitivitdtsanalysen durchfiihren, in dem
man die Unschérfe nur fiir ausgewéhlte Gréflen benutzt und die anderen wie im Beispiel zuvor
scharf einstellt.
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3.4.3. Verwendung von Fuzzy-Intervallen zur Abbildung linguistischer Variablen

In dieser Habilitation wurde bereits mehrfach angegeben, dass Experteneinschitzungen immer
unsicherheitsbehaftet sind. Fiir das im Kapitel 6 diskutierte Anwendungsbeispiel und auch
fir die etwas weiter unten angegebenen weiteren Beispielanwendungen zu Bayesschen Netzen
wurden Experten gebeten, eine verbale Finschatzung zu Sachverhalten anzugeben. Solche Sach-
verhalte konnen Ereignisraten sein, beispielsweise nach denen man ,Wie hiufig im Jahr ... 7¢
fragen wiirde oder Ereignismoglichkeiten: , Kann es sein, dass ... 7*. Antworten auf diese Fragen
nennt man linguistische Einschdtzungen. Im Falle von ,Kann es sein, dass ... 7* sind md&gliche
Antworten: ja, nein, kommt darauf an, weify nicht und im Falle von ,Wie haufig im Jahr ... 7
sind mogliche Antworten: sehr haufig, haufig, ... selten, unwahrscheinlich. Solche linguistischen
Ausdriicke kann man verwenden, wenn dabei beachtet wird:

o Alle Experten miissen darin geschult sein (bzw. es muss Einigkeit herrschen), welchen
Wertebereich eine Zuordnung einer linguistischen mit einer physikalischen Variable hat.
Ein Beispiel ist die Zuordnung sehr hdufig < mehr als einmal im Monat oder sehr selten
< weniger als einmal in 100 Jahren. Die in den Beispielrechnungen (motiviert durch die
Arbeit [94]) zuvor angegebenen Intervalle sind eine Moglichkeit (Dreieck-Zugehorigkeits-
funktionen®), Unsicherheiten in Experteneinschitzungen unter Verwendung von linguis-
tischen Variablen zu beriicksichtigen. Die Zuordnung sehr hdufig konnte durch
(0.79|0.80]0.81) oder auch durch (0.70]0.80|0.90) spezifiziert werden, hier mit erkennbar
unterschiedlicher Unsicherheit bei gleichem Erwartungswert.

e Die Menge der verwendeten linguistischen Variablen sollte so hoch sein, dass eine sinnvolle
Unterscheidung in den Einschétzungen noch méglich ist. Ublich sind fiinf bis neun Stufen
[84]. Da die Zuordnung zwischen den Fuzzy-Intervallen, sowohl fiir den Wertebereich als
auch fiir den Typ willkiirlich ist, (man kénnte dem Begriff sehr haufig auch einen anderen
Erwartungswert als 0.8 zuordnen), muss diesbeziiglich ebenso Einigkeit herrschen.

e Die Experten diirfen nicht raten bzw. sollte der Grad der Expertise eingeschétzt werden
kénnen (siehe etwas weiter unten) und sollten alle dieselben linguistischen Variablen be-
nutzen. Weichen Expertenansichten zu stark voneinander ab, sollten grundsatzlich weitere
Informationen zum einzuschétzenden Sachverhalt eingeholt werden, weil dies meistens als
Hinweis auf verborgene Unterschiede in den Systemen zuriickzufiithren ist, an denen die
Experten ihre Einschéatzungen erlernt haben.

In [94] wurden hierbei den linguistischen Variablen direkt Wahrscheinlichkeiten (fuzzy-probabilit-
ies) zugeordnet. Allerdings ist es oft zweckméBig, eine einheitliche Zuordnung zwischen linguis-
tischen Variablen und den jeweiligen Fuzzy-Zugehorigkeitskennzahlen (im Folgenden als fuzzy
sets bezeichnet) zu treffen, wobei diese dann in fuzzy-possibilities umgerechnet werden. Die
Zuordnung wird dann von der konkreten Betrachtung entkoppelt und spater durch eine Zuord-
nung zwischen fuzzy-possibilities und fuzzy-probabilities erweitert.

In [84] wurde dies benutzt, um Experteneinschitzungen mit Hilfe von fuzzy sets zu erfassen,
zu wichten und anschlieSend zu defuzzyfizieren. Darunter versteht man die Bestimmung eines
scharfen Erwartungswertes fiir die Variablen, wobei die gewichteten Expertenmeinungen inklu-
sive der zugeordneten Unsicherheiten beriicksichtigt wurden. Anders als in der zuvor angegebe-
nen analytischen Beispielrechnung miissen dann die cut sets nicht explizit in den Berechnungen
im Bayesschen Netz berticksichtigt werden. Dies soll im Folgenden kurz illustriert werden.

Fussy sets und Defuzzyfizierung

In der Tabelle 3.1 sind Zuordnungen zwischen linguistischen Variablen und fuzzy sets angege-
ben. Die Tabelle wurde aus [84, 96] ibernommen.

SWeiter unten werden als Alternative trapezoide Zugehorigkeitsfunktionen diskutiert.
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Tabelle 3.1: Zuordnungen zwischen linguistischen Variablen und fuzzy sets (a1, az, as, as) nach

84, 96].
Abkiirzung | Beschreibung Héufigkeit fuzzy set
SH sehr hoch einmal im Monat (0,8; 1,0; 1,0; 1,0)
H-SH hoch-sehr einmal in 1-3 Monaten (0,7; 0,9; 1,0; 1,0)
hoch
H hoch einmal in 3-6 Monaten (0,6; 0,8; 0,8; 1,0)
EH eher hoch einmal in 6-12 Monaten (0,5; 0,65; 0,65; 0,8)
M mittel einmal in 1-5 Jahren (0,3; 0,5; 0,5; 0,7)
EG eher gering einmal in 5-10 Jahren (0,2; 0,35; 0,35; 0,5)
G gering einmal in 10-15 Jahren (0,0; 0,2; 0,2; 0,4)
G-SG gering-sehr cinmal in 15-20 Jahren (0,0; 0,0; 0,1; 0,3)
gering
. einmal in der Lebensphase _ ) _
SG sehr gering oder noch nicht beobachtet (0,0; 0,05 0,05 0,2)

Die durch das angegebene fuzzy set (a1, as,as,aq) repriasentierte Zugehorigkeitsfunktion p(x)
hat im Gegensatz zum fuzzy set aus dem Rechenbeispiel die Gestalt eines Trapezes (trapezoides
fuzzy set):

0, wenn z<a
T —a
, wenn x € [ay,ag]
as — aq
p(x) = 1, wenn x € [a2, a3 . (3.129)
as — I
, wenn x € [ag,a4)
ay — as
0, wenn x> a4

Geben Experten nun eine Einschdtzung zu einem Sachverhalt in linguistischer Form, so werden
zunéchst fuzzy sets zugeordnet:
Experte; =

(a1, 02,5, 03,5, a4,5)- (3.130)

Haben alle teilnehmenden Experten eine Einschétzung zu einem Sachverhalt abgegeben, so
kénnen die Einschitzungen zusammengefasst werden:

n
af = wj-ag;, i=1,..,4. (3.131)
j=1

Hierin ist w; ein Wichtungsfaktor, mit dem die Expertenansichten individuell gewichtet werden
konnen. Im Falle der Gleichwichtung ist w; das Reziproke der Expertenanzahl. In [84, 97]
wurden zur Wichtung Lebensarbeitszeit, Karriereposition und Ausbildungsgrad erfasst und
dafiir Punktzahlen vergeben. Je héher Erfahrungszeit, Position und Ausbildung liegen, desto
mehr Punkte werden vergeben. Der Wichtungsfaktor ist dann das Verhéltnis aus Punktzahlen
des Experten dividiert durch die Gesamtpunktzahl aller Experten. Insgesamt wird dadurch
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erreicht, dass moglicherweise unterschiedliche Einschétzungen in ein fuzzy set miinden. Hierzu
ein Beispiel: Es wurden vier Experten beziiglich ihrer Einschidtzung zum emissionsrelevanten
Schaden an einer Sekundérdichtung (siche Kapitel 6) befragt:

o Experte 1 — G — (0,0; 0,2; 0,2; 0,4),
o Experte 2 - G — (0,0; 0,2; 0,2; 0,4),
o Experte 3 - G — (0,0; 0,2; 0,2;0,4).
o Experte 4 — G-SG — (0,0; 0,0; 0,1;0,3).
Die Expertise wurde als gleichwertig erachtet, womit als Einschitzung folgt:
Schaden S: = (0,0; 0,15; 0,175; 0,375), (3.132)

was im Bereich von gering bis sehr gering liegt und innerhalb eines Zeitraumes von 15-20 Jahren
durchaus erwartet werden muss. Auf diese Weise wurden die Expertenbefragungen in dieser
Arbeit umgesetzt. Durch die Defuzzyfizierung wird der Schwerpunkt (in x) (fuzzy-possibility)
FP fir das jeweilige Trapez bestimmt:

pp = Jprde
J ndz
_ 1 (as+a3)®—ag-a3— (a1 +a)’ +ar - ap (3.133)
3 a4 +az —ai —az
= 2 006 (fiir die S)
= %1 . u (] .

Interpretiert man dies als mittlere Ausfallrate, so folgt fiir einen emissionsrelevanten Schaden
an einer Sekundardichtung A = 0, 06%. Fiir das Bayessche Netz in Kapitel 6 wurde ein etwas
konservativerer Wert von A = 0, 075 verwendet.

In [84] wurden die auf diese Art bestimmten (fuzzy-possibilities) anschliefend in
(fuzzy-probabilities) umgerechnet. Die hierfiir verwendeten Ansétze gehen auf [98] zuriick, der
im Rahmen von Zuverlissigkeitsanalysen menschlicher Handlungsablaufe fuzzy sets in Fehler-
raten und anschlieend in Fehlerwahrscheinlichkeiten umgerechnet hat. Mit e als Fehlerwahr-
scheinlichkeit und E'r als Fehlerrate wurde dort:

1 Er#0
e={ 1+Kog(5;)” (3.134)
0, Er=0

verwendet. Zudem wurde fiir die Konstante K eine untere Grenze fir menschliche Fehlhand-
lungen zu 5 - 1072 je Handlung eingestellt, was fiir K:
1
K = — T\ = 0, 4345 (3.135)
log (W)

ergibt. Allerdings werden in [84] auch Werte umgerechnet, deren Ereignisraten nicht auf Perso-
nalhandlungen zuriickzufiihren sind, was die Methode fragwiirdig erscheinen lisst”. Hier wur-
den diese Umformungen nicht verwendet. Die Experten sollten somit grundséatzlich direkt die
Ausfallraten linguistisch abschétzen.

"In der zitierten Arbeit finden sich leider zahlreiche weitere Fehler in Formeln und Berechnungen.

63



3. Bayessche Netze und deren Anwendung als Verfahren der Risikoanalyse

3.5. Software zur Anwendung Bayesscher Netze

Die zuvor durchgefiihrten Beispielrechnungen konnten wegen der geringen Anzahl an Knoten
und Hypothesen exakt und analytisch durchgefiilhrt werden. Es ist sofort einsichtig, dass in
praxisrelevanten Anwendungen deutlich komplexere Netze erforderlich sind, fiir die sich diese
Vorgehensweise nicht anbietet. So miissen beispielsweise Variablen nicht zwingend in diskre-
tisierter Form verwendet werden, sondern auch in Form von Verteilungsfunktionen. Fiir die
Berechnungen in Bayesschen Netzen werden dann zumeist Sampling-Verfahren benutzt. Man
kann den analytischen Beispielen auch entnehmen, dass die Transfermatrizen mit der Anzahl
der Eltern- und Hypothesen an den beteiligten Knoten sehr rasch wachsen. Selbst wenn (was oft
das eigentliche Problem darstellt) Daten fiir die Definition dieser Transfermatrizen vorliegen,
so kann die Anzahl an Rechenschritten zu Limitierungen durch das Computersystem fiihren.
Zur Bewiltigung der erforderlichen Berechnungen in Bayesschen Netzen, selbst bei Standardan-
wendungen, wie sie in dieser Arbeit demonstriert sind, sind somit Softwarepakete erforderlich.
Diese benutzen des Weiteren zur Reduktion des numerischen Aufwandes auch Verfahren zur
approximativen Inferenz, auf die hier jedoch nicht weiter eingegangen werden soll. Im Rahmen
einer Bachelor- und einer Masterarbeit® wurden geeignete Softwarepakete gesucht, installiert
und einem Vergleich unterzogen. Hier soll eine Kurzzusammenfassung der Arbeiten [99, 100]
geniigen.

Es wurden zum Vergleich nur Softwarepakete herangezogen, fiir die eine Evaluation kostenlos
moglich war, entweder mit Hilfe einer Testversion oder weil die Software selbst frei verfiigbar
ist. Vergleichsaspekte waren:

o unterstiitzte Benutzeroberflichen und Nutzerfreundlichkeit,
o Verfiigbarkeit bzw. Zugriffsmoglichkeiten auf den Quellcode,
e Anschaffungskosten sowie Support.

In der Tabelle 3.2 wird eine aktualisierte Ubersicht gegeben, die jedoch keinen Anspruch auf
Vollstéandigkeit hat. Als Ergebnis des Softwarevergleiches wurde die Software GeNle fir die
Anwendungen innerhalb der Arbeitsgruppe ausgewéhlt, da diese alle erforderlichen Tools zur
Bearbeitung von Standardanwendungen beinhaltet, im akademischen Bereich, insbesondere
zu Publikationszwecken kostenfrei verwendet werden kann und eine der besten graphischen
Benutzeroberflichen bietet. Fiir weitere Details sei auf die zitierten Arbeiten verwiesen.

3.6. Vergleich von Bayesschen Netzen mit Ereignis- und
Fehlerbaumen

In diesem Abschnitt sollen Bayessche Netze mit Ereignis- und Fehlerbdumen verglichen wer-
den. Der Schwerpunkt liegt auf einem Vergleich mit Fehlerbdumen. Dazu sollen zunéchst die
Fehlerbaumanalyse und die Ereignisbaumanalyse stark verkiirzt dargestellt werden.

3.6.1. Fehlerbaumanalyse

Die Fehlerbaumanalyse als Verfahren der quantitativen Risikoanalyse ist in der DIN EN 61025
[73] ausfithrlich dargestellt. Die Fehlerbaumanalyse besteht hierbei aus der strategischen An-
wendung von Fehlerbdumen® zur Ermittlung von Systemzuverlissigkeiten. Die Risikoanalyse

8Die Arbeiten wurden vom Autor diesbeziiglich initialisiert, thematisch ausgerichtet und betreut, weil es keine
vergleichbaren Softwaregegeniiberstellungen in publizierter Form gab. Der Autor hat des Weiteren jedes der
genannten Softwarepakete selbst installiert und getestet.

9Fehlerbsume konnen selbstverstandlich auch auflerhalb der Risikoanalyse eingesetzt werden.
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Tabelle 3.2: Darstellung einer Auswahl von Softwarepaketen zu Bayesschen Netzen fiir einen
Vergleich, (R) Registrierung erforderlich, (nk) nur nichtkommerzielle Verwendung, (T) Test-
version verfiighar, (al.) akademische Lizenz (Tabelle modifiziert aus [99]).

Software, Quelle Plattform Bemerkungen

Freier Code, nichtkommerzielle Lizenz

Alspace [101] Windows, Linux, MacOS Java, frei, nk

Banjo [102] Windows, Linux, MacOS Java, frei, R, nk
BNJ [103] Windows, Linux, MacOS Java, frei, R, nk
Samlam [104] Windows, Linux, MacOS Java, frei, R, nk

UnBBayes [105] Windows, Linux, MacOS Java, frei, R, nk

Proprietiarer Code, kommerzielle Lizenz

SMILE [92] Windows, Linux, MacOS aLi (frei fiir 6 Monate)
GeNle [92] Windows, Linux, MacOS al, frei
JavaBayes [106] Windows, Linux, MacOS Java, T, R, nk

AgenaRisk [107]
Bayesialab [108]

Windows, Linux, MacOS
Windows, Linux, MacOS

T, frei fiir 1 Monat

T, reduzierter

Funktionsumfang

Bayes Server [109] Windows API verfiighar

BNet [110] Windows T

Flint [111] Windows (Dos-Box) Unsicherheit mittels
Fuzzy-Logik

HUGIN [112] Windows, Linux, MacOS Online-Schulungen, API
verfiigbar

Netica [113] Windows (T)

beinhaltet Zieldefinitionen, Systembeschreibungen, Zustandsbedingungen, Leistungsbeschrei-
bungen und die Festlegung eines Detaillierungsgrades der Analyse. Durch die damit gegebene
Konzeptionierung soll letztendlich erreicht werden, dass der aufzustellende Fehlerbaum zweck-
orientiert und nicht allgemein aufgestellt wird. Fiir weitere Informationen hierzu muss auf die
DIN EN 61025 verwiesen werden. Kern der Fehlerbaumanalyse ist die Erstellung und Verwen-
dung eines Fehlerbaumes.

In Fehlerbdumen wird ein Hauptereignis (auch Top-Event) untersucht, in dem deduktiv Er-
eignisketten (in gewissem Sinne zeitlich riickwérts) ermittelt werden, die das Hauptereignis
auslosen konnen. Der jeweilige Detaillierungsgrad legt fest, wie weitreichend diese Auflosung
erfolgt. Ereignisse unterhalb des Hauptereignisses werden als Zwischenereignisse und die am
Ende stehenden (nicht weiter auf noch tiefere Ursachen zuriickgefithrten) Ereignisse als Pri-
mérereignisse bezeichnet. Eine Besonderheit von Fehlerbaumen ist, dass die Zustdnde der durch
die Ereignisse beschriebenen Sachverhalte nur durch null oder eins (nicht funktionsfahig bzw.
Ausfall, funktionsfiahig) repriasentiert werden. Die Verkniipfung dieser Ereignisse erfolgt durch
logische Gatter, die mehere Eingéinge haben kénnen und jeweils einen Ausgang besitzen. Fiir
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quantitative Betrachtungen ermittelt man Eintrittswahrscheinlichkeiten fiir die jeweiligen Zu-
stande und berechnet die totale Wahrscheinlichkeit des Hauptereignisses unter Beachtung der
logischen Gatter.

Bekannte logische Gatter sind UND-, ODER- sowie auch das Nicht-Gatter, wobei in der An-
wendung von Fehlerbaumanalysen auch weitere benutzt werden. Verkettungen von logischen
Gattern konnen mit Hilfe der Boolesschen Algebra funktionell angegeben und umgeformt wer-
den. Wird eine bestimmte Struktur eines Fehlerbaumes funktionell angegeben, so werden die
FEreignisse durch Variablen und die Gatter durch Operatoren représentiert. Diese Strukturfunk-
tionen sind in dem Sinne eindeutig, dass durch diese die logische Verkniipfung des Fehlerbaumes
angegeben wird. Zwei strukturell verschiedene Fehlerbdume werden verschiedene Strukturfunk-
tionen aufweisen. Dennoch kénnen Strukturfunktionen unter Beachtung von Umformungsregeln
fiir Boolessche Ausdriicke umgeformt werden, so dass dquivalente Strukturfunktionen entstehen.
Diese Umformungen werden zum Auffinden einer méglichst einfachen Représentation des Feh-
lerbaumes vorgenommen. Sind zwei nicht weiter reduzierbare Strukturfunktionen verschieden,
so auch die durch diese représentierten Fehlerbdume. Als Beispiel soll hier angegeben werden,
dass sich allein mit NAND- (nicht UND) oder alternativ mit NOR-Gattern (nicht ODER) alle
logischen Verkniipfungen und somit auch vollstédndige Logiksysteme zusammenstellen lassen.
Das bedeutet jedoch nicht, dass die damit verbundene Strukturfunktion die einfachste Form
annimmt.

In Abbildung 3.9 ist ein Beispiel fiir einen Fehlerbaum angegeben, in dem einige der genann-
ten Sachverhalte illustriert sind. Die Strukturfunktion fiir den angegebenen Beispielfehlerbaum

( Hauptereignis )

erhohte Emission
Ringspaltdichtung

Reprasentation von ODER mit NAND

Zwischenereignis

Schaden
Sekundardichtung

Primarereignis A ODER: Ey=Ey

[ ] [

Abriss o Abriss
Uberalterung Uberalterung

Dichtung Witterungsschaden|

8 6

J

Abbildung 3.9: Darstellung eines Fehlerbaumes und Symbolerkldrungen.

lautet:

S = (Eg \% E4) A (E5 V E6) (3136)

Wiirde man nun fiir die Ereignisse Wahrscheinlichkeiten einsetzen, so wiirde gelten:

P(El N EQ) = P(El) . P(Ez) fir UND
P(EgUE4):1—P(E30E4):1—P(E3)-P(74) fir ODER

P(S) =[1— P(E3)- P(E4)]-[1 — P(Es5) - P(Eg)] fiir P(S). (3.137)

In der Digital- sowie Schaltungstechnik sind die vom System zu iibernehmenden Funktionen so
aufgebaut, dass diesen durch die Verwendung der Gatter optimal entsprochen wird, weswegen
eine Fehlerbaumanalyse fiir diese Systeme optimal geeignet ist.

Erwéhnenswert sind abschlieffend folgende Punkte:

1. Fehlerbdume in praktischen Anwendungen kénnen sehr umfangreich sein. Besitzt die
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Strukturfunktion n Variablen, so gibt es 2" Wahrheitszustinde, die bei einer direkten
Untersuchung analysiert werden miissten. Besondere Aufmerksamkeit bekommen Single-
Point-Failures, Cut-Sets und Minimal Cut-Sets, fiir deren Auffinden es Computeralgo-
rithmen gibt. Unter Single- Point-Failures versteht man Fehlerzustdnde, die das Haupter-
eignis direkt auslosen, was somit einer sehr kritischen Systemkomponente mit Blick auf
den Sachverhalt entspricht. In Cut-Sets werden Systemkomponenten (Basis-Ereignisse)
zusammengefasst, deren gemeinsamer Ausfall das Hauptereignis auslost. Die Minimal
Cut-Sets sind eine besondere Unterform, bei welcher solche Systemkomponenten zu ei-
nem Set zusammengefasst werden, deren gemeinsamer Ausfall das Hauptereignis auslost.
Lésst man aus dieser Menge ein Ereignis weg, so darf das verbleibende Set kein Cut-Set
mehr sein. In dem in Abbildung 3.9 angegebenen Fehlerbaum gibt es keinen Single- Point-
Failure, vier Minimal Cut-Sets (E3 A\ Es), (Es A\ Eg), (E4 A\ Es) und (E4 A Eg). Die Anzahl
der Ereignisse eines Minimal Cut-Sets nennt man die Ordnung des Sets (im Beispiel: 2).
In grofien Fehlerbdumen werden solche Sets softwaregestiitzt gesucht, weil diese Auskunft
iber Systemschwachstellen ermoglichen [114]. Im Beispiel wére zudem (E3 A E4A E5 A Eg)
ein Cut-Set, aber kein Minimal Cut-Set, weil die Entfernung von einem Ereignis immer
noch ein Cut-Set wére.

2. Hohe Bedeutung fiir die Fehlerbaumanalyse als Verfahren der Risikoanalyse haben ge-
meinsam verursachte Ausfille, sogenannte Common Cause Failures. Darunter versteht
man einzelne Ereignisse, welche eine Vielzahl von Folgeausfillen, selbst in redundant
ausgefithrten Systemkomponenten verursachen koénnen. Im angegebenen Beispiel wére
dies gegeben, wenn im Winter beide Dichtungsrdnge an der Tankhiille festfrieren und
bei der Dachsenkung (partiell) ab- oder einreifien. Ein anderer Fall wéren stark erhohte
Temperaturen, die unabhéngig von der Tiichtigkeit der Dichtung zu einer erhéhten Lager-
stofffliichtigkeit und somit zu erhéhten Emissionen fithren. Zur Beriicksichtigung kénnte
man diese zusétzlichen Ereignisse (z. B. durch Hinzunahmen eines ODER-Gatters) di-
rekt im Fehlerbaum modellieren. Fiir alternative Strategien (z. B. Marshall-Olkin-Modell,
p-Faktor-Modell, Binomial Failure Rate Modell) sei auf die Literatur verwiesen [115].

3. Es ist ersichtlich, dass fiir eine Fehlerbaumanalyse die zugrundeliegende Systemlogik be-
kannt sein muss. Fiir ein System mit hoher Unkenntnis (Black Boz) kénnen Fehlerbdume
nicht aufgestellt werden.

3.6.2. Ereignisbaumanalyse

Im Gegensatz zur Fehlerbaumanalyse ist die Ereignisbaumanalyse induktiv (zeitlich vorwérts
in einer Kausalkette gerichtet), nimmt also einen unerwiinschten Zustand als gegeben an und
ermittelt alle méglichen Konsequenzen. Die entstehenden Verzweigungen werden im Allgemei-
nen bindr angenommen. Entweder wird das betrachtete Zwischensystem als voll funktionsfiahig
angesehen oder als ausgefallen ohne Beriicksichtigung denkbarer Zwischenstufen. Es handelt
sich ebenso um ein genormtes Verfahren, beschrieben in der DIN EN 62502 [7]. Das Besondere
an der Ereignisbaumanalyse ist, dass nicht die systeminhérente Struktur des Systems durch
diese abgebildet wird, sondern kausale Beziehungen und bedingte Abhéngigkeiten. Die zuvor
diskutierte Fehlerbaumanalyse bildet die Art der Beziehung zwischen den Basis-, Zwischen- und
dem Hauptereignis ab, jedoch keine Form von Kausalitidt. Ereignisbdume wiederum stellen we-
niger die Struktur des Systems, als vielmehr die physikalische Abhéngigkeit, die Kausalitit in
den Vordergrund. Bereits hieran mag man erkennen, dass in Bayesschen Netzen beide Aspekte
gleichwertig wiedergefunden werden kénnen. Die logischen Gatter kdnnen ebenso beriicksich-
tigt (durch sehr einfache Transfermatrizen; siehe etwas weiter unten) werden wie auch die
Kausalstruktur. Fiir weitere Details zur Ereignisbaumanalyse sei erneut auf die Literatur [7]
verwiesen.
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3.6.3. Vergleich mit Bayesschen Netzen

In verschiedenen Literaturquellen wurden bereits Vergleiche zwischen Bayesschen Netzen und
Fehlerbadumen angegeben, z. B. in [116, 117, 118, 119]. Zundchst wurde in [116] gezeigt, wie
Fehlerbdume allgemein in Bayessche Netze iiberfiihrt werden kénnen. Die weiter unten an-
gegebenen Transformationsbeispiele orientieren sich an dieser Publikation. Zusammenfassend
wurde gezeigt, dass jeder Fehlerbaum in ein Bayessches Netz transformiert werden kann, wo-
gegen iiber die Umkehrung dieses Satzes (die Frage, ob auch jedes Bayessche Netz in einen
aquivalenten Fehlerbaum tiberfiihrt werden kann) keine Aussage getroffen wird. Die Umfor-
mung geschieht dadurch, dass die stochastisch unabhéingigen Basisereignisse zu Wurzelknoten
und die Eigenschaften der logischen Gatter in den Transfermatrizen beriicksichtigt werden.
Die Transfermatrizen sind hierbei lediglich mit Nullen oder Einsen besetzt, also vergleichswei-
se trivial. Die Demonstration erfolgt an einem kleinen Multiprozessorsystem. Ebenso werden
verrauschte Gitter (noisy-or, noisy-and) diskutiert, mit denen sich abweichendes Verhalten von
den reinen Gittern beschreiben lédsst. Als weiterer Vorteil von Bayesschen Netzen werden Va-
riablen mit mehr als zwei Zustanden (z. B. logisch 0 oder 1) diskutiert, die sich in Bayesschen
Netzen zwanglos beriicksichtigen lassen.

Als Erweiterung dieser Arbeit kann die Publikation [117] angesehen werden, bei welcher dy-
namische Fehlerbdume in dynamische Bayessche Netze tiberfithrt werden. Die explizite Mo-
dellierung der Zeitabhéngigkeit, z. B. zur Modellierung von exponentiellem Ausfallverhalten
erfolgt tiber eine Diskretisierung der Zeit in kleine Intervalle A und dem Vergleich der Aussa-
gen der Netze aus benachbarten Zeitschichten. Auch in dieser Arbeit wird gezeigt, dass diese
Uberfithrung grundsétzlich moglich ist, wobei erneut die Vorteile der hoheren Flexibilitit von
Bayesschen Netzen gegeniiber Fehlerbdumen hervorgehoben werden.

Die etwas spéter erschienene Arbeit [118] vergleicht Fehlerbaumanalysen mit Analysen basie-
rend auf Bayesschen Netzen fiir Sicherheitsanalysen in Prozesseinrichtungen, kommt allerdings
nicht zu neuen Erkenntnissen. Ebenso die aus demselben Jahr stammende Arbeit [120], bei
der ein Vergleich am Beispiel sicherheitskritischer Komponenten im Schienenverkehr durch-
gefiihrt wurde. In einer vergleichsweise jungen Arbeit [119] wurde ein Functional Resonance
Analysis Method (FRAM)-Ansatz mit Fehlerbaumanalysen und Bayesschen Netzen verglichen.
Die (vermeintlichen) Vorteile von FRAM sind jedoch wenig tiberzeugend bzw. nicht nachvoll-
ziehbar angegeben oder schlicht unzutreffend. Es wird behauptet, dass insbesondere Einfliisse
durch menschliche Eingriffe mit FRAM-Ansétzen einfacher und iiberschaubarer zu modellie-
ren sein sollen. Einen Beweis bleibt die Arbeit jedoch schuldig. Die Komplexitdt Bayesscher
Netze widerspiegelt die kausalen Abhéngigkeiten des betrachteten Systems, ohne durch Mo-
dellfunktionalitdt zusdtzliche Groflen und Annahmen hinzuzufiigen. Wenn also die kausalen
Verkettungen in einem Modell essentiell fiir deren Beschreibung sind, so kann ein vermeintlich
einfacheres Modell unter Auslassung von Abhéngigkeiten keine dquivalenten Aussagen treffen.
Der wohl wesentliche Unterschied zwischen Fehlerbdumen und Bayesschen Netzen besteht dar-
in, dass die Strukturfunktion keine gemeinsame Wahrscheinlichkeitsverteilung représentiert.
Andert man eine Wahrscheinlichkeit an einem Primérereignis, so bekommt man zwar eine neue
Wahrscheinlichkeit fiir dariiberliegende Ereignisse bzw. fiir das Hauptereignis, allerdings keine
aktualisierte Einschéitzung in das Vertrauen der anderen Variablen. Selbiges gilt fiir den Fall,
dass eine Beobachtung (Evidenz) an einem Ereignis vorliegt.

Im Folgenden sollen die Grundziige der Uberfiihrung von Fehlerbdumen in Bayesschen Netze
angegeben und dann verglichen werden.

Logische Gatter und Transfermatrizen

Im Folgenden soll ein einfaches logisches Gatter betrachtet werden, bei dem zwei Primérer-
eignisse BE; und BFE> in ein Hauptereignis HE miinden. Das logische Gatter selbst kann
ein UND-, NAND-, ODER oder NOR-Gatter sein (als Black-Box gekennzeichnet). Dieser klei-
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ne Fehlerbaum soll durch ein dquivalentes Bayessches Netz ersetzt werden. Abbildung 3.10
illustriert Fehlerbaum und Bayessches Netz. Die Wahrheitstabelle fiir den Fehlerbaum aus Ab-

( )\

Hauptereignis Basisereignis Basisereignis

BE; BE,

Basisereignis Basisereignis Hauptereignis

HE

(. J

Abbildung 3.10: Darstellung eines kleinen Fehlerbaumes und eines dquivalenten Bayesschen
Netzes.

bildung 3.10 ist von der konkret gewéhlten Verkniipfung der Basisereignisse abhéngig. Die
Tabelle 3.3 gibt eine Ubersicht iiber einige Moglichkeiten.

Tabelle 3.3: Wahrheitstabellen fiir verschiedene Représentationen der Black Box.

| BE, | BE; | UND | NAND | ODER | NOR |
0 0 0 0 1

Ol

0 1 0 1 0
1 0 0 1 0
1 1 1 1 0

Fiir das Hauptereignis werden sowohl im Fehlerbaum als auch im Bayesschen Netz zwei Zu-
stinde unterschieden: (HE, HE) = (HE,, HE»). Fiir die Basisereignisse (BE), BE>) werden
ebenso zwei Zustinde (BEy1, BE13 = BE)2) bzw. (BEs, BE2; = BFEs;) unterschieden, fiir
die zudem folgende Wahrscheinlichkeiten zugeordnet seien: (BEy; = 0,1, BE12 = 0,9) bzw.
(BE21 = 0,2, BEy = 0,8). Im Falle einer UND-Verkniipfung tritt das Hauptereignis dann
ein, wenn sowohl BFEq als auch BFE5; eintreten. Die Wahrscheinlichkeit dafiir ist:

P(HE) = P(BE11) - P(BEy) =0,1-0,2=0,02 = P(HFE)=0,98. (3.138)
Fiir eine ODER-Verkniipfung wiirde gelten:
P(HE)=1—- P(BEy) - P(BFEy»)=1-0,9-0,8=0,28 = P(HE)=0,72.  (3.139)

Fir NAND und NOR wiirden sich die Wahrscheinlichkeitswerte bei UND und ODER le-
diglich vertauschen.

Fiir das dquivalente Bayessche Netz wiirden die stochastisch unabhéngigen Basisereignisse zu
stochastisch unabhéngigen Wurzelknoten. Die Eintrittswahrscheinlichkeiten fiir die Zustande
an den Basisereignissen waren unmittelbar die Wahrscheinlichkeiten der Hypothesen dieser
Wurzelknoten. Die Struktur des Fehlerbaumes, in diesem Fall die Eigenschaft des logischen
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Gatters, legt nur die Besetzung der Transfermatrix fest:

(3.140)

P(HE|BEBE P(HE,|BE\1BE
M(HEl\BEljBEzk)j,k:< (HE\|BEWBEy ) P(HE|BEy; 22))

P(HE\|BE192BE>1) P(HE||BE12BEs)

(3.141)

P(HFE;|BE1BE P(HE;|BE,1BE
M(HEQ\BEljBEQk)j,k=< (HEy|BENBEy) P(HEy|BEy 22))

P(HE3|BE3BEy) P(HE3|BE12BE)

Die Wahrscheinlichkeiten fiir die einzelnen Hypothesen folgen mit:
2 2
P(HEy) = Z > P(HEy|BE\;BEjj); ; - P(BEy;) - P(BEy;)). (3.142)
i=1j=1

Fiir die UND-Verkniipfung wiirde so fiir das Hauptereignis folgen:

[\

2
P(HE)) = ) Y P(HE\|BE\;BEy));; - P(BEw)- P(BE;)
im1j=1

P(HE||BE11BEs) - (
P(HE||BE11BEs) - (
P(HE)|BE12BEs1) - (
P(HE:|BE12BE) - P(BE1) - P(BE22
1.0,1-0,2=0,02 (analog: P(HE,) = 0,98), (3.143)

+ + +

weil die Transfermatrizen nur mit Nullen und Einsen besetzt sind:

10
M(HE,|BE ;BEq); 1, = (0 o)’ (3.144)

0 1
M(HE,|BE jBEsy) i, = (1 1) . (3.145)
Zur Realisierung von NAND miisste man lediglich die letztgenannten Matrizen vertauschen.
Damit ist unmittelbar einleuchtend, dass jeder Fehlerbaum in ein Bayessches Netz iiberfiihrt
werden kann, wobei die Transfermatrizen nur mit Nullen und Einsen besetzt sind. Fiir eine
ODER-Verkniipfung wiirden diese lauten (bei NOR vertauscht man beide Matrizen):

11

M(HE:|BE1;BEs)jx = (1 0), (3.146)
00

M (HE5|BE1;BEa)  k (0 1) (3.147)

In Bayesschen Netzen ist man jedoch nicht daran gebunden, dass die Transfermatrizen nur
diese Besetzungen aufweisen. Matrizen der Art:

0,2 0,5
M(HE\|BE\;BEy,) ), = (0 - 5), (3.148)
0,8 0,5

wiren durchaus erlaubt, wiirden allerdings einer Art Uberlagerung aller Gattereigenschaften
entsprechen und keiner konkreten Schaltlogik.
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Weitere Vergleichsaspekte zwischen den Verfahren

Fiir die quantitative Risikoanalyse in Kapitel 6 liegen Situationen, wie die zuvor diskutierte,
héufig vor. Die Nutzung reiner Beobachtungs- bzw. Erfahrungswerte von Experten ist daher
nicht hinreichend fiir die Entwicklung eines begriindeten Fehlerbaumes zu einem Problem. Mit
den hierzu gewonnenen Daten kann eine Transfermatrix abgeleitet werden, jedoch keine (ein-
deutige) Struktur aus logischen Gattern. Dies ist immer der Fall, wenn zu einem betrachteten
(technischen) System Unkenntnis vorliegt. Kann diese Unkenntnis nicht ausgeraumt werden,
sollte man vermutlich keine Fehlerbaumanalyse durchfiihren. Hiermit umgehen zu kénnen, ist
letztendlich die eigentliche Starke Bayesscher Netze.

Etwas weiter oben wurde angegeben, dass die Analyse und Beriicksichtigung von Common
Cause Failures in Fehlerbaumanalysen bisweilen nicht unkompliziert ist. In Bayesschen Net-
zen konnen solche Abhéngigkeiten vergleichsweise einfach durch Hinzunahme von Knoten und
kausalen Verbindungen modelliert werden. Zwar nehmen dann die zu spezifizierenden Ab-
hangigkeiten in den Kinderknoten zu (was eine weitere Datengrundlage erforderlich macht),
allerdings ist dies oft intuitiv zugénglich.

3.7. Kurzbeschreibung von Anwendungsbeispielen

Wéhrend der Anfertigung der Habilitation wurden Bayessche Netze fiir zahlreiche Problemstel-
lungen entwickelt, von denen einige publiziert bzw. innerhalb der Veréffentlichungsphase sind
und andere sich im Bearbeitungsstatus befinden. Hier soll ein kurzer Uberblick iiber ausgewihl-
te Untersuchungen gegeben werden. Die Beispiele unterstreichen die breite Anwendbarkeit des
Verfahrens, zeigen allerdings auch, wo weiterer Forschungsbedarf besteht.

3.7.1. Kiihlsystemversagen einer Offshore-Konverterplattform

Zusammen mit der DNV GL-Oil & Gas Germany wurde eine Masterarbeit [100] betreut, in
welcher die Ausfallwahrscheinlichkeit fiir die Hochspannungsgleichstromiibertragung von einer
Offshore-Konverterplattform an Land durch Versagen des Kiihlsystems der Transformatoren
untersucht wurde. Hauptgegenstand war das Herausfinden von Bedingungen, die einen maf3-
geblichen Beitrag zum FEmergency-Shutdown der Konverterplattform haben. Das Bayessche
Netz wurde auf der Grundlage einer zuvor durchgefiihrten FMECA erstellt. Fehlende Daten
stammen aus Expertenbefragungen. Erste Ergebnisse zeigen eine vermutlich stark iiberschétzte
Ausfallwahrscheinlichkeit, so dass derzeitig an einer Verbesserung der Eingangsdaten, an einer
Mitberiicksichtigung von Unsicherheiten, aber auch an einer grundséatzlichen Beseitigung von
Unzulénglichkeiten am Netz gearbeitet wird. Eine Publikation wird angestrebt, wenn im Zuge
der Bearbeitung eine Verbesserung der Datengrundlage erreicht wird.

3.7.2. Kiirzere Hilfsfristen: Smartphonebasierte Ersthelferalarmierung

Herz-Kreislauf-Stillstdnde stellen akute und sehr zeitkritische Notfélle dar. Werden bei einem
Herz-Kreislauf-Stillstand keine Reanimationsmafinahmen durchgefiihrt, entsteht ein therapie-
freies Intervall. In diesem sinkt die Uberlebenswahrscheinlichkeit pro Minute um 10%. Je nach
Bundesland betragt die iibliche Eintreffzeit von Hilfskréften 10-15 Minuten und es bestehen
groBe Probleme bei der Einhaltung selbst dieser Zeiten. Eine Reduzierung auf eine notfall-
medizinisch sinnvolle Zeit von 5 Minuten ist allein durch das bestehende Rettungssystem aus
logistischen und 6konomischen Griinden nicht méglich. Eine zusétzliche und vielversprechende
Moglichkeit zur Reduzierung des therapiefreien Intervalls stellen smartphonebasierte Ersthelfer-
Alarmierungssysteme (sbEAS) dar [121]. Hierbei handelt es sich um eine zusétzliche Erstversor-
gungsstruktur, welche nicht auf die bestehende Infrastruktur des Rettungssystems zuriickgreift,
sondern smartphonebasiert ist.
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Der Disponent benachrichtigt im Notfall registrierte und medizinisch ausgebildete Fachkréafte
in unmittelbarer Ndhe zum Notfallort iiber eine Smartphoneanwendung.

Hierzu wurde ein Bayessches Netz erstellt, das die zu erwartende Hohe der Vorteile sowie
auch die wesentlichen Einflussfaktoren quantitativ bestimmt. Erste Ergebnisse wurden publi-
ziert [86]. Derzeitig ist in Kooperation mit Politik und Entscheidungstrigern die Auswahl eines
Landkreises zum testweisen Einsatz dieser Systeme in Sachsen-Anhalt geplant, um zukiinftig
mit Hilfe genauerer und umfassenderer Daten Erweiterungen am Netz sowie genauere Aussagen
treffen zu kénnen.

3.7.3. Gefahrliche explosionsfahige Atmospharen an Schwimmdachtanks

In diesem Projekt wurde die Wahrscheinlichkeit abgeschétzt, mit der es bei einem Lagertank fiir
Roh- und Mineraltle zur Herausbildung einer gefédhrlichen explosionsfahigen Atmosphére kom-
men kann. Hierfiir wurden alle Betriebszusténde (Normalbetrieb, Produktwechsel, Revision)
sowie alle bekannten Schadenstypen erfasst. Die Schwierigkeit lag in der Beschaffung der ein-
zubeziehenden Schadenstypen und der Abschétzung der zugehorigen Eintrittswahrscheinlich-
keiten. Um diese Daten zu beschaffen, wurden umfangreiche Betreiber- und Expertenumfragen
durchgefithrt. Hierauf wird ausfiihrlich in Kapitel 6 eingegangen. Auf Grund der Datenunsi-
cherheiten und der Vielzahl an Tankbauweisen gibt die Analyse nur die Grélenordnung fiir die
Formierungswahrscheinlichkeit wieder.
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Wiéhrend des Physikstudiums (des Autors) galt die Aussage, dass eine Messgrofie, welche ohne
Unsicherheiten angegeben wird, praktisch wertlos ist. Wenn etwa der Betrag einer Messgro-
Be von fundamentaler Bedeutung fiir Postulate einer physikalischen Theorie ist, so kann nur
mit einem Messwert allein keine Entscheidung getroffen werden. Ublich sind daher Mehrfach-
messungen sowie die Bestimmung von Erwartungswerten und Vertrauensbereichen in aussa-
gekriftigen Fehlerdiskussionen. Wie in der Einleitung bereits angedeutet, finden sich in der
Literatur viele Beispiele von qualitativen Sicherheitsanalysen von Anlagen und Prozessen bis
hin zu CFD-Simulationen zu Stréomungs-, Ausbreitungs- und Brandereignissen, die entweder
verfahrensbedingt ohne Unsicherheitsbetrachtungen auskommen miissen oder bei denen eine
detaillierte Betrachtung dieser zu Gunsten eines Einzelszenarios ausgelassen wurde.

Solche Analysen miissen nicht zwingend falsch oder unbrauchbar sein, da es durchaus Pro-
blemstellungen gibt, die auf diese Weise bereits diskutiert werden kénnen. Fiir die in dieser
Arbeit durchgefithrten quantitativen Risikoanalysen und CFD-Ausbreitungssimulationen gilt
das nicht. Die hier vorliegenden modell- und dateninhérenten Unsicherheiten miissen einbezo-
gen werden. In diesem Kapitel soll daher auch diskutiert werden, weshalb CFD-Simulationen
und Fehlerbetrachtungen notwendig sind. Typische Unsicherheitsquellen sind Verfahrenslimi-
tierungen, welche Limitierungen aus der Abstraktion natiirlicher Prozesse, Modellgrenzen aus
der mathematischen Modellierung bis hin zum Informationsmangel beinhalten. Des Weiteren
werden zusétzlich empirische Daten aus Datenerhebungen, statistischen Analysen bis hin zu
Daten aus Expertenbefragungen bendétigt, welche ebenso unsicherheits- aber auch unkenntnis-
behaftet sein kénnen.

Die konsequente Mitberiicksichtigung dieser Unsicherheiten ist jedoch bisweilen problematisch.
Ausbreitungssimulationen, fiir die CFD-Modelle verwendet werden, sind selbst {iberwiegend
aufwindige Parallelprozesse auf geeigneten Computern oder Rechenclustern, fiir welche zudem
geeignete Softwarepakete notig sind. Unsicherheitsbetrachtungen bedeuten hierbei iiblicherwei-
se die Durchfiihrung von Parameterstudien, welche eine Vielzahl von Einzelsimulationen nach
sich ziehen, bis hin zur Auseinandersetzung mit zusitzlichen Einfliissen der Software!.

In diesem Kapitel soll daher, nach einer geeigneten Klassifikation von Modellunsicherheiten
und Fehlerquellen, angegeben werden, wie Parameterstudien in CFD-Simulationen durchge-
flihrt werden kénnen. Hierbei werden Monte-Carlo-Sampling und Latin-Hypercube-Sampling
beschrieben, bei denen vermdge geeigneter Zufallszahlengeneratoren Stiitzstellen fiir die Para-
meterbereiche der Eingangsvariablen unter Berticksichtigung der zugehorigen Verteilungsfunk-
tionen ermittelt werden.

In praktischen Fallen, wie auch fiir das hier diskutierte industrierelevante Anwendungsbeispiel,
kann dies zu aufwéndig sein. Dann kann sich eine geeignete Definition eines Ersatzmodells
als vorteilhaft erweisen, bei dem die Abhéngigkeit zwischen den erkldrenden Variablen und
einer oder mehrerer Antwortvariablen nicht iber die CFD-Simulation erfolgt, sondern tiber
ein passend definiertes, multivariates Polynom. Dieses Ersatzmodell bezeichnet man bisweilen
als Response-Surface und die Vorgehensweise als Response-Surface-Methode. Diese ist fiir das
Kapitel von zentraler Bedeutung und soll ausfiihrlich diskutiert werden. Ein kurzer Litera-
turiiberblick hierzu wird zeigen, dass diese Methodik viele Anwendungsgebiete besitzt. Anzu-

'Einige solcher Einfliisse werden in diesem Kapitel angegeben, jedoch ist deren Mitberiicksichtigung nicht
Gegenstand der Arbeit.
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merken ist, dass sich, insbesondere bei der Definition der Response-Surface fiir Eingangsva-
riablen mit wohldefinierter Wahrscheinlichkeitsverteilung, auch die Bezeichnung Stochastische
Response-Surface-Modelle (SRSM) etabliert hat. Wéhrend in der als klassisch bezeichneten
Response-Surface-Methode eine Anpassung von multivariaten Polynomen an diskrete Mess-
werte oder Modellwerte erfolgt, so wird in SRSM explizit genutzt, dass geeignete Zufallsvaria-
blen innerhalb einer polynomiellen Chaosentwicklung mittels orthogonaler Polynome anderer
Zufallsgrofien entwickelt werden kénnen. Diese als abstrakte Fourierreihenentwicklung interpre-
tierbare Darstellung soll in diesem Kapitel ebenso angegeben werden, denn sie zeigt, dass die
Verwendung von multivariaten Polynomen zur Ersatzmodelldefinition gut begriindbar ist. Ab-
schlieffend erfolgen allgemeine Bemerkungen zur praktischen Umsetzung der mathematischen
Vorgehensweise.

Zusammenfassung: In diesem Kapitel werden Quellen und Klassifikationen von Unsicherhei-
ten allgemein und speziell in CFD-Simulationen angegeben. Ein Uberblick iiber verwendete
Verfahren zu deren Berticksichtigung erfolgt im Rahmen einer Literaturiibersicht. Monte-Carlo-
Verfahren und Verfahren zur Definition von Ersatzmodellen (Response-Surface-Methoden) mit-
tels multivariater Polynome und deren Verwendung zur Unsicherheitsbetrachtung werden de-
taillierter beschrieben. Fiur die Begrindung der Polynome wird die polynomielle Chaosent-
wicklung von Zufallsvariablen diskutiert. Die Bestimmung der Koeffizienten der ausgewahlten
multivariaten Polynome erfolgt durch Anwendung der Methode der kleinsten Fehlerquadrate
(Regression).

4.1. Herkunft und Klassifikation von Unsicherheiten in
Ingenieurmethoden

4.1.1. Unsicherheiten und Fehler aus der Modellbildung

Um natiirliche Abldufe, wie auch von Menschen initiierte Prozesse, beschreibbar zu machen,
werden praktisch immer Modelle verwendet. Solche Modelle sind zweckbezogen und sollen
mindestens eine ausgewéhlte Teilmenge von Verhaltensbeobachtungen reproduzieren kénnen.
Modelle kénnen auch so aufgestellt werden, dass mit ihnen Prognosen iiber kiinftiges System-
verhalten oder tiber nicht explizit fir die Modellierung herangezogene Beobachtungen moglich
sind [122]. Modelle treten mit einer enormen Vielfalt auf: stationdr oder dynamisch, diskret,
quasikontinuierlich oder kontinuierlich, deterministisch oder probabilistisch. Es ist nicht das An-
liegen dieser Einleitung, hierzu einen Uberblick zu geben. Der Leser sei hier z. B. auf [123, 124]
verwiesen. Fiir die Zwecke dieser Arbeit geniigt eine vereinfachte Unterscheidung von zwei
Strategien physikalischer Modellbildung:

Strategie A: Direkte mathematische Modellierung eines physikalischen Systems,

Strategie B: Ausnutzung der Dimensionshomogenitéit physikalischer Gleichungen und
anschliefender Spezifikation von Funktionen unabhéngiger, dimensionsloser Potenzpro-
dukte durch Experimente.

Innerhalb der Strategie A versucht man, die wesentlichen Systemeigenschaften zu erkennen und
daraus zunéchst ein geeignetes physikalisches Modell zu entwickeln. Diese physikalische Modell-
bildung kann (und typischerweise wird) bereits Ndherungen implizieren. Etwa dadurch, dass
eine Grofle mit vermutetem kleinen betraglichen Einfluss ausgelassen wird. Die erste mathema-
tische Beschreibung erfolgt zunéchst streng auf der Basis gegebener Naturgesetze wie Energie-
erhaltung oder anderer Fundamentalaussagen. Anschlieflend kénnen weitere Vereinfachungen
durch Betrachtungen von Symmetrien bzw. von Vertauschungsrelationen, Beschrankungen auf
stationiires Verhalten und anderes erfolgen. Ublicherweise folgt eine Modellgleichung oder ein
Modellgleichungssystem. Diese kann bzw. kénnen linear oder nichtlinear sein, gewohnliche oder
partielle Ableitungen beinhalten oder Integralgleichungen darstellen. Ublich sind daher weitere

74



4. Modellierung von Unsicherheiten, Response-Surface-Methoden (RSM)

Vereinfachungen, etwa durch Linearisierungen bis hin zur Verwendung von numerischen Stra-
tegien zum Auffinden einer Untermenge méoglicher Lésungen.

Im Allgemeinen soll damit ein moglichst wenig komplexes Modell mit einem Maximum an
beobachtbaren Verhalten des Realsystems abgeleitet werden. Allerdings darf man hier nicht
vergessen, dass verschiedene Stufen der Modellbildung verwendet wurden und dass Modellaus-
sagen nicht die Realitét, sondern das Modell, mit all seinen Vereinfachungen, betreffen [122].
FEin Vergleich zwischen Modellaussagen und Experiment kann dann helfen, die Giite des Mo-
dells und dessen Eignung zu ermitteln. Je mehr physikalische Effekte man zum physikalischen
Modell hinzunimmt und je akkurater das entsprechende mathematische Modell ist, desto ge-
nauer ist potentiell die Beschreibung bzw. die Ubereinstimmung mit beobachtbaren Verhalten.
Allerdings ist das Modell dann auch komplexer und schwieriger in seiner Anwendung [123].

Interessanterweise kann die Strategie bisweilen sehr schwer sein oder sogar scheitern, weil die
gewonnenen Gleichungen nicht gelést werden kénnen?. Um dennoch empirische Formeln abzu-
leiten, kann man mit Strategie B ausnutzen, dass jede physikalische Gréfie eine wohldefinierte
Dimension haben muss. Auf der Grundlage des II-Theorems [125, 126] kénnen funktionale
Zusammenhénge zwischen den unabhingigen Variablen gefunden werden, ohne die fiir dieses
Problem relevanten Grundgleichungen aufstellen und 16sen zu miissen. Diese Strategie wird zur
Begriindung eines Schwergasausbreitungsmodells, welches wiederum eine erste Demonstration
fiir die Anwendung von Response-Surface-Methoden in dieser Arbeit (in Kapitel 5) sein soll,
verwendet. Die Herleitung und das Modell selbst sind im Anhang A kurz beschrieben.

Die bisher angegebenen Aussagen zeigen, dass bereits mit der Modellbildung Unsicherheiten
in die Beschreibung einfliefen. Wiirde man etwa ein totales Differential mit den erkldrenden
Variablen des Modells und deren Toleranzbereiche aufstellen, so wiirde man eine Fehlerab-
schitzung nur innerhalb dieses Modells vornehmen kénnen. Beitrige etwa von ausgelassenen
Variablen, verborgenen (nicht entdeckten) Effekten oder Konsequenzen aus moglicherweise ge-
nutzten linearen Ndherungen waren nicht enthalten.

4.1.2. Unsicherheiten und Fehler in den Modelleingangsdaten

Zu den zuvor beschriebenen Unsicherheiten kommen Fehlerquellen aus den Modelleingangsda-
ten hinzu. Diese Daten sind iiblicherweise:

o Naturkonstanten bzw. dimensionslose Konstanten in Ingenieurberechnungen,
e Messwerte, empirische Daten oder
o Wahrscheinlichkeitsdaten zufalliger Ereignisse.

Fiir Naturkonstanten gibt es im Allgemeinen das Bestreben, diese moglichst genau zu bestim-
men, in dem der Definitionsprozess ein Zugriff auf Messverfahren hoher Genauigkeit zulisst®.
Auch dimensionslose Konstanten in Ingenieurberechnungen sind nicht zwingend scharf be-
stimmt, wie, um auch hier ein Beispiel zu geben, die fiir die Definition von Windprofilen erfor-
derliche von Karman-Konstante [129].

Messwerten haften grundsétzlich die Ungenauigkeiten einer Messapparatur und die der Mess-
durchfiihrung an, wahrend empirische Daten aus Datenerhebungen beschréankt sind durch den
Stichprobenumfang und durch das Erhebungsverfahren.

2Ein Beispiel hierfiir ist das Problem zur Bestimmung der Aufstiegsgeschwindigkeit einer Luftblase in einem
fliissigkeitsgefiillten Rohr, ausfiihrlich diskutiert in [125].

3Urspriinglich wurde, um nur ein Beispiel zu nennen, die Vakuumlichtgeschwindigkeit ¢ auf der Basis von Meter-
und Sekundendefinition experimentell gemessen [127]. Es erwies sich jedoch zweckméBig, ¢ exakt festzulegen
und mit der sehr hohen Reproduktionsgenauigkeit einer Sekunde das Meter als Messgroie zu definieren [128].
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Fiir die Zwecke der Prozess- und Anlagensicherheit werden zusétzlich Modelldaten aus Zufalls-
ereignissen bendtigt. Hierunter zihlen alle Gréflen, zu denen nur eine Wahrscheinlichkeitsaussa-
ge moglich ist wie etwa Ausfallwahrscheinlichkeiten, Uberlebenswahrscheinlichkeiten und Aus-
fallraten. Wiirde man diese Unsicherheiten in Ingenieurberechnungen unberiicksichtigt lassen,
so bestiinde das Risiko unzureichender technischer Auslegungen oder von Uberauslegungen,
welche negative Auswirkungen auf die Storanfélligkeit einer Anlage haben (vgl. [43]) oder un-
notige Investitionen bewirken kénnen (Man beachte hierzu die Motivation zur Umsetzung des
industrierelevanten Anwendungsbeispiels.).

4.1.3. Klassifikation von Unsicherheiten und Fehlern

Es gibt umfassende Untersuchungen und Publikationen zu diesem Thema, wie man Fehler er-
kennen, klassifizieren und in Analysen einbeziehen kann. Praktisch jedes Buch zur Experimen-
talphysik beinhaltet hierzu einen Abschnitt, weswegen auf eine ldngliche Erérterung verzichtet
werden soll. Allgemein bekannt sind Fehlereinteilungen in systematische (messprozessbedingte)
und in zuféllige Fehler. Hier soll eine etwas erweiterte Klassifikation mit Einteilung in aleato-
rische und epistemische Fehler angegeben werden [43, 130, 131].

Aleatorische (,auf Zufall beruhende“) Fehler sind hier eine Zusammenfassung systematischer
und zufélliger Fehler, die in den Naturwissenschaften iiblicherweise unterschieden werden. Fiir
die Mitberiicksichtigung dieser Fehler, durch Beschreibung mit passenden Verteilungsfunk-
tionen, werden tiberwiegend probabilistische Verfahren wie Monte-Carlo-Verfahren verwendet
[132, 133]. Unter epistemischen Fehlern (,auf Erkenntnis beruhende“) versteht man Fehler
und Unsicherheiten, die sich aus einer ungenauen Kenntnis heraus ergeben kénnen. Beispiele
hierfiir sind subjektive Experteneinschitzungen [43, 46]. Diese Fehlerart wird oft mit intervall-
mathematischen Methoden [134] oder mit Fuzzy-Set-Theorien [135] beriicksichtigt. Angemerkt
werden soll, dass der Begriff ,epistemisch“ und auch die Fehlerart (,epistemischer Fehler) in
der Literatur widerspriichlich definiert bzw. widerspriichlich in verschiedenen Kontexten ver-
wendet wird.

Eine graphische Ubersicht mit einer Illustration unterschiedlicher Relationen zufilliger und
systematischer Fehlereinfliisse zeigt Abbildung 4.1.
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Abbildung 4.1: Uberblick iiber eine Einteilung von Fehlern in aleatorische und epistemische
Fehler und Illustration der Fehlerqualitét.

In dieser Arbeit wird versucht, beide Arten von Fehlern bzw. Unsicherheiten zu erfassen. Als
Ausnahme verbleibt die echte Unkenntnis als unbekanntes Risiko (vgl. Kapitel 2), welche in
der Fehlereinteilung den epistemischen Fehlern zugerechnet werden konnte. Die Verkettung von
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kausal zusammenhédngenden Schadensereignissen erfolgt unter Verwendung von (bedingten)
Ereigniswahrscheinlichkeiten mittels Bayesscher Netze, vorgestellt in Kapitel 3. Dort werden
Unsicherheiten durch Fuzzy-Sets berticksichtigt.

In den durchgefiihrten Ausbreitungsanalysen werden die unsicheren Parameter durch entspre-
chende Verteilungsfunktionen erfasst. Dies soll im Folgenden néher beschrieben werden. Mit
den weiter unten in diesem Kapitel angegebenen Kopplungen von Ausbreitungsanalysen und
Response-Surface-Methoden kénnen weite Bereiche der beschriebenen Unsicherheiten probabi-
listisch erfasst werden [46]. Es zeigt sich hierbei, dass dadurch der Aufwand gegeniiber einer
direkten Kopplung von CFD-Simulationen mit Monte-Carlo-Verfahren deutlich reduziert wer-
den kann.

Anmerkung:

In der englischsprachigen Literatur wird bei Wahrscheinlichkeitsbetrachtungen oft zwischen
possibilities und probabilities unterschieden, siehe etwa [46] bei der stochastischen Modellie-
rung von Stoffausbreitungen in der Atmosphére. Der Begriff probability ,,Wahrscheinlichkeit
ist mathematisch innerhalb der Wahrscheinlichkeitstheorie definiert. Vereinfacht ausgedriickt,
muss fiir jedes Element A des Ereignisfeldes ¥ eines Wahrscheinlichkeitsraumes (2, X, P) eine
Abbildungsvorschrift p : A € ¥ — p(A) € [0,1] existieren. Sind die Ergebnisse w € § im
Ereignisfeld (als sogenannte Elementarereignisse), so muss die Summe der Wahrscheinlichkei-
ten all dieser Ereignisse eins sein. Liegen jedoch fiir eine Untermenge von Ergebnissen keine
hinreichenden Informationen vor, so kann diese Bedingung nur realisiert werden, indem man
untere und obere Schranken fiir die Wahrscheinlichkeiten dieser Ereignisse angibt [136]. Der
Unterschied zwischen beiden Begriffen liegt darin, dass man unter einer Possibilitéit ein Zu-
fallsereignis versteht, beziiglich dessen nur eine unvollstiandige Information vorliegt [136]. Eine
mathematische Theorie hierzu wurde erstmals 1978 von Lotfi Zadeh [135] entwickelt. Die Un-
sicherheitsintervalle nennt man auch Fuzzy-Intervalle [137] (sieche auch Kapitel 3).

In dieser Arbeit werden die Fuzzy-Intervalle innerhalb der quantitativen Risikoanalyse bei der
Aggregierung der Experteninformationen benutzt, nicht jedoch in den Ausbreitungsanalysen.
Eine Verkniipfung zwischen Response-Surface- und Fuzzy-Methoden wird beispielsweise in [46]
demonstriert, wenn auch an einem sehr trivialen Ausbreitungsmodell. Etwas weiter unten im
Kapitel wird zwar das Prinzip erklért, jedoch soll auf diesen Mehraufwand verzichtet werden.

4.1.4. Notwendigkeit fiir Unsicherheitsbetrachtungen in CFD-Simulationen

Die Durchfithrung einer CFD-Simulation kann als eigenstdndiger Prozess, welcher neben der
eigentlichen Simulation noch aus Pre- und Post-Processing besteht, aufgefasst werden. Ausge-
hend von einer Problemstellung, wie die Untersuchung einer Stoffausbreitung, einer Umstro-
mung oder eines Brandes, miissen zunédchst mafgebliche physikalische Gréflen und bauliche
bzw. rdumliche Gegebenheiten festgelegt werden. AnschlieBend folgen {iblicherweise Geometrie-
und Gitterdefinitionen mit einem geeigneten CAD-Programm oder bereits innerhalb der Simu-
lationssoftware sowie die Festlegung der Anfangs- und Randbedingungen (Pre-Processing). Mit
einer geeigneten Simulationssoftware (Solver) wird im Hauptprozess die eigentliche Simulation
durchgefiihrt. Hierfiir sind sowohl mathematische Methoden fir die Losung des zugeordneten
diskretisierten Gleichungssystems auszuwéhlen, bis hin zu Steuerungen von Zeit- und Orts-
schrittweiten, der Festlegung von Konvergenzkriterien und der Ausgabewerte. Im Rahmen eines
Post-Processing werden die Simulationsergebnisse bewertet. Es kdnnen sich Simulationswieder-
holungen als erforderlich erweisen, etwa fiir Sensitivitdtsuntersuchungen oder fiir Gitterstudien.
Die bis hierhin aufgefiithrten Arbeitsschritte beinhalten eigene Fehlerquellen: Modellbildungs-
fehler, ungiinstiges Turbulenzmodell, Diskretisierungsfehler bis hin zu Fehlern im Computer-
code.

Auf solche Fehlerméglichkeiten, die mit dem Simulationssetup und mit der numerischen Losung
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verbunden sind, soll in dieser Habilitation nicht eingegangen werden. Hier sei auf die Literatur
verwiesen [138, 139, 140]. Es soll fiir die wesentlichen Betrachtungen vorausgesetzt sein, dass
die CFD-Simulation selbst prinzipiell korrekt erfolgt.

Innerhalb der Modellierung atmosphérischer Ausbreitungvorgiange auf der Basis von Euler-
Modellen (CFD-Simulationen) hat es sich etabliert, einer Best Practice Guideline, z. B. [140],
zu folgen. Mit modernen Softwarepaketen wie OpenFOAM [141] oder ANSYS [142] kann man
rasch Ausbreitungsgebiete definieren und Simulationen starten. Allerdings besteht die Gefahr,
dass abseits interessant aussehender Simulationsergebnisse der physikalische Kontext unvoll-
standig ist, falschlich auf Basis unbegriindeter Default Values simuliert wird oder Einzelsimula-
tionen nicht statistisch reprisentativ fiir die Ausgangsmoglichkeiten des Eingangsproblems sind.
Sind verhéaltnisméafig einfach zu beriicksichtigende Modellparameter wie die Groflie des Simula-
tionsgebietes um das Hauptobjekt zu klein gewéhlt, so konnen die Stromungsrandbedingungen
auf den Oberflichen des Simulationsgebietes das Simulationsergebnis grob verfilschen oder die
Anlaufstrecke ist unzureichend fiir den Aufbau der Turbulenz [140].

Vorgeschlagen wird daher neben Grundsatzempfehlungen zur Modellierung, Mehrfachsimula-
tionen durchzufithren und die gewonnenen Ergebnisse mit Messungen im Windkanal oder mit
Experimenten im Realmafistab zu vergleichen. Aber auch hier gilt es zu vermeiden, nicht sta-
tistisch représentative Simulationen mit nicht statistisch représentativen Einzelexperimenten
zu vergleichen. Als Folge sind daher mindestens Parameterstudien in der Simulation und Mehr-
fachdurchfithrungen von Experimenten erforderlich: Letztendlich Unsicherheitsbetrachtungen.
Hierzu sollen zwei Beispiele ergéinzt werden, welche erneut die Verwendung von CFD-Simula-
tionen motivieren und Konsequenzen mangelnder statistischer Repréisentanz aufzeigen.

COST Action ES1006

In der COST Action ES1006 wurden atmosphérische Ausbreitungsmodelle fiir unfallbedingte
Freisetzungen in Stddten und Industriegebieten evaluiert. Ein vollstdndiger Bericht ist in [143]
zu finden. Viele Simulationswerkzeuge nutzen stark vereinfachte Modellansétze bzw. ist zu-
néchst nicht naheliegend, welcher Aufwand mindestens zu betreiben ist, um dem Wunsch nach
Genauigkeit, Rechenzeit und Komplexitét optimal zu entsprechen. In der COST Action ES1006
wurde der Versuch unternommen, eine Vielzahl verschiedener (Stoérfall-) Ausbreitungsmodelle
zu vergleichen. Hierzu wurden die verwendeten Ausbreitungsmodelle den drei fiir Leichtgas-
ausbreitung relevanten Modellklassen zugeteilt: Gaufimodelle, Lagrangesche Partikeltrajekto-
rienmodelle und Eulermodelle (CFD). Ziele der durchgefiihrten Vergleiche der COST Action
ES1006 waren:

e Nachweis der Eignung der Modelle fiir Ausbreitungsprognosen bei bekanntem Quellort
und Quellstérke.

o Maf der Umsetzbarkeit bzw. die Moglichkeit, lokale Orographie zu beriicksichtigen.
o Korrektheit der Einschéitzung von Gefahrenbereichen in Abhéngigkeit der Emission.
o Validierung der Ergebnisse der Ausbreitungssimulationen mit Realmessungen.

e Vergleiche in der grundsétzlichen Giite der Modellklassen.

In einem Teilabschnitt des Gesamtvorhabens wurden Windkanal- und Feldexperimente mit
kurzzeitigen und kontinuierlichen Tracer-Freisetzungen im stddtischen Bereich durchgefiihrt.
Als stadtischer Bereich wurde hierzu Hamburg ausgewéhlt und fiir die Windkanaluntersuchun-
gen im Maflstab 1:500 verkleinert. Zugleich wurden aber auch Realfreisetzungen mit SFg in
Hamburg durchgefiihrt, die im Projekt als Vergleichsdatensatz aufgearbeitet wurden. Hierin
wurden etwa 2400 Stromungsmessorte, 350 Immissionsmessorte und 41 Messorte fiir die Ge-
fahrstofffreisetzung (200 Messungen je Ort) berticksichtigt.
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Durch diese Konstellation aus Realversuchen, Windkanalmessungen und numerischen Simu-
lationen wurde eine optimale Basis fiir einen Modellvergleich geschaffen. Insgesamt waren 7
Gaufimodelle, 5 auf diagnostischen Windfeldern beruhende Partikeltrajektorienmodelle und 10
Eulermodelle (6 verschiedene) vertreten. In dieser Kurziibersicht kann auf die Fiille an gewon-
nenen Details nicht eingegangen werden. Wichtige Resultate der Untersuchung waren:

e Modellanwendungsfehler konnten identifiziert werden, womit die entsprechenden Simu-
lationen ausgeschlossen werden konnten. Jede Testgruppe hat das verwendete Modell in
optimaler Weise und hoher Fehlerzuverlassigkeit angewendet.

e Grundsétzlich steigt die Ergebnisgiite mit der physikalischen Komplexitét der Modelle:
Gute Prognosen sind mit Gauf3imodellen nicht ausgeschlossen, allerdings zeigen die Blind-
tests, dass auch sehr hohe Schwankungen in der Aussagegiite erwartet werden miissen.
Partikeltrajektorienmodelle sind in ihrer Giite intermedidr angesiedelt. Sie kénnen Ge-
bédudekontouren und Straflenverldufe besser beriicksichtigen, wenn das zugrundegelegte
Windfeld entsprechen bestimmt wurde. Hochste Genauigkeit und kleinste Schwankungen
im Modellvergleich zeigen die Eulermodelle (CFD-Simulationen).

e Der Simulationsaufwand steigt rapide mit der Komplexitdt der Modelle an. Wéahrend
typische numerische Simulationen auf der Basis von Gauf3imodellen Rechenzeiten im im
Bereich weniger Minuten beanspruchen, liegt die Rechenzeit bei Partikeltrajektorienmo-
dellen im Bereich Minuten bis einige Stunden. Die komplexesten Eulermodelle benotigen
Simulationszeiten im Bereich von Stunden bis einige Tage oder in Extremféllen auch
dartiiber.

In der Abbildung 4.2 siecht man die Unterschiede in der Kontour der Ausbreitungsvorhersage
einzelner Modelle und eine Darstellung von Mittelwerten {iber die Modellensembles. Die Er-
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Abbildung 4.2: Vergleich der Ausbreitungsmodelle; oben: statistische Abweichungen in der Vor-
hersagegiite. Im Idealfall sollten die Punkte auf der mittleren Geraden liegen. Die unteren sechs
Figuren veranschaulichen die Aussagenqualitit der Modellgruppen: Gaufimodelle (1), Partikel-
trajektorienmodelle (m), CEFD-Modelle (r); entnommen aus [143].

gebnisse zeigen klar, dass in der Zukunft eine Erhebung von CFD-Simulationen zum Stand
der Technik unvermeidlich sein wird. Angemerkt werden soll auch, dass selbst in den CFD-
Simulationen bisweilen betrachtliche Schwankungen zu finden sind. Daher ist es erstaunlich,
wie oft in Fachpublikationen Ergebnisse von Einzelsimulationen mit denen von Einzelmes-
sungen iibereinstimmen. Es liegt der Verdacht nahe*, dass mit Kenntnis der Messergebnisse

4 Aus verstandlichen Griinden werden hierfiir keine Quellen zitiert, da es sich im Zweifelsfall um eine Behauptung
handelt. Gesprache auf Fachtagungen lassen dies jedoch vermuten.
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Simulationseinstellungen in deren Richtung vorgenommen wurden. Eine Analyse der Ursachen
solcher Abweichungen wiirde unmittelbar eine systematische Fehleranalyse oder eine Analyse
der Unsicherheitsbereiche der Modellparameter sein.

Wiederholbarkeit von Realbrandversuchen

Um die Aussagekraft von Einzelbrandversuchen experimentell zu testen, wurden, unter Betei-
ligung des Autors, Serien von Brandversuchen im Realmafistab durchgefiihrt. Die Experimente
erfolgten im Institut fiir Brand- und Katastrophenschutz (Heyrothsberge)[144]. Es wurden
hierbei wiederholt wohldefinierte Mengen an Brandstoff (Hexan, Fichtenholz) in einem Ver-
suchsraum mit Korridor unter stets gleichen Anfangs- und Randbedingungen entziindet. Der
Flissigkeitsbrand wurde als Poolfeuer ausgefiihrt, wihrend aus dem Fichtenholz nahezu identi-
sche Kleinkrippen gebaut wurden. Erfasst wurden Gaskonzentrationen (CO, CO2), RuBlanteile,
Parameter zum Brandverlauf bis hin zu Auslésezeiten von Rauchmeldern und Sprinkleranla-
gen.

Sinn der Untersuchung war die Bestimmung und die statistische Auswertung der Streubandbrei-
te durch stochastische Einfliisse, bei gleichzeitiger Minimierung systematischer Fehlergréfien.
Die Ergebnisse wurden publiziert [145] und zeigen, dass die Schwankungen in den Messergebnis-
sen die Erwartungen, gegeben durch Kalibrierungs- und Messungenauigkeiten, weit iibersteigen
konnen.

Schlussfolgerungen oder auch Risikoaussagen, basierend auf einem willkiirlich ausgewéhlten
Einzelversuch der Serien, kénnen somit unbegriindet oder gar falsch sein. Fiir weitere Details
sei auf die zuvor genannte Publikationen oder auf [146] verwiesen. Selbst bei hohem Bemiihen,
einen Brandablauf gleichartig zu wiederholen, kénnen hohe Unterschiede im tatsdchlichen Ab-
lauf auftreten. Dies wird umso mehr gelten, wenn ein realistischer Brand mit nichttrivialem
Setup vorliegt.

Gerade vor diesem Hintergrund kénnen CFD-Simulationen (in diesem Fall Brandsimulationen),
gekoppelt mit umfassenden Unsicherheitsbetrachtungen hilfreich sein, auch um viele ,,Was wére
wenn?“- Situationen zu testen®.

4.2. Unsicherheitsbetrachtungen in CFD-Simulationen

Zunéchst sei angenommen, dass zwischen einer interessierenden Zielgrofle y und einer oder
mehreren erklédrenden Variablen z1, ..., z,, ein funktionaler Zusammenhang y = f(z1, ..., z,) be-
steht. Ist dieser bekannt und differenzierbar, so kénnen Fehler- bzw. Unsicherheitsbetrachtung
mit Fehlerfortpflanzungsgesetzen (totales Fehlerdifferential oder Gaufische Fehlerfortpflanzung
[148]) untersucht werden.

Fir CFD-Simulationen zu Ausbreitungs- oder Brandereignissen liegt ein solcher funktionaler
Zusammenhang nicht vor. Die Simulationen basieren auf nichtlinearen partiellen Differential-
gleichungssystemen [138], auf welche die genannten Fehlerfortpflanzungen nicht angewendet
werden kénnen. Im Folgenden soll daher zunichst eine kurze Ubersicht gegeben werden, wel-
che Moglichkeiten zur Mitbetrachtung von Unsicherheiten in der Literatur untersucht wurden.
Diese, sowie die Abbildung 4.3, wurden sinngemif dem Uberblicksartikel [149] entnommen.
Fiir eine etwas ausfiihrlichere Ubersicht sei der Leser daher an [149] und an die darin gelisteten
Referenzen verwiesen. Einige der fiir die folgende Ubersicht ausgewihlten Methoden werden
néher beschrieben.

Fehlerfortpflanzungsmethoden haben das Ziel, Fehler bzw. Unsicherheiten der Eingangsdaten
eines Modells so zu beriicksichtigen, dass deren Einfluss in den Modellausgangsdaten ersicht-

®Dies wird in einem eingeworbenen Promotionsprojekt des Autors: ,,Modellierung von Brandszenarien in kom-
plexen Gebaudestrukturen mittels stromungsdynamischer Methoden®, geférdert durch das Bundesministeri-
um fiir Wirtschaft und Energie [147], detailliert untersucht.
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lich wird [148], etwa die Bestimmung von Ay bei Beriicksichtigung der Eingangsunsicherheiten
Al’i.

In verschiedenen Quellen [46, 133, 149] werden fiir die ndhere Beschreibung der Ax; zwei Grup-
pen unterschieden: Nicht-probabilistische Methoden und probabilistische Methoden. Nicht-
probabilistische Methoden besitzen wiederum zwei Untergruppen: (i) durch Angabe eines Inter-
valls und (ii) durch Angabe einer Zugehorigkeitsfunktion, wihrend probabilistische Methoden
auf der Angabe von Wahrscheinlichkeitsdichtefunktionen beruhen. Abbildung 4.3 stellt diese
Gruppen und Unterteilungen in einer Ubersicht dar.

nicht-probabilistisch probabilistisch
f(x)
1 /e —/
/ \\
/ \
/ \
X X X /// \\
min max / \
\
/A
/ \\
// \\\
X
o Festlegung eines Intervalls o Festlegung einer Zugehorigkeitsfunktion ¢ Festlegung einer Verteilungsdichte
« nur Minimal- und Maximalwert « Propagation mittels Fuzzy-Logik « Propagation mit Monte-Carlo
bestimmbar oder iiber Ersatzmodelle
* niedrigstes Informationsniveau ¢ mittleres Informationsniveau ¢ hochstes Informationsniveau

Abbildung 4.3: Hlustration verschiedener Mdéglichkeiten fiir die Reprisentation von Unsicher-
heiten in Modelleingangsdaten in Abhéngigkeit der vorliegenden Information [149] (modifizierte
Abbildung).

Nicht-probabilistische Methoden

Zu den nicht-probabilistischen Methoden zdhlen Intervallmethoden, in denen die Unsicherhei-
ten lediglich durch z; € [%j min, Timaaz] reprasentiert werden. Ziel der Beriicksichtigung ist die
Abschéatzung eines Intervalls ¥ € [Ymin, Ymaz]- Das totale Fehlerdifferential ist hierfiir ein Bei-
spiel, wenn y = f(x1,...,x,) bekannt und hinreichend differenzierbar ist. Ist y = f(z1,...,zp)
nicht explizit bekannt, wie im Falle von CFD-Simulationen, dann kénnte man etwa mit den
Minimal- und Maximalwerten (gegebenenfalls auch mit Rasterpunkten dazwischen) simulieren.
Ebenso als nicht-probabilistisch werden Unsicherheitsbetrachtungen eingestuft, welche durch
Zugehorigkeitsfunktion p(z) im Rahmen der Fuzzy-Logik (Moglichkeitstheorie) beschrieben
werden kénnen. Die verfiigbare Information zur Unsicherheit ist groler als im Falle einer Inter-
vallangabe, allerdings geniigt sie nicht fiir die Plausibilisierung einer Wahrscheinlichkeitsdich-
tefunktion. Hier sei auf die ausfithrlichere Beschreibung in Kapitel 3 verwiesen.

Weitere Vertreter der Gruppe der nicht-probabilistischen Methoden sind Sensitivitdtsanalysen
[150, 151]. Ziel ist das Auffinden der Untermenge von Modelleingangsgréfien, beziiglich derer
das Modell die grofite Sensitivitit zeigt. Kleine bzw. moderate Schwankungen dieser Modell-
groBen zeigen starkeren Einfluss auf das Ergebnis, als jene der weniger sensitiven Grofien. Die
Anwendung solcher Methoden kann sich als zweckméfig erweisen, wenn zunéchst untersucht
werden soll, fiir welche Eingangsvariablen sich eine detailliertere Analyse, etwa die Definition
einer geeigneten Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion, lohnt.

Probabilistische Methoden

Probabilistische Methoden benétigen hinreichende Informationen, um fiir jede Eingangsvaria-
ble z; eine Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion fppr;(x;) oder im Falle von Korrelationen eine
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gemeinsame Verteilungsdichtefunkion fppp({zicr}) (I Indexmenge) bestimmen zu konnen.
Ziel ist es nun, durch Propagation vom Modelleingang bis zum Modellausgang fiir die Zielgro-
Be y eine geeignete Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion zu finden. Hierfiir gibt es wiederum zwei
mogliche Herangehensweisen:

1. Durch explizite, analytische Beriicksichtigung der Dichtefunktionen in den Modellglei-
chungen. Die Auswahl der Verfahren dieser Gruppe ist abhéingig von der Komplexi-
tdt der Modellgleichungen. Sind dies algebraische Modellgleichungen, so wird oft die
Momentenmethode [152] eingesetzt. Ein Beispiel innerhalb einer Risikobetrachtung in
der Anlagensicherheit zeigt z. B. [153]. In anderen Féllen nutzt man Storungstheorie
[154], stochastische Differentialgleichungen [155] oder stochastische Galerkin-Verfahren
unter Verwendung verallgemeinerter polynomieller Chaosentwicklungen [156]. In [156]
wurde gezeigt, wie mit Letzterem eine Diffusionsgleichung mit zufélligen Koeffizienten
niaherungsweise gelost werden kann. In [157] wird etwa die Langevin-Gleichung als ein
Vertreter stochastischer Differentialgleichung aufgestellt und zur Begriindung von Parti-
keltrajektorienmodellen fiir atmosphérische Ausbreitungsprobleme benutzt. Sinn ist bei
Letzterer die Beriicksichtigung von Zufallsbewegungen von Luftparzellen in turbulenten
Luftstromungen. Fir das industrierelevante Anwendungsbeispiel wurde ebenso ein Parti-
keltrajektorienmodell zum Vergleich mit den CFD-Simulationen verwendet. Polynomielle
Chaosentwicklung wird in dieser Arbeit verwendet (siehe weiter unten), die anderen Me-
thoden jedoch nicht.

2. Durch Verwendung von Sampling-Verfahren. Dies sind iiberwiegend Verfahren, bei de-
nen eine Menge an Zufallswerten {z;} ausgewéhlt (Stichproben, auch ,Samples* genannt)
wird, welche die zugrundeliegenden Verteilungsdichtefunkionen statistisch reprasentativ
wiedergeben (bzw. im Falle von Korrelationen die gemeinsame Verteilung). Mit diesen
Zufallswerten werden j = 1, ..., n Zufallsparametersétze Z; fiir den Modelleingang erzeugt.
Fiir jeden dieser n Parametersitze wird das Modellproblem, etwa die Durchfiihrung einer
CFD-Simulation, umgesetzt und die Zielgroe y; bestimmt. Abbruchbedingung ist meis-
tens eine hinreichend genau bestimmte statistische Verteilung der y;. Beispiele sind alle
Monte-Carlo-Verfahren, auf die im folgenden Abschnitt ndher eingegangen wird.

4.2.1. Monte-Carlo-Sampling, Monte-Carlo-Verfahren

Auf einen geschichtlichen Werdegang des Verfahrens soll hier nicht eingegangen werden. Es
handelt sich um ein sehr oft angewendetes Standardverfahren, zudem es umfassende Literatur
gibt, z. B. [37, 38]. Erwdhnenswert sind Arbeiten von S. Ulam und J. v. Neumann zur Un-
tersuchung von Neutronendiffusion in Spaltmaterial an Nuklearwaffenprojekten in den 1940er
Jahren, welche bisweilen als erste numerische Anwendung des Prinzips angesehen werden [158].
Als grundlegende Verdffentlichung gilt laut [159] die Arbeit [160].

Das allgemeine Grundprinzip von Monte-Carlo-Verfahren bzw. von Monte-Carlo-Sampling bei
der Ermittlung der Parametersétze wurde bereits weiter oben genannt. In dieser Arbeit konnen
zudem die Begriffe Monte-Carlo-Sampling, Monte-Carlo-Verfahren, Monte-Carlo-Analyse oder
auch Monte-Carlo-Methode als Synonyme angesehen werden. Erwdhnenswert fiir praktische
Umsetzungen sind zwei Eigenschaften:

1. Man kann zeigen, dass die korrekte Verteilung der Zielgréfle y fiir n — oo im Wahr-
scheinlichkeitslimes gefunden wird [161]. Dies stellt sicher, dass die Kopplung von Modell-
gleichungen, wie auch CFD-Simulationen mit Monte-Carlo-Verfahren im Prinzip immer
funktionieren sollte.

2. Die Konvergenzgeschwindigkeit von Monte-Carlo-Verfahren (ohne weitere Modifikatio-
nen) ist klein. Es sind tiblicherweise sehr hohe n nétig, um die Zielgrofie y hinreichend
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genau zu bestimmen. Man kann beispielsweise zeigen, dass fir y = f(x) die Genauigkeit
nicht direkt proportional mit der Anzahl n an der Stiitzstellen x; ist sondern nur ~ /n
[38]. Soll demnach der relative Fehler halbiert werden, so muss n vervierfacht werden.

Um eine Verteilungsfunktion représentativ zu erfassen, sind bisweilen sehr hohe Stichprobenum-
fdnge notig. Die etwaige Anzahl ist davon abhéngig, welche Quantile der Verteilung bendtigt
werden. Ublich sind n > 10! bis n &~ 102 oder auch weit dariiber. Meistens wiederholt man
die Generierung neuer Samples solange, bis die Zielgrofle y hinreichend stabil ist, z. B. durch
geeignete Konvergenzkriterien.

Fiir solche Kriterien sowie fiir spezifische Strategien zur Festlegung geeigneter Wertebereiche fiir
die durch Dichtefunktionen beschriebenen Parameter gibt es mittlerweile zahlreiche Strategien.
Hier sei erneut auf die Literatur verwiesen [37]. In [43] wurden umfassende Unsicherheitsbe-
trachtungen an biologischen Klédranlagen durchgefiihrt, in dem algebraische Modelle direkt mit
Monte-Carlo-Verfahren gekoppelt wurden. Dies war moglich, weil auch bei Kombinationen un-
sicherer Eingangsparameter die Auswertung der Modellgleichungen sehr schnell erfolgen kann.
Dieses Prinzip wurde unter Beteiligung des Autors zur Betrachtung von Unsicherheiten bei der
Rauchausbreitung, beschrieben mit einem Zonenmodell, {ibertragen [162]. Beide Anwendungen
im Ingenieursbereich zeigen, dass Erwartungswerte fiir auslegungs- und sicherheitsrelevante
Groflen besser begriindet sind und des Weiteren Vertrauensbereiche mit quantifiziert werden
koénnen.

In beiden Analysen werden jedoch Moglichkeiten zur Verbesserung der Konvergenzgeschwin-
digkeit bzw. zur Varianzreduktion (z. B. Latin-Hypercube-Sampling, siehe weiter unten) nicht
betrachtet. In [43] wurde sogar argumentiert, dass auf diesen Mehraufwand verzichtet werden
kann. Als Griinde wurden die Leistungsentwicklungen der Computer und der mdoglicherweise
unbegriindete mathematische Mehraufwand genannt.

Sind, wie in praktisch allen CFD-Simulationen, zahlreiche unsichere Parameter zu beriicksichti-
gen, so trifft diese Argumentation nicht zu. CFD-Simulationen sind {iberwiegend schon fiir einen
Parametersatz numerisch sehr aufwéndig. In [163] (zitiert in [149]) wurde beispielsweise eine
CFD-Simulation eines schrigen Verdichtungsstofles mit einer Monte-Carlo-Analyse gekoppelt.
Auch bei wenigen Gitterzellen und wenigen Parametern stellt dies hohe Anforderungen an den
Rechner. Moderne, industrierelevante Ausbreitungsanalysen mit Reynolds-Averaged Navier-
Stokes (RANS)-Modellen oder moglicherweise mit expliziter Auflésung von Wirbelstrukturen,
sogenannter Large Eddy Simulation (LES), sind selbst bereits nur auf Parallelrechnern mit
sinnvollem Zeitaufwand durchzufiihren. Fiir eine Abschitzung des notwendigen Aufwandes
kénnte man in erster Ndherung bei m unabhéngigen Parametern n™ ansetzen. Derartig oft
lassen sich CFD-Simulationen, wie auch die im Kapitel 6 betrachteten Simulationen fiir das
industrierelevante Anwendungsbeispiel, nicht wiederholen.

4.2.2. Latin-Hypercube-Sampling, Varianzreduktion

Wie bereits angegeben, wird in Monte-Carlo-Verfahren eine Verteilung durch die Stichprobe
(Samples) umso besser wiedergegeben, je groBer der Stichprobenumfang ist. Eine charakteris-
tische Eigenschaft des Bestimmungsverfahrens ist die Gedéchtnislosigkeit. Die generierten Da-
tenpunkte der Stichprobe werden stochastisch unabhéngig voneinander bestimmt. Der n 4 1-te
Wert der Stichprobe ist unabhéngig von den n zuvor bestimmten Werten. Verfahren dieser Art
nennt man auch Markov-Chain-Monte-Carlo-Verfahren (MCMC) [37].
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Latin-Hypercube-Sampling

Die Grundidee vom Latin®-Hypercube’-Sampling® [39, 40] ist nun die Bestimmung einer kleine-
ren Stichprobe, welche die zugrunde gelegte Verteilungsfunktion ebenso gut oder besser wieder-
gibt. Dies kann erreicht werden, in dem man die Vorgeschichte (die Position der zuvor zufillig
gezogenen n Werte) fiir die Generierung (des n + 1-ten Wertes) der Stichprobe nutzt. Ubli-
cherweise werden Parametersitze Z; = (1,225, ..., Tn,j), j = 1,...,m mit folgendem Ablauf
generiert:

1. Die Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion f;(z;) jeder Variablen z;, ¢ = 1,...,n wird in m
Intervalle [z o Ti k] k =1,...,m gleicher Wahrscheinlichkeit eingeteilt:

I ;f,: fi(zi)dx; = E' Dies erlaubt die Generierung von m Zufallswerten.

2. Jedem dieser m Intervalle fiir jede Variable x; wird genau ein Wert zuféllig entnommen.
Als Ergebnis wird jede Verteilungsdichtefunkion f;(z;) einer jeden Variablen z; durch m
Stiitzstellen reprasentiert.

3. Zur Erzeugung der Parameterséitze Z; = (21,22, ..., Znj), j = 1,...,m werden die ge-
wonnenen Listen zuféllig kombiniert, so dass aus jeder der m-Stichprobenséitze in jedem
Parametersatz genau ein Vertreter ist (womit sich insgesamt der Latin-Hypercube ergibt).

4. Sind verschiedene Variablen nicht unabhéngig voneinander, so kann man genauso verfah-
ren, wird jedoch die Samples durch geeignete Transformationen auf unkorrelierte Nor-
malverteilungen abbilden und die Korrelation iiber Cholesky-Transformation hinzufiigen.
Eine inverse Transformation liefert dann die korrelierten Parameterséatze.

Die Vorgehensweise fiir unkorrelierte Variablen ist in Abbildung 4.4 illustriert. Vergleicht man

*
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*(N,,G, L)
! (N,.G, L) (N,,G,.L,)

G, *NG.L) G G G e

2 N 1 N 3 N ’;N 1 N
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Abbildung 4.4: Illustration der Vorgehensweise vom Latin-Hypercube-Sampling am Beispiel
einer Normal-, Gleich- und einer Log-Normalverteilung. Aus den finf Stichproben jeder Ver-
teilung werden fiinf Parametersétze gebildet.

SEin Latin Square (lateinisches Quadrat) ist eine regelméBige Zerlegung eines Quadrates in n-Zeilen und n-
Spalten, wobei jedes Feld mit einem von n verschiedenen Symbolen belegt ist. Dabei darf jedes Symbol in
jeder Zeile und Spalte genau einmal auftreten.

"Ein Latin Hypercube ist die Verallgemeinerung des Latin Square auf beliebige Dimensionen d > 2.

8Der Name leitet sich von der Selektion der Stichprobe ab, welche aus jeder achsenausgerichteten Hyperebene
nur eine Stichprobe zulésst.
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Latin-Hypercube-Sampling mit Monte-Carlo-Sampling, so findet man:

e Sowohl beim Latin-Hypercube- als auch beim Monte-Carlo-Sampling wird eine Verbes-
serung der statistischen Genauigkeit bei Vergroflerung des Stichprobenumfangs erreicht
[164, 165]. Beide Verfahren sind erwartungstreue Schétzer fiir die Parameter der Vertei-
lungsdichtefunkion [165].

e Das Latin-Hypercube-Sampling ist vorteilhaft, weil es deutlich schneller konvergiert und
weil es fiir ein repriasentatives Sampling deutlich weniger Datenpunkte benétigt. Die tat-
séchlich benotigte Anzahl ist wiederum modellabhéngig und kann nicht allgemeingiiltig
festgelegt werden. Ublich sind m = 2 - n bis m = 10 - n oder auch dariiber.

In praktischen Anwendungen ist das Latin-Hypercube-Sampling daher dem einfachen Monte-
Carlo-Sampling vorzuziehen. Anzumerken ist, dass ein LHS wegen der Zufallsauswahl fiir den
Parametersatz nicht eindeutig ist.

Weitere Verfahren zur Varianzreduktion

Betrachtet man eine Zufallsvariable, so wird bei einer Zufallsauswahl mit einem Monte-Carlo-
Verfahren eine Stichprobe geméfi der Wahrscheinlichkeitsverteilung ermittelt. Man kann erwar-
ten, dass die Anzahl der Représentanten vom Quantil abhéngig ist. Extreme Werte der Vertei-
lung werden durch den Zufallsprozess auch nur sehr selten zuféllig getroffen. Méchte man statis-
tisch reprasentativ (fiir die Wahrscheinlichkeitsverteilung) seltene Ereignisse analysieren, so be-
notigt man extrem hohe Stichprobenzahlen. In der Anlagensicherheit kann dies von Bedeutung
sein, wenn Bereiche kleiner Ausfallwahrscheinlichkeiten bzw. Ausfallraten explizit untersucht
werden sollen. Dann bieten sich weitere Verfahren zur Varianzreduktion wie z. B. Importance-
Sampling an, mit denen eine Steigerung der Effizienz von Monte-Carlo-Simulationen erreicht
werden kann [166]. Fiir eine Ubersicht zu diesen Verfahren sei auf die Literatur verwiesen, z.
B. auf [37]. Importance-Sampling als Méglichkeit zur Varianzreduktion wurde in dieser Arbeit
nicht genutzt.

4.2.3. Response-Surface-Monte-Carlo

Im Abschnitt 4.3 werden die Grundlagen von Response-Surface-Methoden ausfiihrlich beschrie-
ben. An dieser Stelle sei lediglich vorweggegriffen, dass es sich um Ersatzmodelle handelt, welche
eine alternative Zuordnungsvorschrift (z1, 2, ...,2,) — y durch die Anpassung multivariater
Polynome aufstellen. Ist diese eine hinreichend gute Approximation des Originalmodells, dafiir
aber deutlich weniger komplex, so kann das Ersatzmodell mit einer Monte-Carlo-Analyse oder
mit modifizierten Sampling-Verfahren, wie das zuvor beschriebene Latin-Hypercube-Sampling,
gekoppelt werden (siehe weiter unten).

4.3. Response-Surface-Methoden (RSM)
4.3.1. Aligemeiner Uberblick iiber RSM

Zunichst soll ein allgemeiner Uberblick iiber Response-Surface-Methoden angegeben werden.
Ziel dieses Abschnittes ist die Beantwortung folgender Fragestellungen:

1. Was versteht man unter einer Response-Surface-Methode?

2. Welche mathematischen Modelle werden fir die Aufstellung einer Response-Surface iiber-
wiegend benutzt?

3. Wann ist die Verwendung von Response-Surface-Methoden sinnvoll oder gar notwendig?
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4. In welchen Anwendungsbereichen kommen Response-Surface-Methoden zum Einsatz?

5. Warum und wie werden diese Methoden in dieser Arbeit genutzt?

Zuziiglich zur Beantwortung dieser Fragen soll dieser Abschnitt auch eine kleine, auf Grund
der Fiille an Anwendungen jedoch unvollstéandige, Literaturiibersicht geben.

Unter einer Response-Surface-Methode versteht man ganz abstrakt die Modellierung der Ab-
héngigkeit zwischen erkldrenden Variablen z;, i = 1,--- ,n (auch ¥ = (21,22, -+ ,x,)) und
einer Zielgrofle y, auch Antwortvariable oder Response genannt. Diese Abhéngigkeit kann man
auch als y = f(Z), y:A CR" — R schreiben.
In vielen praktischen Anwendungen versucht man, diese Abhéngigkeit iber Polynome nied-
riger Ordnung auszudriicken oder diese damit zumindest ndherungsweise wiederzugeben. Es
zeigt sich, dass dies in vielen praktischen Anwendungen gut funktioniert und sich somit gute
Ersatzmodelle finden lassen. Im Abschnitt 4.3.2 wird etwas abstrakter begriindet, wieso eine
Anpassung von Polynomen sogar naheliegend ist. Eine mogliche allgemeine Darstellung kénnte
gegeben werden mit:

y=f(&)-d+r (4.1)

—

Hierin ist @ = (ag, a1, - , ap) ein Koeffizientenvektor aus p konstanten Koeffizienten und f(Z)
ein p-dimensionales Vektorfeld, das in jeder Komponente aus beliebigen Potenzprodukten der
erkldrenden Variablen bestehen kann. Mit r modelliert man einen Zufallseinfluss, von dem man
iiblicherweise annimmt, dass dieser bei n Wiederholung der Bestimmung (Z; — y;) den Erwar-
tungswert %ZZ r; =~ 0 besitzt.

Fiir die Modellierung der Abhéngigkeit verwendet man tiblicherweise Modelle 1. und 2. Ord-
nung, je nach der héchsten im Polynom auftretenden Ordnung:

n
y = ao+ Z a;z; +r (Modell 1. Ordnung) (4.2)
i=1

n n n
y = aog+ Z a;x; + Z aiizx% + Z ajjrix; +r  (Modell 2. Ordnung) (4.3)
i=1 i=1 i=1,j]i<j

Beide Modelle bestehen aus multivariaten Polynomen 1. oder 2. Ordnung. Die eigentliche Auf-
gabe besteht nun darin, die Anzahl der Variablen im Polynom bzw. eine geeignete Termstruktur
auszuwéhlen und die Koeffizienten zu bestimmen.

Die Idee zur Aufstellung solcher Response-Surfaces, die man auch Ersatzmodelle, Surrogate-
Modelle oder Meta-Modelle nennt, geht auf eine Arbeit von G. E. P. Box und K. B. Wilson
aus dem Jahre 1951 [167] zurtick, welche bei chemischen Reaktionen die Temperatur-, Druck-,
Reaktionszeit- und Zusammensetzungsabhéngigkeit mit Blick auf die Ausbeute in einem Er-
satzmodell abbilden wollten, um in diesem Modell mit mehreren Freiheitsgraden Prozesskosten
minimieren zu koénnen. Hierzu war es erforderlich, den experimentellen Prozess als Ganzes
zu betrachten und in einem Modell abzubilden. Die Idee bestand darin, durch eine geeignete
Stiitzstellenauswahl ein Polynom an diese Daten anzupassen, um Extremwerte mit Hilfe dieses
multivariaten Polynoms zu bestimmen. In der Arbeit werden sowohl Modelle 1. als auch Mo-
delle 2. Ordnung verwendet. Die Autoren gaben bereits an, dass sich das Prinzip auf zahlreiche
weitere Anwendungen iibertragen lassen sollte.

Mittlerweile gibt es auch Ubersichtsartikel, welche einen Literaturiiberblick iiber die Entwick-
lung dieser Methodik geben. Stellvertretend sei hier die Arbeit [168] genannt. Dort werden im
Wesentlichen drei Perioden unterschieden:

1. Periode (1951-1975)
Diese Periode ist gekennzeichnet durch das Auffinden optimaler experimenteller Vorge-
hensweisen zur Bestimmung von Ersatzmodell mit zumeist 1. Ordnung, welche man auch
lineare Response-Modelle nennt.
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2. Periode (1975-1999)
Diese Periode ist gekenzeichnet durch die Beschéaftigung mit geeigneten Regressionsstrate-
gien zur Anpassung multivariater Polynome héherer Ordnung. Die Robustheit gegeniiber
Storeinfliisse war von hoher Bedeutung (robust parameter design).

3. Periode (1999-2010)
Nun standen die Untersuchungen von Zufallseinfliissen und die Verwendung von Test-
statistiken im Vordergrund. Auch wurden erstmalig RSM iiber polynomielle Chaosent-
wicklung begriindet und versucht, Modellunsicherheiten und Fehlereinfliisse statistisch zu
modellieren.

Beispiele von bedeutenden Arbeiten in jeder der genannten Perioden finden sich in den Refe-
renzen dieser Arbeit. In neueren Entwicklungen riickt der Fokus immer starker auf eine Kom-
bination von stochastischer Modellierung der Einflussvariablen iiber die Erfassung von de-
ren Verteilungsdichtefunktionen bei der Untersuchung von komplexen numerischen Modellen
mit Chaosentwicklungen (siche Abschnit 4.3.2)[46, 47]. Allerdings sind die bisher publizierten
Anwendungen {iberwiegend Prinzipdemonstrationen einer mathematisch bisweilen schwierigen
Vorgehensweise an einfachen Beispielen. Eine Anwendung an einem nichttrivialen und indus-
trierelevanten Anwendungsfall erfolgt in dieser Habilitation. Weitere Literaturquellen fiir eine
allgemeine Beschreibung von RSM, aber auch fiir zahlreiche Anwendungen sind die Lehrbiicher
[169, 170, 171] sowie auch der Ubersichtsartikel [172]. Vor der Beschreibung typischer Anwen-
dungsgebiete, soll diskutiert werden, wann die Verwendung von Response-Surface-Methoden
sinnvoll oder gar notwendig ist.

Ist der funktionale Zusammenhang y = f(Z) bekannt und von einfacher algebraischer Struktur,
so besteht kein Grund, ein Ersatzmodell zu nutzen. Fiir gewiinschte Werte z aus dem Defi-
nitionsbereich bzw. aus einem interessierenden Eingangsbereich rechnet man die ,,Response®
einfach aus. Auch lokale Extrema koénnen dann einfach genug gefunden werden.

Ist jedoch der Zusammenhang f in y = f(&) nicht bekannt, sondern zundchst nur vermutet, so
kénnte man mit einer Dimensionsanalyse beginnen mit der Aufstellung von:

y:xklmk2---xk"h Il 4.4
1 +2 n

(fiir eine Erklarung sei auf den Anhang A verwiesen) und zunéchst priifen, ob der Ansatz
y = f(&) im Prinzip méglich ist. Dann miisste jedoch eine Funktion h(II), welche von unab-
hangigen, dimensionslosen Potenzprodukten der (z1,z9,- - ,z,) abhéngig ist, aufwindig expe-
rimentell gendhert werden. Dies ist derzeitig noch Stand der Technik bei der Modellierung der
Ausbreitung schwerer Gase [35] in Deutschland.

Ein Zusammenhang y = f(Z) kann auch schwierig zu untersuchen sein, wenn die zugehori-
gen (Differential-)Gleichungen nicht analytisch gelost werden koénnen, wie im Falle von CFD-
Simulationen.

Dann kann die Approximation des Zusammenhanges iiber eine Response-Surface sehr sinnvoll
sein, weil letztere einfach auf algebraischem Wege ausgewertet wird. Bei diesen Auswertungen
sind folgende Punkte iiberwiegend im Fokus:

¢ Verwendung des Ersatzmodells fiir Parameterstudien bis hin zur vollstdndigen Unsicherheits-
und Einflussanalyse auf die Zielgrofe,

e Untersuchung der Signifikanz einzelner Modellvariablen,

e Optimierung von Prozessen durch Variation der Einflussvariablen in einem Interessenge-
biet,

e Kurvenregression oder zur Anpassung multivariater Polynome bei der Suche nach funk-
tionalen Zusammenhéngen,
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o Aufwandsreduktion bei Interpolation, Extrapolation oder bei Parameterstudien.

In dieser Habilitation werden RSM benutzt, um insbesondere den ersten und den letzten Punkt
zu adressieren:

e Die Zuordnung y CEp (z1,22, -+ ,xn) ist im Anwendungsbeispiel sehr aufwindig, die
Zuordnung y R (x1,29,- -+ ,x,) dagegen einfach algebraisch.

e Eine Parameterstudie bis hin zur vollstdndigen Unsicherheits- und Einflussanalyse auf
die Zielgrofle ist mit der Kopplung von CFD-Simulationen mit beispielsweise Sampling-
Verfahren (MCS, LHS) nicht méglich. Eine Kopplung dieser Sampling-Verfahren mit der
RS kann jedoch vorgenommen werden.

o Das Ersatzmodell kann im Falle einer Eignung auch ohne Spezialkenntnisse (wie z. B. der
Féhigkeit zur Durchfithrung und Auswertung von CFD-Simulationen) fiir Folgebetrach-
tungen verwendet werden.

In Fachartikeln werden gelegentlich [46, 133] Response-Surface-Modelle begrifflich zu Stochasti-
schen Response-Surface-Modellen erweitert. Durch die Bezeichnung SRSM soll hervorgehoben
werden, dass mit der Aufstellung der Response-Surface (iiber PCE) explizit die Verteilungs-
eigenschaften der einflussgebenden Zufallsvariablen beriicksichtigt werden sollen. Die Begriin-
dung der Auswahl und der Struktur der multivariaten Polynome erfolgt dann iiber PCE und
ausgewahlten orthogonalen Polynomensystemen als Polynombasis. Hier soll diese begriffliche
Unterscheidung nicht verwendet werden.

Zum Abschluss dieser Einleitung zu RSM soll auf einige spezielle (und aktuelle) Anwendungen
eingegangen werden.

In Isukapalli et al., 1998 [133] wird der Begriff Stochastische Response-Surface-Methode zur Un-
terscheidung von der deterministischen Response-Surface-Methode gepréagt. In der Arbeit wird
festgehalten, dass diese Vorgehensweise der Polynomaufstellung und Anpassung fiir umfassende
Fehler- und Toleranzbetrachtungen anwendbar sein sollte. Sind direkte Kopplungen zwischen
CFD-Analysen mit Monte-Carlo-Verfahren zu aufwéndig, so kénnen die Ersatzmodelle jedoch
gut mit Letzteren untersucht werden. Es werden zwei vereinfachte Anwendungen demonstriert:
ein ,reactive plume model“ (photochemische Umwandlung von Schadstoffen in einer Schad-
stoffwolke unter dem Einfluss von Lufteinmischung und photochemischer Umwandlungsreak-
tionen) und ein pharmakokinetisches Modell zu Verteilungs-, Um- und Abbauprozessen von
Perchlorethylen im menschlichen Korper. Ergebnis der Untersuchung ist die erfolgreiche Prin-
zipdemonstration. Zudem konnte gezeigt werden, dass der Aufwand der Kopplung von RSM
und Monte-Carlo-Verfahren tatséchlich zu einer Aufwandsreduktion fithrt. Fiir die Anpassung
werden Hermitepolynome 2. und 3. Ordnung verwendet.

Das Prinzip wird auch in dieser Habilitation angewendet, jedoch an deutlich komplexeren Aus-
breitungsmodellen.

In Chutia et al., 2014 [46] wird diskutiert, wie aleatorische und epistemische Fehler gleicherma-
Ben in SRSM betrachtet werden kénnen. Der Werdegang der Begriindung der anzupassenden
Polynome ist identisch zur Arbeit zuvor, allerdings werden aleatorische Einfliisse tiber Dich-
teverteilungsfunktionen der Einflussvariablen und epistemische Einfliisse iiber Zugehorigkeits-
funktion (Fuzzy-Intervalle) beschrieben.

Interessant ist diese Arbeit, weil in ihr gleichermafien ein sehr umfangreicher Literaturiiberblick
gegeben wird, was Strategien zur Kopplung von Monte-Carlo-Verfahren, Latin-Hypercube-
Verfahren und Stochastische Response-Surface-Methoden betrifft. Es werden Hermite-Polynome
bis zur 2. Ordnung angepasst fiir ein fast triviales Ausbreitungsmodell:

c= _@ (4.5)

2TU0y 0, ’
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was die Konzentration ¢ von freigesetzten Gasen aus einer Punktquelle in erster Ndherung be-
schreiben kann. Zur Gréflendefinition sei auf den Anhang B zum Gauflimodell verwiesen, bei
dem der angegebene Term lediglich den ersten Faktor darstellt.

Die einzelnen epistemischen Gréfien werden durch Zugehorigkeitsfunktionen dargestellt, die
stiickweise durch Gleichverteilungen approximiert werden. Anschliefend werden alle Verteilun-
gen auf Standardnormalverteilungen transformiert und fiir jede Zugehorigkeit zu einem «-cut
eine eigene RS aufgestellt. Dies erfolgt so, dass fiir jede durch ein Fuzzy-Intervall angegebene
Grofle ein unterer, ein oberer und ein mittlerer Wert erfasst wird. Im Anwendungsbeispiel wird
dieses Vorgehen allerdings nur fiir eine (epistemische) Einflussvariable, der Freisetzungsflache
A fiir den Quellterm @@ gemacht.

Hier ist jedoch anzumerken, dass man alternativ die epistemische Einflussvariable, zumindest
versuchsweise, durch eine Dichteverteilungsfunktion hétte ndhern kénnen. Dann bliebe die Fra-
ge nach dem effektiven Nutzen bzw. Mehrwert durch die explizite Verwendung der Zugehorig-
keitsfunktionen.

In Weyenberge et al., 2017/2018 [47, 48] wurde eine Response-Surface fiir die Beschreibung
eines Raumbrandes verwendet. Die verwendeten unsicheren Gréfien in [47] sind die maxima-
le Brandfliche, die Warmefreisetzungsrate und die Abbrandrate. Es wurde ein Polynom 2.
Ordnung mit 7 Koeffizienten und drei Variable an Stiitzstellen angepasst, welche mit LHS
ausgewahlt und deren Response mit CFD-Brandsimulationen bestimmt wurden. Ziel war der
Vergleich von Regressionspolynomen mit Polynomen, begriindet durch PCE, was beim Lesen
den Eindruck erweckt, als hétten die Autoren nicht ganz verstanden, welchen Hintergrund PCE
hierbei hat. So wird das Regressionspolynom ohne die quadratischen Terme der Einzelvariablen
(dafir die gemischten Terme) angepasst (und als ,Least Square Methode“ bezeichnet) und im
Falle von PCE die quadratischen Terme ohne die gemischten Terme. In beiden Féllen fitten die
Autoren ein Polynom 2. Ordnung mit 7 Koeffizienten.

Als Fazit wurde angegeben, dass PCE bessere Anpassungswerte liefert. Dies ist vor dem Hinter-
grund, dass in beiden Féllen dieselbe Regressionsanpassung (gleitende, gewichtete Regression,
siehe etwas weiter unten) durchgefiihrt wurde, unverstandlich. Hatte man in beiden Féllen ein
Polynom 2. Ordnung mit 10 Koeffizienten verwendet, so wiren die Ergebnisse identisch. Das
in der Arbeit [47] hierbei zwei ,Methoden® unterschieden werden, ist nicht nachvollziehbar®.
Dennoch sind diese Arbeiten interessant, weil sie das Prinzip auf Brandsimulationen iibertra-
gen haben und in eine Serie von Metamodellen einbetten [48].

Das Brandszenario ist wiederum nur fiir eine methodische Prisentation geeignet. Im bereits
genannten Promotionsprojekt [147] soll dies auf nichttriviale Brandsimulationen angewendet
werden.

4.3.2. Mathematische Bestimmung von Response-Surfaces
Polynomielle Chaosentwicklung (PCE)

Im ersten Teil dieses Kapitels wurde der Ursprung von Unsicherheiten beziiglich der Eingangs-
daten von Modellen angegeben. Dabei wurde deutlich, dass eine Mitberticksichtigung dieser
Unsicherheiten erforderlich ist.

Sind die Eingangsdaten zu Modellparametern nicht deterministisch, sondern besitzen Zufall-
scharakter, so bezeichnet man die zugehérigen Modellgleichungen bisweilen auch als zuféllige
Gleichungen bzw. im Falle von Differentialgleichungssystemen als zuféallige Differentialgleichungs-
systeme!%[156]. Zufillige Differentialgleichungssysteme kénnen im Allgemeinen nicht analytisch

9Die Autoren wurden kontaktiert, jedoch konnte dieses Problem nicht diskutiert werden, da der angegebene
Korrespondenzautor nicht geantwortet hat. Auch nicht auf Bitten eines weiteren Coautors.

10Tn Unterscheidung zu stochastischen Differentialgleichung wie z. B. der in Abschnitt 4.2 erwéihnten Langevin-
Gleichung zur Modellierung von Zufallstrajektorien in Partikaeltrajektorienmodellen. Diese werden (im Ge-
gensatz zu zufilligen Differentialgleichungen) mittels stochastischer Integration (It6-Kalkiil) untersucht.
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gelost werden, so dass geeignete Methoden erforderlich sind, den Zufallseinfluss durch das Dif-
ferentialgleichungsproblem hindurch auf die gesuchten Losungen zu propagieren.

Hierfiir kann PCE ein Hilfsmittel sein, weil mit dieser die gesuchte numerische Losung so auf-
gebaut werden kann, dass bei Kenntnis von Verteilungen von zufilligen Eingangsgréfien die
Verteilungsfunktion der Losung mitbestimmt wird.

In [156] wurde dies beispielsweise durchgefiihrt, um eine zuféllige stationére Diffusionsgleichung
(Berticksichtigung einer Verteilung des Diffusionskoeffizienten) mittels stochastischer Galerkin-
Verfahren unter Verwendung von PCE zu 16sen.

Man kann PCE allerdings auch als Ausgangspunkt benutzen, um ein Ersatzmodell fiir die
Untersuchung eines komplexen Problems, etwa der beschriebenen umfassenden Unsicherheits-
beriicksichtigung in CFD-Simulationen, zu ermitteln [47, 133, 173].

Der Begriff ,polynomial chaos“ besitzt seinen Ursprung in Arbeiten von Norbert Wiener
[174, 175]. In [174] hat er (unter anderem) gezeigt, dass unter gewissen Voraussetzungen be-
liebige Messgrofien beliebig genau durch Polynome (Hermite-Polynome) approximiert werden
kénnen [174].

Unter PCE versteht man zunéchst, dass eine Zufallsgrofle Y, welche abhingig von standard-
normalverteilten Zufallsgrofien X;, ¢ = 1,...,n ist, durch eine verallgemeinerte Fourierreihen-
entwicklung (im Sinne der Entwicklung quadratintegrabler Funktionen in Hilbertrdumen) in
multivariate Hermitepolynome entwickelt werden kann [176, 177].

Dies kann weiter verallgemeinert werden [178, 179, 180], wobei die Zufallsvariablen keine stan-
dardnormalverteilten ZufallsgroBen sein miissen. Es kann gezeigt werden [178], dass unter be-
stimmten mathematischen Voraussetzungen eine sogenannte verallgemeinerte PCE moglich
ist, wobei die fiir die Entwicklung herangezogenen multivariaten Polynome entsprechend der
Verteilungseigenschaften der fiir die Entwicklung verwendeten Zufallsgroffien gewahlt werden.
Dadurch koénnen nahezu beliebig verteilte Zufallsgrofien Argumente der Entwicklung von Y
sein.

Stark vereinfacht konnte man dies so beschreiben, dass nahezu beliebige zufallsbehaftete phy-
sikalische Zusammenhénge beliebig genau durch Polynome approximiert werden kénnen.

Zur Einordnung der PCE und auch zum besseren Verstidndnis der Methode sollen zunéchst ei-
nige Vorbetrachtungen angegeben werden. Allerdings soll auf eine hohe mathematische Strenge
(Einbettung des Problemes, umfassende Definitionen und Beweise) verzichtet werden. Die Ver-
deutlichung einiger Grundgedanken steht im Mittelpunkt.

Zunéchst sei y = f(x) : [a,b] — R eine quadratintegrable Funktion einer reellen Verénderlichen:

/ab [f(@)]? de < oo. (4.6)

Sind des Weiteren f,,(x) ein Funktionensystem von n komplexwertigen Funktionen der reellen
Variable z, fir die

b b
[ t@lde wnd - [Cif (@) e (4.7)

existieren. Zusatzlich mogen diese ein vollstandiges orthogonales Funktionensystem bilden:

/b (@) fm(2)de = (fr(z)|fm(z)) = ¢n0pm, Orthogonalitét (4.8)

/b [f(x)] da = i |(fn(2)|f(2))?, Vollstandigkeit (Parseval-Gleichung).  (4.9)
@ n=1

Hierin ist (-|-) das Skalarprodukt des Hilbertraumes L? der quadratintegrablen Funktionen, zu
denen auch f(z) gehort. Dann kann die Funktion f(z) in diesem Funktionensystem entwickelt
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werden:

= i anfn(z) mit a _ @) @) = / fn(z (4.10)
i=1 - " ( n(@ )’fn(ﬁU Cn "

Man nennt (4.10) auch die Fourierreihenentwicklung von f(z)!!. Betrachtet man in der Reihen-

entwicklung (4.10) nur eine endliche Anzahl von Koeffizienten, d. h. bricht man die Entwicklung

nach p-Koeffizienten ab, so stellt die verbleibende Summe eine Ndherung dar:

P
> anfo(®) = f(z). (4.11)
i=1
Entwickelt man beispielsweise eine Funktion y = f(z) auf [—1, 1] nach den Legendre-Polynomen
[n/2] ( n
2n — 2k)! _ n 5 n gerade
P, (z) = —1)* =2k mit {J =2 4.12
n(SU) l;) ( ) (n — k‘)' (n — 2]{7)' k" an i 2 nT n ungerade, ( )
welche orthogonal auf [0, 1] sind:
1 2
Lan(m)Pm( o = 156, (4.13)
so folgt fiir die Entwicklungskoeffizienten:
2 1 /1
an = n2—1— / P, (x)f(x)dx. (4.14)
-1

Ist etwa f(z) = 2% mit # € [—1,1], so folgt fiir die Entwicklungskoeffizienten:

1 2
ap= 5, ay =0, a2 = 3,

; ar =0, (Vk>2) (4.15)

und damit: 1 5
— gPo(x) + ng(:n). (4.16)

Die Funktion f(z) = 22 ist also auf diesem Intervall exakt darstellbar. Dies war jedoch zu erwar-
ten, da die Legendre-Polynome eine alternative Polynomenbasis zur einfachen Polynomenbasis
{1,2,2% 23, ---} ist. Bis hier wurde also zuniichst in Erinnerung gerufen, dass die orthogonalen
Polynome mit den angegebenen Eigenschaften eine Basis des Hilbertraumes L? bilden. Jedes
Element des Funktionenraumes kann somit in eine Reihe der Art (4.10) entwickelt werden. Man
nennt diese Entwicklungen auch verallgemeinerte Fourierreihenentwicklungen. Einige Polynom-
familien, welche vollstédndige orthogonale Polynomensysteme auf bestimmten reellen Intervallen
bilden, sind recht bekannt und bedeutend. Die angegebenen Legendre-Polynome haben Anwen-
dungen in der Elektrodynamik und der Quantenmechanik. Laguerre- und Hermite-Polynome
werden ebenso in der Quantenmechanik benotigt, letztere beispielsweise bei der Darstellung der

1YW5hlt man beispielsweise f, = e™™*

auf dem Intervall [0, 27], so gilt:
27 ) ]
< falfm >= / e e dx = 2mhnm.
0

Auf diesem Intervall quadratintegrabler Fuktionen f(z) besitzen die Darstellung:

> > 27
f(:r) Z:anfn Zane an = %/0 f(l,)e—znzdx

Was die im Ingenieurbereich sehr bedeutende Fourierreihenentwicklung periodischer Funktionen ist.
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Figenfunktionen des quantenmechanischen harmonischen Oszillators. Die Hermite-Polynome,
sowie orthogonale Polynomensysteme generell, stehen des Weiteren auch im Vordergrund bei
der sich anschliefenden Betrachtung zur polynomiellen Chaosentwicklung.

Viele Groflen in physikalischen Modellen bis hin zu Gréflen in CFD-Simulationen sind vom
mathematischen Standpunkt aus reelle Zufallsvariablen X. Darunter versteht man Gréfien, die
gewisse reelle Zahlen mit einer von den Eigenschaften der Zufallsgrofie abhéngigen Wahrschein-
lichkeit annehmen. Formal definiert sind Zufallsvariablen als messbare Funktion von einem
Wahrscheinlichkeitsraum in einen Messraum.
Die Zufallsvariablen X sind hierbei Funktionen, die jedem Ergebnis w eines Ergebnisraumes €2
eine reelle Zahl zuordnen:

VeeR: {w| X(w)<z}eX (4.17)

3} ist hierbei ein Ereignisraum iiber €2, welches zudem eine o-Algebra iiber €2 ist. Die Zufallsva-
riable X wird bei einer Versuchsdurchfithrung (oder bei einer Messung) den Wert x annehmen,
welchen man als Realisierung bezeichnet. Als Beispiel sei hier der Wert einer Geschwindigkeits-
messung (Betrag) genannt. Ist die Zufallsgrofie Geschwindigkeit X, standardnormalverteilt,
d.h. ~ N(0,1), so gilt:

*

U u2
P(X, §u*):/ L% du. (4.18)

e
—0o0 2

Man kann (4.18) bereits entnehmen, dass eine Realisierung in der Nédhe einer bestimmten Ge-
schwindigkeit nur mit einer bestimmten Wahrscheinlichkeit p angenommen wird.

Der Ausdruck Y = Y (X) bedeutet zunéchst, dass die Zufallsvariable Y von der Zufallsvaria-
blen X abhéngig ist. Da Y in Y = Y (X) abhéngig von X ist, wird die Realisierung y = f(x)
eintreten, wenn X die Realisierung z annimmt. Ist Y = Y (X3, X», .., X;,) eine Zufallsvaria-
ble, welche von einem Vektor aus n reellen Zufallsvariablen X; abhéngig ist, so nennt man
Y eine multivariate Zufallsgrofle und die X; Randverteilungen. Hierzu sind die X; auf dem
gleichen Wahrscheinlichkeitsraum zu definieren. In vielen praktischen Anwendungen wie auch
in dieser Arbeit ist die genaue Auseinandersetzung der Gestalt des zugrunde gelegten Wahr-
scheinlichkeitsraumes nicht erforderlich. Auch hier soll lediglich die Angabe der entsprechenden
Verteilungsdichtefunktionen zur Klassifikation der Zufallsvariablen geniigen und auf mathema-
tische Strenge verzichtet werden.

Fasst man nun die Abbildung f € L? als Funktion einer standardnormalverteilten ZufallsgroBe
X mit endlichem Erwartungswert E[f(X)] < oo (nun berechnet im Wahrscheinlichkeitsraum
mit dem Lebesgue-Integral) auf, so kann man diese ebenso in einer dquivalenten Reihe darstel-
len:

FX) =3 fHy(X), mit: £, = ELF(X), H(X)). (4.19)
j=0

Auch wenn Zufallsvariablen auf Wahrscheinlichkeitsraumen definiert sind, so kann y = f(x)
in eine verallgemeinerte Fourierreihe (Chaosentwicklung) mit Hermite-Polynomen entwickelt
werden, wenn die Zufallsvariable Y ein endliches Moment 2. Ordnung (endliche Varianz) besitzt
[176, 177]:

y = ia-H-(w) mit:  H;(z) = (—1)J‘eﬁd—je*v"f2 (4.20)

2 i Hj(x), : j T . .

Der Index j kennzeichnet die Ordnung der Hermite-Polynome. Ist Y = Y (X3, X»,.., X,,) ei-
ne Zufallsvariable, welche von einem Vektor aus n reellen Zufallsvariablen X; abhéngig ist,
so gelingt eine solche Chaosentwicklung durch die Verwendung von multivariaten Hermite-
Polynomen als Basis. Diese Basis wird aus Tensorprodukten der jeweiligen univariaten Basis-
polynome gewonnen.
Sei zunéchst Y = Y (X1, X2) eine bivariate Zufallsgrole zweier unabhéngiger, standardnormal-
verteilter Zufallsgroflen. In zwei Variablen berechnet sich das Tensorprodukt wie ein dyadisches
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Produkt:
boHo(x2) b1Hy(z2) baHo(z2)
a()Ho(xl) (LonHo(LL’l)HQ(:I?Q) a,oblHo(:lil)Hl(LL'Q) (10b2H0($1)H2(;L’2> ..
a1Hyi(z1) | arboHy(z1)Ho(z2) a1biHi(x1)Hi(z2) arboHy(x1)Ha(x2) --- (4.21)

agHa(x1) | asboHa(z1)Ho(z2) agbiHa(x1)Hi(x2) agbaHa(x1)Ha(x2)

Terme 0. Ordnung sind blau, Terme 1. Ordnung magenta und Terme 2. Ordnung griin hervor-
gehoben. Die Entwicklung kann man nun schreiben zu:

y = aoboHo(z1)Ho(z2) + aobi Ho(x1)Hi(x2) + arboH1(z1)Ho(x2) + agbeHo(x1)Ha(z2) + - - -
ajo + a1 Hi(x1) + a21Hy (z2) + a11721H1(x1)H2(x2) +ajpHy(x1) + - . (4.22)

In der zweiten Zeile von (4.22) wurde die Indizierung a;; verwendet, in der i die Variable und
j die Ordnung kennzeichnet. Dies kann man weiter abkiirzen durch:

2 2 il
Yy = agl'o + Zailrl(l‘“) + Z z ail,i2r2 (xi1> xi?)a (4'23)
=1 il=112=1

wobei I'; und I's Kombinationen der univariaten Hermite-Polynome sind, deren Gesamtordnung
dem Index entspricht. Verallgemeinert man dies auf den multivariaten Fall mit n unabhingigen,
standardnormalverteilter Zufallsgrofien X1, Xo, .., X,,, so folgt:

n n 71
y = alo+ Y aali(zin)+ > Y anola(wi, zi)
i=1 i1=1i2=1

n il 12

+ YD annasls(win, wio, wis) + -+ (4.24)

i1=1142=11¢3=1

Der erste Summand ist eine Konstante, der zweite Summand beinhaltet alle Terme 1. Ordnung,
der dritte Summand alle multivariaten Kombinationen der Variablen mit 2. Ordnung, gekenn-
zeichnet durch den Index p am Ausdruck I'y(xi1,xi2,- -+, %ip), den man auch polynomielles
Chaos der Ordnung p nennt. Die multivariaten Hermite-Polynome der Ordnung p fiir die I,
kann man auch angeben (Physiker-Konvention) mit:
Tp(@it, Tig, -+, Tip) =:(—4)p€%£T£E?44§f?547€_%
iy

Lip

fT

z (4.25)

Die Entwicklungskoeffizienten a; (j ist hier ein Vielfachindex, der die Ordnung kennzeichnet)
berechnen sich bei bekanntem Zusammenhang y = f(z1, z2, .., z,) wie im Falle der Fourierrei-
henentwicklung iiber die Skalarprodukte.

Diese polynomielle Chaosentwicklung kann wiederum weiter verallgemeinert werden, wenn die
X1, Xo, -+, X, nicht standardnormalverteilt sind. Dann kann eine Entwicklung nach anderen
orthogonalen Polynomensystemen vorgenommen werden. Dies wird im Folgenden kurz disku-
tiert. Nimmt man an, dass Y ein endliches Moment 2. Ordnung besitzt und alle X; endliche
Momente in beliebiger Ordnung [181], dann kénnen die Realisierungen y mittels orthogonaler
Polynome {W¥;(Z),j € N"} dargestellt werden:

Yy = Z (Lj\I’j(f), (4.26)

jeNn
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wobei gilt:
[ (@) (@) ()7 = (1.27)

Hierbei ist j € N™ erneut ein Vielfachindex, der die Ordnung kennzeichnet. Das Element j; € j
kennzeichnet somit die Ordnung von ¥;(Z) in der i-ten Variablen. Die totale Ordnung |j| von
U;(Z) ist nun >, ji.

Sind die n Zufallsvariablen unabhéngig voneinander, so gibt es fiir ¥;() wieder eine Tensor-
produktdarstellung, bei der fiir jede einzelne Variable ein eigenes orthogonales Polynomensys-
tem verwendet wird. Somit kénnen auch Zufallsvariablen in Polynome entwickelt werden, die
nicht durch eine einfache Transformation auf Standardnormalverteilung iiberfithrt werden koén-
nen [178]. Eine wichtige Klasse orthogonaler Polynome sind in der sogenannten Askey-Wilson
[182] Polynomenfamilie zusammengefasst. Neben den Hermite-Polynomen (Standardnormal-
verteilung) zdhlen hierzu auch die Jakobi-Polynome (Beta-Verteilung), welche die Legendre-
Polynome als Spezialfall enthalten (Gleichverteilung), die Laguerre-Polynome (Gamma-Ver-
teilung) und weitere. In [178] wurden PCE fiir eine Untermenge der Askey-Wilson Polyno-
menfamilie gezeigt, welche auch die hier aufgelisteten betrifft. Die in Klammern angegebene
Verteilung ist die entsprechende Dichtefunktion in der Orthogonalitétsrelation der Polynome.
Fiir die Zwecke dieser Arbeit gentigen jedoch die Hermite-Polynome (siehe etwas weiter unten).

In praktischen Anwendungen wird die Reihenentwicklung tiblicherweise bei einer bestimmten
Polynomenordnung abgebrochen, um nur eine endliche Menge an Entwicklungskoeffizienten
bestimmen zu miissen.

Ublich ist die grundsitzliche Limitierung der Ordnung [178] mit:

AMP ={jeN":j| < p}, (4.28)

wobei |j| = >iL j; die totale Ordnung von ¥; und p die hochste mitbetrachtete Ordnung ist.
Dann gibt es ("+p ) Koeffizienten im Polynom. Ein anderes Abbruchschema, welches z. B. in
[47] in einer RSM fiir eine Modellierung eines Brandes verwendet wurde, ist:

q
APt =A{je AW jllg < p}, mit (g€ [0: 1] und [jllg = (Z = 1"]’3) - (429)

7

Zur Verdeutlichung soll nun eine Zufallsgrofie Y betrachtet werden, die von drei unabhéngi-
gen, standardnormalverteilten Zufallsgrofien X1, Xo, X3 abhéngig sein mdge. Bricht man die
Reihenentwicklung in multivariate Hermite-Polynome bei der 2. Ordnung ab, so verbleiben
(‘;’) = 10 Koeffizienten. Fiir die Realisierungen gilt dann:

y(x1,x2,23) = ap+ arry + aexs + azxs + ag(x? — 1) + a5(:vg —-1)+ aﬁ(xg -1)
+ a7r179 + agr1x3 + A9T2x3. (4.30)

Verwendet man in der zweiten Abbruchrelation beispielsweise ¢ = 0.5, so fallen die Terme mit
!
den Koeffizienten a7, ag und ag heraus, weil ||j|los = (V1 4+ V1)? = 4 > 2 ist. Fiir a4, a5 und
!
ag ist dagegen ||jllo.s = (v/2)? = 2 < 2, so dass diese in der Entwicklung blieben.
Fiir die Bestimmung der Koeffizienten gibt es unterschiedliche Verfahren. Ist der Zusammen-
hang y = f(x1,- - ,zy) bekannt, so kénnen die Skalarprodukte moglicherweise direkt berechnet
werden. Beim Vorliegen von Differentialgleichungen kann man versuchen, das Problem varia-

tionell darzustellen und einen Reihenansatz fiir die Losung zu verwenden. Die Entwicklungs-
koeffizienten konnen dann z. B. mittels Galerkin-Verfahren [156] bestimmt werden.

In dieser Arbeit liegen fiir die zu untersuchenden Zusammenhénge y = f(z1, 22, - ,,) nur
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Stiitzstellenwerte vor, so dass die Koeffizienten a; mit der Methode der kleinsten Fehlerquadra-
te bestimmt werden sollen. Dadurch ist der genaue Zufallscharakter der Zufallsvariablen nicht
mehr von hoher Bedeutung.

In [173] wurde argumentiert, dass die Matrizen fiir die Bestimmung der Koeffizienten (siche
Abschnitt 4.3.2) im Falle der Verwendung von orthogonalen Polynomen als Basis besser kondi-
tioniert sind, weil es weniger Kollinearitat gibt. Eigene Untersuchungen zeigen, dass dies jedoch
nicht zwingend ist. Verwendet man zur Anpassung eine einfache Polynomenbasis, so kénnen
die auf diese Weise bestimmten Koeffizientensétze durch einfache Transformation {iberfiihrt
werden. Daher werden in dieser Arbeit Polynome mit einfacher Polynomenbasis angepasst.

Regressionsmodelle

Im Abschnitt zuvor wurde gezeigt, dass innerhalb von RSM multivariate Polynome an Stich-
probenwerten der erkldrenden Variablen und der Response (z1,x9,- - , zy,y) anzupassen sind.
Selbst wenn ein solches Polynom iiber polynomelle Chaosentwicklung begriindet wurde, bend-
tigt man eine Strategie, die unbestimmten Koeflizienten zu ermitteln. Eine einfache und iiber-
wiegend verwendete Moglichkeit sind Quadratminimierungsmethoden (Methode der kleinsten
Fehlerquadrate), welche auch hier verwendet werden sollen.

Im Folgenden soll die Herleitung fiir das Anpassungsgleichungssystem mit linear unabhéngi-
gen Funktionen fiir die Darstellung von Termen multivariater Polynome beliebiger Ordnung
gezeigt werden. Man nennt diese Anpassung auch Regression und die Modelle Regressionsmo-
delle [183]. In praktischen Anwendungen sind unsicherheitsbehaftete Messwerte oder, wie in
dieser Arbeit, Werte aus CFD-Simulationen als Eingangsgrofien zu verarbeiten. Mitunter ist
die Datenqualitét nicht fiir alle Stichprobenwerte oder auch Wertebereiche gleich, so dass auch
kurz auf die Behandlung von Ausreiflern und auf Datenwichtung eingegangen werden soll. Bei
den Regressionsverfahren handelt es sich um Standardverfahren, welche in der Literatur hdufig
verwendet und beschrieben werden. Fiir weitere Details sei auf [183, 184] verwiesen.

Ausgangspunkt sei ein Polynom aus p + 1 Koeffizienten mit beliebigen zur Regression gewéhl-
ten linear unabhéngigen Funktionen f;(Z), j = 0,---,p. Der Vektor & = (x1,---,2,) kann
aus n erkldrenden Variablen bestehen. Die Funktionen f;(Z) sind Terme multivariater Poly-
nome, z.B. fiir den Fall n = 1 (f1(z), f2(z), f3(z),...) = (1,z,2%,...), wenn man eine einfache
Polynomenbasis {1, z,22,...} oder (fi(z), fa(x), f3(z),) = (1,2z,42% —2,...), wenn man als Ba-
sisfunktionen fiir die Entwicklung Hermite-Polynome {1, 2z, 222 — 2, ...} verwendet. Fiir n # 1
ergeben sich die Terme aus dem Tensorprodukt von n univariaten Polynomen. Zunéchst sei die
Response y:

P
- ! —
y=f(&) = Zajfj(:v) + 7. (4.31)
=0
Hierin sind die a; mit j = 0,--- ,p die durch Anpassung zu bestimmenden Koeffizienten und

r ein Maf fiir den Anpassungsfehler. Um die Koeffizienten aus (4.31) mit Quadratminimie-
rungsmethoden bestimmen zu koénnen, sei weiterhin angenommen, dass mehr Datenséitze Z;,
i=1,---,m als Koeffizienten bestimmt wurden (m > p 4 1). Fiir jeden Datensatz ¢ gilt:

A

, p
yi = f(@) = a; f;(F) +ri = f(&) +re.
i=0

In Quadratminimierungsmethoden werden die Koeffizienten so bestimmt, dass die Summe der
Abweichungsquadrate minimal wird. Die Summe der Abweichungsquadrate F'(ag,--- ,ap) ist
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eine Funktion der unbestimmten Parameter. Fiir diese gilt zunéachst:
2
m B L2 m . p . m )
Flag, - ,ap) =Y _ [f(fﬁi) - f(%’)} =Y [f(l’i) -> ajfj(l‘i)] =Y (4.32)
=1 i=1 J=0 i=1

Notwendige Bedingung fiir die Minimierung der Summe der Abweichungsquadrate ist:

VE(ag, - ,ap) =0 <= ((gi),-'-,gf):d (4.33)
P

Fiihrt man die partielle Ableitung nach ay aus, so folgt:

2
oF 0 n . d ., !
dap _ Oag > [f(xi) - ;)ajfj(%)] =0

i=1
= Z [ T fk: xz Zajfj T fk(l'l) = 0. (4'34)
=1 7j=1
Man erhélt nach Ausfiihrung aller partiellen Ableitungen somit p + 1 Gleichungen fir p 4+ 1
Koeffizienten ag, - - - , ap. Verwendet man die folgenden Zuordnungen:
> F@) fo(@), Y f(@) (), - ,Zf(fi)fp(fi)l , @ =lag,ar,---ap]  (4.35)
i=1 i=1 i=1
sowie: . - ”
;fO(fz)fO(fl) ;fl(fz)fO(l—:l) ;f ( )fO( )
> fo(@) (@) X f@) (@) - X fp(@) f1(2)

A= i=1 i=1 i=1 (4.36)

§ Fol@:) £ (@) § FU@) fol @) - Efp( 73) fy (@)

so kann man das Gleichungssystem zur Bestimmung der Koeffizienten auch als Ad = Z' mit
der symmetrischen Matrix A im Format (p + 1) X (p + 1) schreiben. Dieses Gleichungssystem
besitzt eine alternative Darstellung. Mit:

fo(@) — fi(@) o fp(@1)
M- fo(:l‘2) fl(:l‘2) "'fzi)(@) | (4.37)
fo(@m)  fr(@m) - fp(@m)

findet man zunichst M7 M = A, wobei die Matrix M das Format m x (p + 1) hat. Definiert
man:

gt = [f(@), f(@), -, f(@Fn)] und & =[ag, a1, ,ap) (4.38)

so folgt MT{ = Z und fiir das zu l6sende Gleichungssystem:
MTMa=MTy =a=M"M)"*MTy. (4.39)

Mit (4.39) konnen somit die gesuchten Koeffizienten durch Losung des Gleichungssystems be-
stimmt werden. Die Darstellung (4.31) fiir das Regressionspolynom wurde gewéhlt, weil die
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Funktionen f;(Z) beliebige Terme aus Tensorprodukten von Polynomen bis zu einer bestimm-
ten Ordnung sein kénnen. Mit den weiter oben bei der Bescheibung der polynomiellen Chaos-
entwicklung angegebenen Abbruchbedingungen konnten sowohl die Ordnung des Polynomes als
auch eine Festlegung auf bestimmte Koeffiziententypen vorgenommen werden. Zunéchst findet
man, dass es fiir ein Polynom der Ordnung d mit n erkldrenden Variablen:

n—+d
< j ) (4.40)

Koeffizienten gibt. Fiir ein Polynom 2-ter Ordnung mit n erkldrenden Variablen sind dies p+ 1
Koeffizienten:

2 1
p+1:<”; >:1+2n(n+1)+n. (4.41)
Ist n = 2, so wird
y = f(x1,22) = ap + a1x1 + aswo + azriwe + a4x% + %x% (4.42)

und damit p + 1 = 6 und im Falle von n = 3 folgt:

y=f(z1,22) = a0+ a1z + asrs + asxs + asx122 + asT1T3 + agrar3
+  arx? 4 agrd + agr (4.43)

und p + 1 = 10. Das Ersatzmodell mit 6 Koeffizienten wird an den einfachen Beispielen zur
Schwergasausbreitung in Abschnitt 5.1.1 bzw, fiir die Leichtgasausbreitung mit dem Gauf-
modell in Abschnitt 5.2.1 demonstriert. Zum Vergleich werden dort auch Polynome héherer
Ordnung angepasst. Verwendet man beispielsweise Polynome 3.(4.) Ordnung, so wiren bei
n = 3[4] Variablen bereits 20 [35] (35) ([70]) Koeffizienten zu bestimmen. Man erkennt, dass
sowohl der numerische Aufwand zu deren Bestimmung wie auch der Stiitzstellenbedarf rasch
mit der Anzahl der Variablen und der Ordnung anwachsen und man einen Kompromiss zwi-
schen Genauigkeit und Aufwand finden muss. Hier wird ein Ersatzmodell mit 10 Koeffizienten
fiir eine CFD-Simulation zu einer Schwergasausbreitung in Abschnitt 5.1.2 verwendet sowie fiir
das industrierelevante Anwendungsbeispiel in Abschnitt 5.2.2.

Wichtung von Datenpunkten und Ausreil3ern

Ob ein Wert als Ausreifler angesehen werden kann oder nicht, ist oft nicht einfach zu beurtei-
len. Eine wichtige Grundiiberlegung soll jedoch hier durch Diskussion eines einfachen physika-
lischen Beispieles angegeben werden. Betrachtet man einen physikalischen Zusammenhang, so
wird dieser durch eine dimensionshomogene Funktion y = f(x) gegeben. Im einfachsten Fall
ist ein solcher Zusammenhang linear wie fiir den Fall Weg s und Zeit t bei einer geradlinig
gleichféormigen Bewegung: s ~ ¢ bzw. s = ag - t. Der Koeflizient ag hat hier die Dimension
einer Geschwindigkeit. Misst man nun in einem physikalischen Experiment wéhrend der Be-
wegung n verschiedene Wege und Zeiten mit geeigneten Messgeraten, so kann man damit die
Geschwindigkeit als Anstieg der Geraden durch lineare Regression der Datenpunkte bestim-
men. Allerdings werden die Messungen zuféllige Messabweichungen zeigen. Eine plausible und
iiberwiegend verwendete Annahme ist, dass zuféllige Einfliisse normalverteilte, homokedasti-
sche Streuungen verursachen werden. Das bedeutet, dass die Residuen r; = y; — f(=z;) nicht
gleich grof} sein werden, aber aus derselben Normalverteilung N (0, o) folgen. Wiirde man also
den Limes n — oo betrachten, so sollte die Wahrscheinlichkeit fiir eine Abweichung zwischen
wahrem Wert der Geschwindigkeit und dem Regressionswert gegen Null streben, bzw. der durch
Regression bestimmte Wert eine gute Ndherung darstellen. Da man allerdings nur weif3, dass
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die Residuen r; ~ N(0,0) bei unbekanntem o streuen, kann man nicht einfach willkirlich
einen Wert mit einem grofien Residuum als Ausreifler ansehen. Sind geniigend Datenpunk-
te vorhanden, so kénnen Analysen der Residuen, etwa Analysen zur Groflenverteilungen oder
Hypothesentests, bei der Entscheidung helfen. Immer sinnvoll ist es daher, hinreichend Mess-
daten zu bestimmen und eine brauchbare Vermutung iiber den physikalischen Zusammenhang
y = f(z) zu haben.

Bei Verwendung einer Datenwichtung in einem Regressionsmodell wird eingestellt, wie stark
sich ein Datenpunkt auf die Regression auswirken soll. Hierbei wird die Wichtung meistens als
ein zweistufiges Verfahren ausgefiihrt. In einem ersten Schritt wird die Minimierungsmetho-
de angewendet, um das Fitpolynom zu bestimmen. Dann kénnen grofie Residuen identifiziert
werden und es folgt eine erneute Anpassung, wobei eine Wichtung nach Grofle der Residuen
erfolgt. Fir diese Methode wird die bestehende Néherungsgleichung wie folgt angepasst:

i=(MTw) " MW, (4.44)

wobei W eine quadratische Diagonalmatrix der Grofle m x m ist. Der Spezialfall ohne Wichtung
ist in (4.44) enthalten, wenn man fir W die Einheitsmatrix wéhlt. Fir den einfachsten Fall
der Entfernung von Ausreiflern ist W eine modifizierte Einheitsmatrix, welche jedoch in der
Zeile des zu entfernenden Datenpunktes an Stelle der Eins eine Null enthélt. Als Alternative
kann man eine Funktion fiir die Wichtung der Werte festlegen. Die Stirke der Wichtung kann
indirekt proportional zur Groéfle des Residuums, bezogen auf die i-te Stiitzstelle, sein. Ein
moglicher Ansatz fiir die Diagonalelemente von W ist:

1
1+r?

w; = (4.45)

wobei 7; hier der Betrag des i-ten Residuums ist.

Es ist auch moglich, die Wichtungsmatrix ortsabhéngig zu definieren. Dies nutzt man, wenn
Datenpunkte in der Ndhe der Anpassungsstelle am stérksten in die Regression einflielen sollen
(lokale Wichtung). Man nennt dieses Vorgehen gleitende gewichtete Regression. Diese Wich-
tungsmethode benétigt keine vorhergehende Regression und ist somit ein einstufiges Verfahren.
Ein méglicher Ansatz fiir die Diagonalelemente von W ist:

1

T

(4.46)
wobei d; hier der Betrag des Abstandes der Datenstelle vom Wichtungsort ist. Im Rahmen
dieser Arbeit wurden verschiedene Wichtungen getestet, siehe z. B. Kapitel 5. Es zeigte sich,
dass die Verwendung der lokalen Wichtung auch zu lokal genaueren Ersatzmodellen fithren
kann, die jedoch dann nur fiir Parameterwerte in diesem Bereich geeignet sind.

Uberanpassung, Unteranpassung und Varianzanalyse

Allgemein bei Regressionsproblemen ist man damit konfrontiert festzulegen bzw. untersuchen
zu miissen, welche Ordnung das Ausgleichspolynom zweckméfigerweise haben soll oder welche
Entwicklungskoeffizienten signifikant /nicht-signifikant sind.

Diese Probleme sollen zunéchst an einem einfachen Beispiel demonstriert werden. Fiir einen
Satz von sechs Stiitzstellen (z1,xo,...,xz¢) = (0,1,2,3,4,5) wurden mit dem Zusammenhang
y = f(z) = (x — 2)? sechs Funktionswerte bestimmt, zu denen kleine, normalverteilte Fehler
Ay; = (—0,2720;0,8029; —0,2271; —0,07708; 0, 5106; —0, 9961) aufaddiert wurden. Die auf die-
se Weise gewonnenen Wertepaare (z1,y1) bis (x6, ys) wurden anschlieBend fiir die Anpassung
von Polynomen 1. bis 5. Ordnung verwendet. Diese sind in Abbildung 4.5 angegeben.
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Abbildung 4.5: Illustration von Unteranpassung und Uberanpassung bei einem Regressions-
problem. R ist die Summe der Betréige der Residuen.

Man kann der Abbildung entnehmen, dass das Polynom 1. Ordnung den Verlauf der Daten-
punkte nicht gut beschreibt und der Trend der Datenpunkte nicht korrekt wiedergegeben wird.
Fiir Extrapolationen konnte man dieses Polynom nicht verwenden. Hier liegt eine Unteranpas-
sung vor. Wiirde man die Regression wichten, so liefle sich in einem Bereich aber eine lokal
brauchbare Néherung erreichen. Das Polynom 2. Ordnung folgt erwartungsgemifl dem Verlauf
der Datenpunkte besser, gibt auch global gute Aproximationen und eignet sich fiir Extrapo-
lationen. Die Summe der Residuenquadrate ist zudem deutlich kleiner als fiir das Polynom
1. Ordnung. Erhoéht man die Ordnung des Polynomes weiter, so nimmt die Summe der Resi-
duenquadrate weiter ab und die Kurven schmiegen sich den Punkten besser an. Im Fall des
Polynoms 5. Ordnung ist die Residuensumme null und die Kurve verlduft exakt durch die Da-
tenpunkte. Allerdings zeigt das Polynom Ostzillationen, die hier nichts mit dem Ausgangsmodell
zu tun haben und bei Inter-/Extrapolationen schlechtere Werte vorhersagen, als das Polynom
2. Ordnung, was ein Uberanpassungsproblem ist. Kennt man den Zusammenhang y = f(z)
nicht und hat eine begrenzte Auswahl an Stiitzstellen, so ist die Festlegung eines geeigneten
Polynomes mitunter nicht naheliegend.

Polynome bzw. Regressionsmodelle 2. Ordnung sind hierbei ein Kompromiss. Zum einen sind sie
durch die hohere Parameterzahl anpassungsfahiger als Modelle 1. Ordnung, zum anderen sind
Folgen von moglicher Uberanpassung noch gering. Ein weiteres Argument ist, dass Ersatzmo-
delle mit n > 1 erkldrenden Variablen hoherer als 2. Ordnung rasch eine hohe Koeffizientenzahl
besitzen. Fiir das Polynom 2. Ordnung in drei Variablen miissen nach (4.41) 10 Koeffizienten
angepasst werden. Fiir ein allgemeines Polynom der Ordnung d mit n erkldrenden Variablen
ist die Koeffizientenzahl (n;rd), also beispielsweise miissen bei einem Polynom 3. Ordnung in
drei Variablen bereits 20 Koeffizienten angepasst werden. Die Beschrankung der Polynomen-
ordnung auf 2. Ordnung dient also auch der Limitierung des Rechenaufwandes zur Aufstellung
und Nutzung des Ersatzmodells.

Eine Moglichkeit zur Untersuchung der Signifikanz von Entwicklungskoeffizienten bieten Vari-
anzanalysen. In [173] wurden Ersatzmodelle einer Verdnderlichen mit polynomieller Chaosent-
wicklung aufgestellt und die Koeffizientenauswahl der Entwicklung nach orthogonalen Polyno-
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men mit einer Varianzanalyse durchgefiithrt. Auch wenn in dieser Arbeit einige Fehler gefunden
wurden'?, so zeigt die Arbeit, dass Varianzanalysen niitzlich sein kénnen, um weitere Vermu-
tungen tiber das Originalmodell zu finden und in das Ersatzmodell einzufiigen. Eine mogliche
Varianzanalyse soll im Folgenden demonstriert werden, um das Prinzip zu verdeutlichen und
um anzugeben, inwieweit diese Moglichkeiten in dieser Arbeit genutzt wurden. Weitere Details
zur Varianzanalyse entnehme man z. B. [185].

Zunichst wurden mit dem Zusammenhang f(xq,72,23) = 1 + 23 + 23 + 23 zwanzig Funkti-
onswerte bestimmt, zu denen normalverteilte Fehler aufaddiert wurden. Die auf diese Weise
gewonnenen Wertetupel wurden anschlieend fiir die Anpassung von einem Polynom 2. Ord-
nung in drei Variablen (10 Koeffizienten) verwendet:

y(z1,z2,23) = ag+ a1x1 + agre + azrs + a4r1T2 + asr1x3 + Agraxs
+ aw;% + aga;% + aga;%
= Yyotyi+--+yo9 (4.47)

Fiir die Hinzunahme normalverteilter Fehler wurde mit einem Zufallszahlengenerator N (0;0, 5)-
verteilte Zufallswerte Ay; erzeugt und zu den mit (4.47) berechneten y; hinzuaddiert, um etwas
gestreute Wertetupel (,,Beobachtungen®) (x1;, z2;, 3i,v:), ¢ = 1,- -+ ,20 zu erhalten. Anschlie-
Bend wurde der Regressionsansatz (4.47) verwendet, um mit der Methode der kleinsten Fehler-
quadrate die Koeffizienten ag bis ag zu bestimmen. Mit dem nun bekannten Polynom kdnnen
die erklarten Wertetupel (x14, z2;, 34, 9;), ¢ = 1,---,20 bestimmt und die Signifikanzanalyse
durchgefiihrt werden. Es soll entschieden werden, welche Koeffizienten signifikant sind und wel-
che nicht. Die Erwartungshaltungen fiir die Anpassung und fiir den Signifikanztest sind, dass
die Koeffizienten a; bis ag ndherungsweise null und nicht-signifikant und die Koeffizienten ay,
a7, ag und ag naherungsweise gleich, etwa eins und signifikant sind.

Fine gebrdauchliche Methode, das Regressionspolynom auf Signifikanz zu untersuchen, ist die
Durchfithrung von F-Tests [185]. Auf Details zur Begriindung dieser Tests soll hier verzichtet
und auf die Literatur [185, 186] verwiesen werden. Der hier angegebene Test wurde im Prinzip
entsprechend [173] durchgefiithrt, wenn auch mit anderen Grofendefinitionen.

Zunéchst sei:

n n
R = er = Z(yZ —9;)* Summe der Residuenquadrate. (4.48)
i=1 i=1

Fittet man ein Polynom mit p-Koeffizienten (k = p—1 Anstiegskoeffizienten) an n-Datenpunkte,
so besitzt R genau n — p-Freiheitsgrade. Das gesamte Polynom besitzt zehn Freiheitsgrade und
jeder Term y.;, 7 = 0,---,9 einen Freiheitsgrad. Die Teststatistiken lauten nun:

n
F; = n—op Zgjg-, Entscheidung: F(1_q)(1,n — p)-Quantil (4.49)

2
F, = TP Z 9ij | »  Entscheidung: Fy_o)(k + 1,7 — p)-Quantil (4.50)

Zunéchst ergeben sich die verwendeten Wertetupel (x14, x2;, 23i,¥i), ¢ = 1,--+ ,20 zeilenweise

12Fine Kontaktaufnahme zum Autor blieb erfolglos. Fehler liegen in der Angabe falscher Funktionswerte, falscher
Freiheitsgraddefinitionen und einer falschen graphischen Darstellung.
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aus:
1 1 1 0,4130 4,4130
-2 —4 -1 —0,0571 21,9429
-1 —4 2 0,5598 22,5598
-1 -3 5 —0,4357 35,5643
-3 2 4 0,6915 30,6915
4 -5 5 0,4583 67,4583
-3 —4 1 0,1674 27,1674
4 0 4 0,1326 33,1326
0 5 -2 —1,1064 28,8935
I B R 1. | 3 10,3694 _ | 26,6306
D=l o 2= 3| B=| | A= | o362 | Y7 | 18 3462 (4.51)
2 3 -5 —0,1393 38,8607
-5 -3 2 —0,3934 38,6067
-5 -1 -3 0,0176 36,0176
3 -5 -5 0,5720 60, 5720
-5 2 —4 —0,4556 45,5444
1 -3 1 1,5059 13,5059
-2 —4 -2 0,2439 25,2439
2 4 -2 0,5927 25,5927
5 4 3 —0,1063 50, 8937
Nach der Anpassung folgt fiir das Polynom:
y(r1,z2,23) = 1,7895 4 0,08654x1 — 0,06906x2 — 0,0013125 — 0,02941x129 — 0,01887x1 23
+0,00255z923 + 1,00242% 4 0,976422% 4 0, 9666823. (4.52)
Der Koeffizientenvektor lautet also:
1,7895
0, 0865
—0,0691
—0,0013
_ | —0,0294
a= ~0,0189 (4.53)
0,0026
1,0024
0,9764
0,9667

Die Auswertung der Signifikanzuntersuchung ist in Tabelle 4.1 angegeben. Als Signifikanzni-
veau fiir die Entscheidung fiir oder gegen die Nullhypothese wurde o = 0.05 verwendet. Die
Hypothesen lauten dabei wie folgt:

Hy : Alle erklarenden Variablen haben keinen Einfluss auf die abhéngige Variable, d. h. die
zugehorigen Koeffizienten aus F; bzw. F; sind null.

H; : Mindestens eine Variable ist signifikant.

Uberschreiten die nach (4.49) bzw. nach (4.50) berechneten Werte fiir Fj bzw. F}, bei gegebenem
Signifikanzniveau den kritischen Wert des F(_q)(1,n—p)- bzw. des F(;_)(k+1,n—p)-Quantils
der Fischer-Verteilung, so verwirft man die Nullhypothese zu Gunsten der Alternativhypothese.
Man kann der Tabelle 4.1 entnehmen, dass sowohl das gesamte Polynom, als auch die Koef-
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Tabelle 4.1: F-Test fiir multivariates Polynom mit 10 Koeffizienten zum Signifikanzniveau a=
0,05 fir die gesamte Regression und fiir jeden einzelnen Term. Hellgrau bedeutet Ablehnung
und dunkelgrau Nichtablehnung der Nullhypothese.

Term Yo ( ?:0 g?ij)2, Yo gfj, R | Freiheitsgrade | F, Fj
Polynom 25586 10 7121,1
Y0 64,046 1 178,25
Y1 1,4903 1 4,1479
Y2 1,0826 1 3,0132
Y3 0,0003 1 0,001
Y4 1,6175 1 45017
Y5 0,82289 1 2,2903
Y6 0,015580 1 0,0434
Y7 36123 1 10054
s 3671,5 1 10219
Yo 3374,4 1 9391,5
Residuen 3,593 10 -

fizienten ag, a7, ag und ag signifikant sind. Die anderen Koeffizienten sind nicht signifikant.
Mit (4.53) findet man auch die Erwartungshaltung zu den Betridgen ndherungsweise bestétigt.
Fiir dieses konstruierte Beispiel wiirde die Signifikanzanalyse (wenn beispielsweise nur die Ein-
gangsdaten bekannt wéren) weitere Hinweise iiber die Struktur des Zusammenhanges liefern
koénnen.

In dieser Arbeit wurden Signifikanzanalysen beispielsweise verwendet, um fiir ein Ersatzmodell
Parameter, zumindest testweise, zu entfernen. Fiir das gezeigte Beispiel konnte man (gedacht
des Falles, dass man den funktionalen Zusammenhang nicht kennen wiirde) als Ersatzmodell
demnach ein Polynom 2. Ordnung ohne lineare und gemischte Anteile ansetzen.

4.3.3. Praktische Umsetzung der RSM

Fiir die Anpassungen von multivariaten Polynomen an Datenpunkte wurde in dieser Arbeit
Gleichung (4.44) verwendet. Je nach Anwendung wurden zunédchst die Variablen identifiziert,
die einer Toleranzanalyse unterzogen werden sollen. Da es sich immer um Ausbreitungsanaly-
sen handelt, stellt sich die Frage, ob die rdumlichen Koodinaten Teil des Polynoms sein sollen
oder nicht.

Betrachtet man die Gaufische Schadstoffausbreitung (siehe auch Abschnitt 5.2.1), so findet man,
dass die Konzentrationen senkrecht zur Ausbreitungsachse geméaf einer Normalverteilungsdich-
tefunktion abnehmen. Die Starke der Turbulenz bzw. die atmosphérische Stabilitdt wird darin
durch unterschiedliche Varianzen wiedergegeben. Im Prinzip sind Normalverteilungsdichtefunk-
tionen durch Polynome beliebig genau approximierbar (Taylorreihenentwicklung), allerdings
zeigen alle Anpassungspolynome endlicher Ordnung nicht das typische exponentielle Abkling-
verhalten. Es bietet sich somit nicht an, den Ort global als Variable im Regressionspolynom
aufzunehmen. Letzteres gilt insbesondere, weil die Ordnung der Regressionspolynome auf zwei
beschréankt ist. Allerdings kann man auch mit Regressionspolynomen 2. Ordnung eine Normal-
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verteilungsdichtefunktion lokal beliebig genau ndhern. Zu einer globalen Représentation kann
man nun gelangen, indem der Ort in passende Intervalle zerlegt wird und fiir jedes Intervall
ein individuelles Regressionspolynom angepasst wird.

Daher wird jeder rdumliche Ausbreitungsbereich in Zellen zerlegt. Zu jeder dieser Zellen werden
dann hinreichend viele Datensédtze aus Variationen der anderen Modellparameter bestimmt, um
anschliefend fir jede Zelle ein Regressionspolynom zu bestimmen. Dieser Satz aus Regressi-
onspolynomen bildet dann insgesamt die Response-Surface.

Fithrt man CFD-Simulationen aus, so werden die Simulationsergebnisse ohnehin meistens als
Mittelwert fiir jede Gitterzelle ausgegeben. Selbst bei beliebig hoher Anzahl an Gitterzellen
konnen diese unmittelbar fiir die Aufstellung der Response-Surface benutzt werden.

Fiir die Zwecke dieser Arbeit wurde ein C++-Programm erstellt, das entsprechende Ausgabeda-
teien aus Simulationsprogrammen (wie etwa aus OpenFOAM oder aus ANSYS) einlesen kann.
In diesem Programm spezifiziert der Nutzer zundchst Anzahl n der erklirenden Variablen und
gibt Listen fiir deren Stiitzstellenwerte ein. Im Programm wird z. B. fiir n = 3 darauffolgend
ein Polynom mit 3 Variablen und 10 Parametern fiir die Regression genutzt:

ag + aru + a2q + asw + aqu® + a5q2 + a6w2 + a7uq + aguw + agqw. (4.54)
Aus den Listen fiir die 3 Variablen, hier u, v und w mit u € {uy,ua, -+ ,um},v € {v1,v2, -+ ,v,}
und w € {w1,wa, -+ ,wp} bezeichnet!?, entnimmt das Programm die ndtigen Informationen zur

Identifizierung der Eintrdge der Input-Datei. Diese hat einen festen Aufbau. Zunéchst zerlegt
man das rdumliche Gebiet:

[Tmin, Tmaz) :  i-Intervalle fiir z-Richtung
[Ymins Ymaz] ©  j-Intervalle fir y-Richtung
[Zmin, Zmaz) ©  k-Intervalle fiir z-Richtung. (4.55)

Die Input-Datei ist dann eine (i - j - k) x (m - n - p + 3)-Matrix:

r1 oy1 o2 f(un,vn,wilr,ysz) o0 f(Wm, Vn, wplen, Y, 21)
.Tl yl ZQ f(UhUl’wl‘l'l?yl’ZQ) f(umaqnawp|xlay1722)
Lo | . (4.56)
T Y Zk f(u1,’l)1,’w1‘$m, Yn, Zp) e f(uma dn, wp|$m7yn) Zp)‘

Die Reihenfolge der Eintrége in (4.56) muss beachtet werden, um die richtige Zuordnung zwi-
schen den Parameterkombinationen und Koeffizienten zu haben. Es wird so vorgegangen, dass
zuerst die Variable w ihre Stiitzstellen durchlduft, wobei die Variablen u und v ihren Index (uy
und v1) behalten. Dies liefert die Parametersitze w1, v1,wy bis uy, vy, wp. Nach einem Durchlauf
von wy bis w, dndert sich der Index der zweiten Variable v und es folgen die Parametersétze
u1,v2, w1 bis uq,v2, wy. Der beschriebene Ablauf wird bis zum Durchlaufen aller Parameter-
kombinationen wiederholt. Nach dem Einlesen der Anzahl n der erkldrenden Variablen und der
zugehorigen Listen kann die Matrix M aus (4.44) aufgestellt werden. Die Matrix M ist eine
(m - n - p x 10)-Matrix, mit der (M7 M)~! bestimmt wird. Zudem ist M fiir jede rdumliche
Zelle des Gitters identisch, so dass die Berechnung der Inversen (10 x 10)-Matrix (fiir den hier
betrachteten Fall) nur einmal erfolgen muss. Mit der Input-Datei kann der Vektor ¢ aus (4.44)
fiir jede Zeile (jede raumliche Zelle) aufgestellt werden.

Die zuvor genannten Arbeitsschritte werden im C+4-Programm parallel ausgefiihrt. In einer
vom Nutzer zu modifizierenden Steuerungsdatei kénnen beliebige Polynomenordnungen und
Variablenzahlen ausgewéahlt werden, vorausgesetzt die einzulesende Eingangsdatei (Inputda-
tei) passt zu den Eingaben. Das Programm schétzt auch den prognostischen Speicherbedarf

3Die Umbenennung der erklirenden Variablen wurde hier vorgenommen, damit die Variablen z, y und z als
Raumkoordinaten verwendet werden koénnen.
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und damit die Durchfiihrbarkeit auf dem verwendeten Computersystem ab. Zunéchst werden
die Zeilen der Input-Datei auf eine verfiigbare Anzahl von Prozessoren aufgeteilt, welche dann
jeder fiir sich nach (4.44) die Koeffizienten bestimmen und ausgeben. Diese Parallelisierung ist
dabei ideal, weil die Prozesse keine Daten austauschen miissen und der parallele Algorithmus
bis zu hoher CPU-Zahl sehr gut skaliert. In der Ausgabedatei werden zu jeder rdumlichen Zelle
die Koeffizienten des Regressionspolynomes ausgegeben. Ein weiterer Programmteil kann, je
nach Festlegung in der Steuerdatei, mit diesen Regressionspolynomen Analysen durchfiihren:

o Durchfiithrung von Stiitzstellenberechnungen,

o Identifikation von Einflussvariablen hoher bzw. niedriger Signifikanz und Identifikation
von Koeflizienten hoher bzw. niedriger Signifikanz im Rahmen von Varianzanalysen,

e Durchfithrung von Monte-Carlo- bzw. Latin-Hypercube-Analysen,
e Ausgabe von rdumlichen Konzentrationsprofilen.

FEin vereinfachtes Flussdiagramm zum C++-Programm zeigt Abbildung 4.6.

4 N

Start
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Abbildung 4.6: Vereinfachtes Ablaufschema zum Programm (C++) zur Polynomenbestim-
mung und fiir Folgeuntersuchungen.

Hier soll noch angemerkt werden, dass dem Programm ein Makefile beiliegt, mit dem eine
Compilierung auf verschiedenen Systemen gelingen kann. Eine ausfiihrliche Dokumentation
wurde im Rahmen einer Masterarbeit erstellt und liegt dem Programm bei. Die ausgegebenen
raumlichen Konzentrationsprofile kénnen zudem fiir Visualisierungen, z. B. mit ParaView [187],
genutzt werden.
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In diesem Kapitel werden die zuvor angegebenen Methoden angewendet. Es stehen Ausbrei-
tungen von schweren (Abschnitt 5.1), neutralen und leichten Gasen (Abschnitt 5.2) im Vorder-
grund, wie sie auch bei Storfallfreisetzungen vorliegen kénnen. Zielgrofle ist die Konzentration
der freigesetzten Gase in Abhéngigkeit vom Ort, von Quelleigenschaften und zahlreichen weite-
ren Parametern. Die Modellierung von Schwergas- und Leichtgasausbreitungen unterscheiden
sich voneinander, was in der stark unterschiedlichen Beeinflussung der Luftstromung begriin-
det liegt. Die Dichte schwerer Gase ist hierbei hoher als die der Umgebungsluft, so dass diese
nach der Freisetzung absinken und sich bodennah ausbreiten. Gleichzeitig sinken die Gase in
Richtung abnehmender Stromungsgeschwindigkeit und Turbulenz und stéren das Turbulenz-
verhalten der Luftstromung. Derzeitig werden Storfallfreisetzungen schwerer Gase mit dimensi-
onsanalytischen Modellen betrachtet [35]. Fir die Demonstration der im Kapitel 4 angegebenen
Methoden soll hier ein vergleichbares Modell von Britter-McQuaid [34] als Einstieg verwendet
werden. Hohere Genauigkeiten werden von CFD-Modellen erhofft, welche derzeitig noch im
Entwicklungsstadium sind!. Als zweites Beispiel soll eine Schwergasausbreitung in einem Be-
bauungsgebiet XIX nach [35] betrachtet werden, welches mit einem CFD-Modell untersucht
wurde.

Neutrale und leichte Gase haben die gleiche bzw. eine kleinere Dichte als die Umgebungsluft.
Hinreichend ist dann die Annahme eines passiven Mittransportes mit der Umgebungsstro-
mung. Standard hier sind Modelle, welche auf einer Advektions-Diffusions-Gleichung beruhen
wie etwa GauBimodelle [33]. Ein einfaches Gaufimodell wird hier als Einstiegsbeispiel zur De-
monstration der Methoden aus Kapitel 4 benutzt. Fiir hohere Genauigkeiten sind wiederum
CFD-Modelle nétig (vgl. Abschnitt 4.1.4). Als Demonstrationsbeispiel wird diesbeziiglich das
industrierelevante Anwendungsbeispiel benutzt, ohne jedoch das Anwendungsproblem detail-
liert zu erortern. Letzteres wird im Kapitel 6 vorgenommen. Hauptziel dieses Kapitels ist es zu
zeigen, das nichttriviale Ausbreitungsproblemstellungen recht genau auf Ersatzmodelle abge-
bildet und umfassende Parameterstudien oder Fehlerbetrachtungen daran durchgefiithrt werden
konnen. Bei den jeweils zum Finstieg gewdhlten Modellen kénnten diese Betrachtungen zwar
noch am Originalmodell vorgenommen werden, jedoch nicht bei den CFD-Anwendungsféllen.
Zusammenfassung: In diesem Kapitel werden Ersatzmodelle fiir Parameterstudien zu Schwer-
und Leichtgasausbreitungen aufgestellt, bei denen die ortsabhéngige Konzentration der freige-
setzten Gase von unsicheren Modellparameter abhédngig ist. Die Demonstration erfolgt jeweils
an einem einfachen Modell auf dem Niveau des Standes der Technik und anschliefend an einem
CFD-Ausbreitungsproblem.

5.1. Schwergasausbreitungen

5.1.1. Schwergasausbreitung nach Britter-McQuaid

Das Schwergasausbreitungsmodell nach Britter-McQuaid wurde fiir die folgenden Betrachtun-
gen wegen seiner Einfachheit ausgewéhlt. Eine Begrindung des Modells mittels Dimensionsana-
lyse und Hinweise zur Bestimmung der unbekannten Funktion einer dimensionslosen Parame-

! Als schwierig erweist sich die Beschreibung der bodennahen Strémungs- und Turbulenzeigenschaften, welche
sehr vom konkreten Untergrund bestimmt werden.
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terkombination sind im Anhang A angegeben. Daher soll fiir eine Erklarung der Modellgréfien
und auch fiir die Modellanwendung selbst auf diesen Anhang verwiesen werden. Ubliches An-
wendungsziel ist die Bestimmung von Entfernungen in Windrichtung zur Quelle, bei der die
Konzentration eines freigesetzten Gases einen bestimmten Schwellenwert unterschreitet. Die-
ser Schwellenwert kann durch Explosionsgrenzen (iiberwiegend die Untere Explosionsgrenze
(Lower Explosive Limit, LEL) (UEG)) entziindbarer Gase, durch Toxizitétsgrenzen oder durch
die Kopplung mit einem anderen Modell gegeben sein. Falls fiir die Ausbreitung eine bestimmte
Konzentration (iiblich sind 1% [35]) deutlich unterschritten werden muss, nimmt man mitun-
ter eine Kopplung mit einem Leichtgasmodell vor. Angemerkt werden soll, dass alle folgenden
Betrachtungen mit einem dafiir erstellten C++-Programm durchgefiihrt wurden.

Innerhalb des Modells von Britter-McQuaid unterscheidet man plétzliche und kontinuierliche
Freisetzungsszenarien. Hier werden nur Letztere betrachtet. Fiir diese ist die Entfernung zur
Quelle z,,, bei der eine bestimmte Konzentration w erreicht wird, eine Funktion der Gasdichte
pg, der Windgeschwindigkeit u und des Quellvolumenstromes gq:

Pg — P

Tw = f(pg,u,qo), mit: go =g 2 gilt auch: z, = f(g0,u, qo)- (5.1)

a

Zunéchst sollen fiir dieses Modell mit der Abbildung 5.1 einige Abhéngigkeiten diskutiert wer-
den. Stellvertretend wurde hier die Entfernung bis zur 5%-Konzentration verwendet.

0,1 T P 180 T T B T
=1,76 kg/m> —— p,=1,76 kg/m® ——
0,09 P gm 1 170 g , |
008 | p=320kg/m” —— | py=320 kg/m’ ——
’ p=6,63 kg/m> —— 160 P=6.63 kg/m’ —— |
0,07 | |
150 R
o 006 ¢ (u=5 m/s, qy=10 m’/s) 140 (qo=10 m’/s)
= 005 e
> oos 130
003 - 120
0,02 | 110
0,01 | 100
0 L L L L L 90 L L L L L L L L
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Abbildung 5.1: TIllustration verschiedener Abhéngigkeiten im Britter-McQuaid Ausbreitungs-
modell. Oben links: Konzentration in Abhéngigkeit der Entfernung zur Quelle, oben rechts:
Entfernung bis zur 5%-Konzentration in Abhéngigkeit der Windgeschwindigkeit, unten links:
Entfernung bis zur 5%-Konzentration in Abhéangigkeit des Quellvolumenstromes und unten
rechts: Entfernung bis zur 5%-Konzentration in Abhéngigkeit der Dichte.
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Oben links ist die Konzentration des Schwergases in Abhéngigkeit der Entfernung zur Quelle
gezeigt. Hier wird immer angenommen, dass aus der Quelle pures Schwergas ausstréomt und
sich bodennah ausbreitet. Allgemein kénnte aber auch ein verdiinntes Gas ausstromen. Je gro-
Ber die Entfernung zur Quelle ist, desto geringer ist die verbleibende Schwergaskonzentration
am Boden. Dieses Verhalten entspricht auch der Erwartung. Anzumerken ist hier, dass die
Konzentrationen von leichten Gasen sehr viel starker mit der Entfernung zur Quelle abnehmen
wiirden. Hier zeigt sich demnach eine Besonderheit in der Ausbreitung schwerer Gase. Bei der
gewdhlten Geschwindigkeit nimmt die Gaskonzentration jedoch umso schneller ab, je dichter
das Gas ist. Wiirde man die Geschwindigkeit erhéhen, so wiirde sich dieses Verhalten dndern,
was man an der Abbildung oben rechts erkennen kann. Grundsétzlich findet man, dass die
gezeigten Abhéngigkeiten weniger markant verlaufen, wenn die Gasdichte zunimmt. Bei hoher
Gasdichte andert sich beispielsweise die Entfernung bis zur 5%-Konzentration kaum mit der
Windgeschwindigkeit (im gezeigten Bereich). Dies kann so verstanden werden, dass mit zuneh-
mender Gasdichte Schwergaseffekte stiarker ausgepréigt sind und weniger Dispersion stattfindet.
Hoher ist dagegen die Geschwindigkeitsabhéngigkeit bei geringerer Schwergasdichte.

Die Abbildung unten links zeigt die Entfernung bis zur 5%-Konzentration in Abhéngigkeit des
Quellvolumenstromes. Auch hier sind die Entfernungsbereiche von der Gasdichte abhéngig und
fiir das dichteste Gas am schwéchsten ausgepriagt. Wie man der Abbildung unten rechts ent-
nehmen kann, ist die Entfernung bis zur 5%-Konzentration, bei fixierten Geschwindigkeiten
und Quellvolumenstréomen, kaum bis moderat dichteabhéngig, wenig von der Geschwindigkeit
jedoch stark vom Quellvolumenstrom.

Insgesamt kann erwartet werden, dass sich die Abhéngigkeiten durch Polynome 2. Ordnung
beschreiben lassen sollten, wobei die go-Abhédngigkeiten starker ausgeprigt sein werden, als
die u- bzw. ps-Abhingigkeiten. Auch kann erwartet werden, dass die Anpassung fiir kleinere
Schwergasdichten weniger genau sein wird, als fiir hohere Schwergasdichten.

Zur Erstellung von Ersatzmodellen wurden zunéchst die Konzentrationen 1% und 5% aus-
gewahlt. Hierbei konnte es sich um Explosionsgrenzen, um Toxizitdtsgrenzen oder wie hier
einfach um Betrachtungswerte handeln. An diesen Werten soll nur das Prinzip demonstriert
werden, wobei andere Konzentrationen genauso geeignet wéren. Fiir die Windgeschwindigkeit
u € [1:10] ms~! in Schritten zu 1 ms~! und fiir den Quellvolumenstrom gy € [5 : 50] m3s~!
in Schritten zu 5 m3s~! werden 100 Kombinationen auf einem Raster bestimmt. Fiir diese
100 Kombinationen werden die Entfernungen in Windrichtung zur Quelle ermittelt, bei der die
Restkonzentrationen noch 1% bzw. 5% betragen. Als Schwergas wurde hier Schwefelhexaflou-
rid (SFs) mit einer Dichte von p, = 6,63 kg m~3 angenommen. Berechnet man die zugehérigen
Entfernungen z1 = 19/(qo, u|pg) bzw. x5 = x59(qo, u|py) und stellt diese graphisch dar, so
erhélt man die in Abbildung 5.2 angegebenen Punkteverteilungen. An diese wurden nun Poly-
nome 2. Ordnung in den Variablen gy und u gefittet und als Response-Surfaces in Abbildung
5.2 abgebildet:

1 144.415 + 3.093u + 10.779¢ — 0.197u? — 0.086¢> + 0.029uq (5.2)
5 = 51.354 + 3.565u + 4.111q — 0.228u® — 0.034¢> + 0.034ugq.

Um die Grole der Abweichungen darzustellen, konnte man die Residuensummen angeben. Hier
soll ein Beispiel geniigen. Fiir die Kombination © = 4ms~! und gy = 10m?s~! folgen:

r1 = 254m, x5 =101 m (Polynom) (5.4)
ry = 259m, x5y =103 m (Originalmodell) (5.5)

Die verwendeten Datenpunkte liegen recht gut auf den Response-Surfaces und zeigen nur
schwach ausgeprigte Anderungen im u- und ¢-Anstiegsverhalten. Die Polynome geben das
Originalmodell gut wieder.
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Abbildung 5.2: Darstellung der Entfernungen z1 = z1(qo,u|py) bzw. x5 = x5(qo, ulpy) fir
pg = 6,63 kg m~3 in Abhéngigkeit von u und go. Die Punkte wurden mit dem Originalmodell
bestimmt. Die gezeigten Flachen sind graphische Darstellungen der Regressionspolynome.

Fiir den néchsten Vergleich sei angenommen, dass die Freisetzung gg gleichverteilt go ~ U(5, 15)
und die Windgeschwindigkeit u normalverteilt u ~ N (4, 1) streuen mogen, um eine gewisse Un-
kenntnis nachzustellen. Originalmodell und Polynome werden nun mit Monte-Carlo-Verfahren
gekoppelt, welche solange neue Kombinationen aus den Verteilungen auswahlen, bis empirischer
Erwartungswert und empirische Standardabweichung hinreichend genau bestimmt sind. Hier
konnte nach etwa 1000 Kombinationen abgebrochen werden, weil sich dann keine Verdnderun-
gen mehr im Zentimeterbereich ergeben haben. Diese Gréflenordnung in der Genauigkeit ist
zudem fiir Sicherheitsabstdnde ohnehin nicht relevant. Die Verwendung von LHS war nicht er-
forderlich, da dieses einfache Monte-Carlo-Sampling in Sekunden durchfiihrbar ist. Es ergaben
sich:

v1 = 253m+2Tm, 25=102m=+11m (Polynom) (5.6)
ry = 25Tm=*30m, x5=102m=12m (Originalmodell). (5.7)

Sowohl die empirischen Erwartungswerte als auch die empirischen Standardabweichungen stim-
men gut iiberein.

Nimmt man an, dass auch die Dichte des Schwergases nicht genau bekannt ist, so kann diese
als ein weiterer Parameter aufgenommen werden. Mit den 100 Kombinationen aus v und qo
wurden nun fiir p; € {2,3,4,5,6,7} (kg m™?) insgesamt 600 Parametersitze (u,qo, py) mit
dem Modell bestimmt und Polynome 2. Ordnung in 3 Variablen daran angepasst. Als Beispiel
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soll hier das Polynom fiir die Entfernung bis zur 5%-Konzentration angegeben werden:

x5 = 135,184 +1,632u+6,171gy — 27,280p, — 0,620u” — 0,041¢5 + 1,983p>
+ 0,065uqgo + 0,948up, — 0,293q0p,. (5.8)

Zum Vergleich sei erneut go ~ U(5,15), u ~ N(4,1) und zusétzlich p, ~ N(6,1) angenommen,
um eine gewisse Unkenntnis nachzustellen. Originalmodell und Polynome wurden wieder mit
entsprechenden Monte-Carlo-Verfahren gekoppelt. Es ergaben sich:

rs = 106 m+12m (Polynom) (5.9)
x5y = 106 m+13m  (Originalmodell). (5.10)

Man findet erneut eine gute Ubereinstimmung. Dies liegt jedoch daran, dass die Parameter-
kombination in einem Bereich liegt, wo die Anpassung zwischen Polynom und Modell sehr gut
ist. Dies ist in Abbildung 5.3 illustriert. Durch die Stiitzstellenauswahl iiber weite Bereiche von

200 ; r 3 T 200 ; r 3 T
p,=1.76 kg/m‘z — pg=1.76 kg/m® ——
3 Pg=3.20 kg/m; —— 3 Polynom 2.0rdn. -------
180 (qg=10 m™/s) p,=0.63 kg/m> —— 4 180 (qg=10 m™/s) Polynom 3.0Ordn. - ---- 1
Polynom 2. Ordn. ------- Polynom 4.0rdn. - ----
Polynom 2. Ordn. ------- R
160 ¢ Polynom 2. Ordn. ------- 1 160 pc==rmmmm Tt e s

w140 | w140 |
120 = 120 |
100 + 100
80 L L L L L L L L 80
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
uin m/s uin m/s

Abbildung 5.3: Illustration der Anpassung der Polynome (gestrichelte Linien) an das Britter-
McQuaid-Modell (durch die Gasdichten gekennzeichnet). Links: fiir unterschiedliche Gasdichten
und Polynome 2. Ordnung, rechts: fiir p, = 1,76 kg m~2 und Polynome 2., 3., und 4. Ordnung
auf einem eingeschrankten Parameterbereich.

u, go und pg ist die Anpassung nur fiir mittlere bis hohe Werte der Gasdichte gut. Kleinere
Gasdichten werden weitaus schlechter wiedergegeben.

Andert man jedoch die Parameterbereiche fiir die Stiitzstellenauswahl, z. B. u € [1 : 10] ms~
in Schritten zu 1 ms™t, o € [5: 15] m3s™! in Schritten zu 0,1 m3s~! und p, € [2,3] kg m=3
in Schritten zu 1 kg m™3, so findet man eine deutlich bessere Anpassung in diesem Bereich,
insbesondere bei Vergrofierung der Polynomordnung, wie rechts in Abbildung 5.3 gezeigt ist.
Fiir das Polynom 3. Ordnung wurden hierzu 20 Koeffizienten und fiir das Polynom 4. Ord-
nung 35 Koeffizienten ermittelt. Auf eine Auflistung der Koeffizienten bzw. auf eine explizite
Angabe der Polynome soll hier verzichtet werden?. Offensichtlich kann das Modell von Britter-
McQuaid im Prinzip gut durch Response-Surface-Modelle approximiert werden. Nur wird man
hier dennoch die Polynome nicht als Ersatzmodell verwenden, weil jede gezeigte Form der Un-
sicherheitsanalyse leicht mit dem Originalmodell durchgefiithrt werden kénnte. Man hétte zwar
eine alternative Repréasentation des Modells, aber noch keinen Bearbeitungsvorteil. Dies kann
anders sein, wenn die Modellgleichungen nicht explizit vorliegen, wie im Fall der Schwergas-
ausbreitung im néchsten Abschnitt.

1

2Erwahnenswert ist jedoch, dass die Polynome nicht durch Inversion der im Abschnitt 4.3.3 definierten Matrix
M bestimmt wurden, sondern iterativ mit einem Levenberg-Marquard-Verfahren. Dieses Verfahren kann im
C++-Programm alternativ gewahlt werden. Ist die Koeffizientenanzahl wie hier deutlich gréfer als zehn, so
ist eine Inversion von M ohnehin nicht sinnvoll. Das Iterationsverfahren ist dann zudem deutlich schneller.
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5.1.2. CFD-Simulation einer Schwergasausbreitung im Bebauungsgebiet XIX
nach VDI 3783

In diesem Abschnitt soll eine Anwendung der RSM fiir eine CFD-Schwergasausbreitungssimu-
lation gezeigt werden. Wie bereits mehrfach angegeben, werden in Deutschland fiir Untersu-
chungen zur Storfallfreisetzungen schwerer Gase Modelle verwendet, welche auf dimensionsana-
lytischen Ansétzen beruhen [35]. Das zuvor betrachtete Modell von Britter-McQuaid (Herlei-
tung siche Anhang A) zeigt hierzu die prinzipielle Verfahrensweise. Die dimensionsanalytischen
Betrachtungen erfordern grundsétzlich die experimentelle Bestimmung von Funktionen dimen-
sionsloser Potenzprodukte der Einflussvariablen. Fiir das Modell von Britter-McQuaid waren
dies Freilandversuche u. a. in Thorney Island [34], wobei fiir die Validierung der VDI 3783-2
Messungen im Windkanal durchgefithrt wurden.

In der zitierten Richtline werden fiir die Abschétzung der Schwergasausbreitung verschiedene
Ausbreitungsgebiete unterschieden®. In praktischen Anwendungen muss zunéchst das Ausbrei-
tungsgebiet ausgewihlt werden, dass der Problemstellung am &hnlichsten ist. Anschaulich ist
klar, dass dies praktisch immer eine sehr grobe Anpassung darstellt, da lokale Besonderheiten
in Geldnde und Architektur ebensowenig beriicksichtigt werden kénnen wie prézise Freiset-
zungsszenarien und -umstande.

Mittels CFD-Simulationen lassen sich sowohl die tatsédchliche Bebauungssituation als auch die
Freisetzung wesentlich genauer erfassen. Langfristiges Ziel wird es auch hier sein, den Stand der
Technik in Richtung der Verwendung von CFD-Simulationen zu erh6éhen. Die Untersuchung von
Schwergasausbreitungen mit CFD-Simulationen ist nicht unproblematisch, da die Schwergasef-
fekte, besonders in der Anfangsphase der Ausbreitung, die Turbulenzeigenschaften der anstro-
menden Luft stark beeinflussen. Des Weiteren erfolgt die Ausbreitung bodennah, womit eine
genaue Erfassung und Berticksichtigung der iiberstromten Oberfliche (Rauhigkeit, Rauhigkeits-
elemente) erforderlich ist. Die Anwendung von OpenFOAM zu diesem Zwecke ist Gegenstand
einer Forschungskooperation? innerhalb einer Promotion (BAM). Im Rahmen dieser Koope-
ration wurde die Moglichkeit der Unsicherheitsmodellierung iiber Response-Surface-Methoden
einbezogen. Hierfir wurde das Ausbreitungsgebiet XIX (ebenes Geldnde mit gleichférmiger
Bebauung) gewéhlt. In OpenFOAM wurde der Solver rhoReactingBuoyantFoam (OpenFOAM
5.0) mit einem modifizierten k-e-Turbulenzmodell verwendet, mit welchem eine genaue Be-
schreibung der bodennahen atmosphérischen Grenzschichtstromung angestrebt ist.

Fiir weitere Details muss hier auf die Forschungskooperation verwiesen werden. Ziel dieses
Abschnittes ist es zu zeigen, dass sowohl eine Ergebnisdarstellung wie auch eine Unsicherheits-
modellierung iiber Response-Surface-Methoden erfolgen kann. Hierzu sind zunéchst in Abbil-
dung 5.4 das Bebauungsgebiet XIX und das CFD-Gitter visualisiert. Das Ausbreitungsgebiet
ist hierbei ein ebenes Geldnde, welches mit wiirfelférmigen Strukturen regelméflig iiberzogen
ist. Es wurde ein kontinuierliches Freisetzungsszenario angenommen. Dann entspricht die Hohe
der Bebauung dem halben seitlichen Abstand. Die Grofien und Absténde werden in Einheiten
L., angegeben, was hierbei der charakteristischen Lange der kontinuierlichen Freisetzung (mit

2
den im Anhang A definierten GroSen ist dies {/22) entspricht. Die konkreten Abmessungen

sind hier 6,5m fiir die Kantenlédnge der Kuben und 13 m fiir deren Abstand. Die Abmessungen
des Simulationsgebietes sind 300m x 100m x 100m (Lénge, Breite, Hohe). Es handelt sich
um ein blockstrukturiertes Gitter mit 1205299 Zellen, von denen wandnahe Zellen 0,25 m und
wandferne Zellen 2 m Kantenldnge besitzen.

Als Parameter fiir die Erstellung der Response-Surface wurden die Windgeschwindigkeit u €
{2;3;6;8;10} m-s~! und die Bodenrauhigkeit zo€ {0, 1;0,2;0,3;0,4;0,5} m in dem angegebe-
nen Rasterbereich verwendet. Fiir den Vergleich zwischen Response-Surface und Originalmodell

3Diese sind fiir die Ausbreitungsgebiete VI bis XXV als Erginzungsblitter publiziert.
“Kooperation zwischen dem meteorologischen Institut der Universitdt Hamburg [188], der Bundesanstalt fiir
Materialforschung und -Priifung (BAM, Abteilung 2.1)[189] und der Arbeitsgruppe des Autors.
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- J

Abbildung 5.4: Darstellung des Ausbreitungsgebietes XIX nach VDI 3783-2 [35] und des fiir
die CFD-Simulation (OpenFOAM) verwendeten Gitters.

wurden die Werte v = 4ms~! und zy = 0,5 m ausgewihlt und 1205299 Polynome 2. Ordnung in
den Variablen u und zg angepasst. In Abbildung 5.5 sind Schnittbilder illustriert. Hierbei wer-
den Longitudinal-, Lateral- und Horizontalschnitte mittig durch die Quelle gezeigt. Die Hohe
iiber dem Boden betrigt z = 1,0m. Links findet man die Ergebnisse aus der CFD-Simulation
und rechts die Ergebnisse mit der Response-Surface. Die Legende zeigt die Konzentration als
Anteil zur Quellkonzentration.

Man erkennt eine sehr gute Ubereinstimmung, welche auch fiir hier nicht gezeigte Parame-
terkombinationen erhalten bleibt. In der Abbildung 5.6 sind weitere Schnittbilder gezeigt, bei
denen die horizontalen Schnitte in verschiedenen Hohen angefertigt wurden. Man erkennt er-
neut eine sehr hohe Ubereinstimmung, so dass auch hier davon ausgegangen werden kann, dass
die Ersatzmodellierung fiir weitergehende Untersuchungen zur Schwergasausbreitung geeignet
ist. Die hierfiir erforderlichen Polynome wurden vom verwendeten C+-+-Programm auf einem
Kern einer core i9 9900K @3.6 GHz CPU innerhalb von 9s bestimmt und bendtigen 0,6 GB
Festplattenspeicher. Die Zeit fiir eine CFD-Simulation betrug dagegen etwa 10h. In Abbil-
dung 5.7 sind die Anpassungspolynome fiir eine ausgewéhlte Zelle abgebildet. Hierfiir wurde
zo = 0,3m konstant gehalten und die Konzentration in Abhéingigkeit der Windgeschwindigkeit
dargestellt. Man kann erkennen, dass die Polynome die Daten sehr gut interpolieren. Insbeson-
dere die Daten, welche zu den angrenzenden Bodenrauhigkeiten von zg = 0,2m und zg = 0,4m
gehoren, sind klar von den Polynomen zu zg = 0,3 m abgrenzbar. In diesem Sinne kénnen die
Polynome die Abhéngigkeit von zg auflésen. Dies bleibt ebenso auch fiir andere, hier nicht
gezeigte Zellen erhalten.

Fiir das Ersatzmodell 2. Ordnung wurde Monte-Carlo- und Latin-Hypercube-Sampling durch-
gefithrt. Als Abbruchbedingung wurde programmiert, dass mindestens die ersten beiden Stellen
signifikant sein sollen. Als Verteilungsfunktionen wurde v ~ N(4,1) und zp ~ U(0.2,0.4) an-
genommen. In Abbildung 5.8 sind erneut Konzentrationsprofile durch Schnittbilder gezeigt,
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Abbildung 5.5:  Gegentiberstellung von rdumlichen Visualisierungen und Schnittbildern
zur Schwergasausbreitung im Bebauungsgebiet XIX. Links: Response-Surface, rechts: CFD-
Simulation (OpenFOAM) fiir die Werte u = 4ms~! und zyp = 0,5m.

Abbildung 5.6:  Gegeniiberstellung von rdumlichen Visualisierungen und Schnittbildern
zur Schwergasausbreitung im Bebauungsgebiet XIX. Links: Response-Surface, rechts: CFD-
Simulation (OpenFOAM) fiir die Werte u = 4ms~! und 29 = 0,5m in den Hohen z = 0,2m,
z=0,bm, z=1,0m und z = 2,0m.
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Abbildung 5.7: Darstellung der Konzentration in Abhéngigkeit der Windgeschwindigkeit fiir
eine ausgewéhlte Gitterzelle (siche inset Figur). Es werden Polynome 2. (mit lokaler Wichtung)
und 3. Ordnung gezeigt. Zu Vergleichszwecken wurden Daten fiir zg = 0,1 m, 0,2m, 0,4m und
0,5m (gepunktete Linien) hinzugenommen.

allerdings nur fiir die Response-Surface. Auf der linken Seite sind die Erwartungswerte und
auf der rechten Seite die Erwartungswerte + eine Standardabweichung gezeigt. Diese Figur
stellt dar, welchen Einfluss die Annahmen zu den Verteilungsfunktionen auf die Konzentra-
tionsprofile haben. Dies hat hier jedoch nur demonstrativen Charakter. Man kann jedoch an
den deutlichen Unterschieden bereits eine eingangs aufgestellte Behauptung wiederfinden: Pa-
rameterunsicherheiten haben oftmals einen grofieren Einfluss, als die Genauigkeit des (CFD-)
Modells. Weitere Details sind Gegenstand einer kiirzlich eingereichten Veroffentlichung [190].

5.2. Leichtgasausbreitungen

5.2.1. GauBsche Schadstoffausbreitung

Fiir die Ubertragung der Betrachtungen aus Kapitel 4 fiir den Fall einer Leichtgasausbreitung
wurde, wiederum wegen seiner Einfachheit, zundchst ein Gaufimodell ausgewéhlt. Eine Begriin-
dung und Herleitung des Modells ist im Anhang B angegeben. Daher soll fiir eine Erklarung der
Modellgréflen und auch fiir die Modellanwendung selbst auf diesen Anhang verwiesen werden.
Ubliches Anwendungsziel ist die Bestimmung von Konzentrationsprofilen in Windrichtung zur
Quelle. Die Quellen fiir die Schadstoffe werden im Modell als Punktquellen betrachtet, welche
sich in einer bestimmten Hohe oberhalb des Bodens befindet. Typische Hohen sind beispiels-
weise die Hohen von Schornsteinen.

Auch fiur dieses Modell sollen zunéchst einige Abhéngigkeiten diskutiert werden. Hierfiir sei
stellvertretend eine Emission von SOs mit der Emissionsrate () aus einem Schornstein ange-
nommen. Die Windgeschwindigkeit in Ausbreitungshohe sei u. Fiir die Abbildung wurden die
effektive Emissionshéhe h und die atmosphérische Stabilitat variiert. In der Abbildung 5.9 sind
einige Zusammenhange illustriert.

An der Abbildung 5.9 kann man erkennen, dass die atmosphérische Stabilitdt nicht vernach-
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Abbildung 5.8: Darstellung der Konzentrationsprofile fir die Erwartungswerte (links) und fiir
den Erwartungswert + einer Standardabweichung durch longitudinale, laterale und horizontale
Schnitte (von oben nach unten).

lassigt werden bzw. dass nicht nur mit einer Art mittleren Stabilitdt gerechnet werden kann.
Die Unterschiede zwischen den Maximalkonzentrationen sind zu grof3. Auch die Unterschiede in
den Entfernungen zwischen der Quelle und dem Ort der Maximalkonzentration sind betrécht-
lich (mehr als eine Zehnerpotenz). Je instabiler die Atmosphére, desto hoher ist die maximale
Bodenkonzentration, desto nédher liegt diese an der Quelle und umso spitzer ist der Peak ausge-
prégt. Mit steigender Hohe der Quelle sinken die Maximalkonzentrationen der Stabilitdtsklassen
und sie liegen weiter von der Quelle entfernt. Durch eine andere Zusammenstellung der Kurven
kann man den Einfluss der Quellhohe leichter erkennen. Hier wurden die Stabilitdtsklassen
A und F herausgegriffen und die Bodenkonzentrationsprofile fiir unterschiedliche Quellhdhen
im Vergleich abgebildet. Die entsprechenden Kurven sind in den unteren 2 Abbildungen 5.9
gezeigt. Der Vergleich der Stabilitdtsklassen A und F zeigt, dass sich die Kurven nach einer
gewissen Entfernung von der Quelle anndhern und die Konzentration unabhéngig von der Hohe
der Quelle wird. Die Unterschiede in den Konzentrationsprofilen sind also besonders im quell-
nahen Bereich ausgeprégt. Fiir grofiere Entfernungen zur Quelle scheint die effektive Quellhéhe
nur von untergeordneter Bedeutung zu sein.

Fiir den Vergleich des Gaufimodells mit dem Ersatzmodell wurden Konzentrationsprofile fiir
die Stabilitdtsklasse B bestimmt. Dazu wurden mit dem Gaufimodell Bodenkonzentrationspro-
file (z = 0 m) ohne vertikale Abweichung (y = 0 m) bestimmt. Fiir die Profile ¢(z) wurde das
Intervall z € [200 : 1000] m gewéhlt. Es wurde weiterhin angenommen, dass aus einer Quelle
mit z = h = 100m das Gas SOy (M = 0,064kgmol~!, T = 293K und p = 101,3kPa) mit
unterschiedlichen Massestromen freigesetzt werde. Auch die Windgeschwindigkeit und die Ent-
fernung = in Windrichtung zur Quelle wurde fiir die Erstellung der Response-Surface gerastert:

x = {200,300,400, 500,600, 700, 800, 900, 1000} m
Q = {0,1;0,15;0,2;0,25;0,3} kgs™*
u = {3,4,5} ms L. (5.11)
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Abbildung 5.9: Tllustration verschiedener Abhéngigkeiten im GauBmodell. Oben: Bodenkon-
zentrationsprofile in Abhéngigkeit der Quellhohen (links: A = 100 m, rechts: h = 200m) fiir
die Stabilitdtsklassen A-F, unten: Abhéngigkeit der Bodenkonzentrationsprofile von den Sta-
bilitatsklassen (links: A, rechts: F) fiir verschiedene Quellhohen.

Aus den Einzelwerten von @) und u ergeben sich 15 Wertekombinationen, zu denen mit dem
Gaufimodell die zugehorigen Konzentrationen fiir jede der neun Entfernungen x bestimmt wur-
den. An diese wurden Polynome in 2 Variablen angepasst, womit insgesamt neun Polynome
(Response-Surface) folgen. Mit diesen wurde der Vergleich zum Originalmodell durchgefiihrt.
Fiir eine Vergleichsabbildung sind Kurven fiir Wertekombinationen aus v und @ bestimmt wor-
den, die nicht auf den Rasterpunkten liegen. Zudem wurde eine Kombination (Wertepaar 1)
gewdhlt, die innerhalb des Rasterbereiches liegt und zwei Kombinationen (Wertepaare 2 und
3), welche auflerhalb liegen:

Wertepaar 1: Q7 = 0,18kgs, u; =4,5ms™*

Wertepaar 2: (2 0,35kgs, us=>55ms !
Wertepaar 3: Q3 0,05kgs, wu3=25ms " .

Die angegebenen Werte wurden auch in das GauBmodell eingesetzt, mit denen die Konzentra-
tionsprofile fiir jedes = berechnet werden kénnen. Der Vergleich ist in Abbildung 5.10 gezeigt.
Man kann der Abbildung entnehmen, dass durch die RS eine sehr gute Niherung fiir Kombi-
nationen aus v und @ innerhalb des Rasterbereiches moglich ist (Interpolation). Die Abwei-
chungen zwischen den Polynomen und dem Gaufimodell sind unbedeutend. Vergleicht man die
RS fiir Kombinationen aus u und ) aulerhalb des Rasterbereiches (Extrapolation), so sind die
Abweichungen hoher. Dennoch sind die Approximationen als gut zu bezeichnen.

Nimmt man eine lokal optimierte Wichtung vor (Abbildung 5.10, rechts, roter Graph), so wird
die Anpassung besser. Hierbei werden diejenigen Rasterwerte v und () am stérksten in die
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Abbildung 5.10: Darstellung eines Vergleiches zwischen RS und dem Gaufimodell fiir ver-
schiedene Wertekombinationen aus v und @. Links: Vergleich fiir ein Wertepaar innerhalb des
Rasterbereiches (mittig (i)) und fiir zwei Wertepaare auflerhalb des Rasterbereiches (oben (o),
unten (u)), rechts: Vergleich fiir die Wertepaare aufierhalb des Rasterbereiches, zusétzlicher
lokaler Wichtung sowie Demonstration des Einflusses der Polynomordnung.

Regression einbezogen, die der betrachteten Kombinationen aus u und ¢ am néchsten liegen.
Weiterhin eingezeichnet sind Anpassungen mit Polynomen 1. und 3. Ordnung. Man erkennt,
dass eine Response-Surfaces auf der Basis von Polynomen 1. Ordnung den Verlauf des Konzen-
trationsprofiles zwar korrekt beschreibt, sich jedoch hohere Abweichungen als jene fiir Polynome
2. Ordnung zeigen. Response-Surfaces auf der Basis von Polynomen 3. Ordnung sind merklich
genauer. Allerdings ist der Aufwand zu deren Anpassung deutlich héher. In diesem Sinne kénnen
Response-Surfaces auf der Basis von Polynomen 2. Ordnung ein guter Kompromiss zwischen
Genauigkeit und Aufwand sein.

Zur Aufstellung einer Response-Surface fiir das dreidimensionale Konzentrationsfeld wurde die
in Abschnitt 4.3.3 beschriebene Vorgehensweise genutzt. Zunichst wurde der Ort diskretisiert:

x € [1,1000] m, Axz=1m = 1000 Intervalle
y € [-100,100) m, Ay=1m = 201 Intervalle
z € [0,100] m, Az=1m = 101 Intervalle.

Es ergaben sich 20301000 Kuben der Kantenlédnge 1 m, fiir die hinreichend viele Konzentratio-
nen bestimmt werden mussten. An die Konzentrationswerte zu jedem Kubus wird ein Polynom
2. Ordnung in den Variablen Q) und u angepasst. Folgende Stiitzwerte sollen verwendet werden:

Q = {1,2,3,4,5} kgs !
u = {2,3,4,5} ms 1, (5.12)

womit insgesamt 20 Wertekombinationen folgen. Die 20301000 Regressionspolynome stellen
in ihrer Gesamtheit die Response-Surface dar. Diese Polynome zur Definition der Response-
Surface werden vom C+-+-Programm auf nur einem Kern einer core i9 9900K @3.6GH z in-
nerhalb von 190s bestimmt und benétigen anschlielend 2,5 GB Festplattenspeicher. Die Zeit
zur Berechnung einer Ausgabespalte (eine u-(Q) Kombination) betrégt 34 s. Mit dem Code zum
GauBmodell sind die Konzentrationswerte fiir die hierfiir benétigten (20) Kombinationen aus
u und @ innerhalb von 160s bestimmt. Die Ausgabedatei benttigt zusatzlich 5,4 GB Festplat-
tenspeicher. Mit den Polynomen kénnen nun fiir gewiinschte Kombinationen aus ¢ und u die
Konzentrationen aller Kuben bestimmt werden. Die auf diese Weise ermittelten Werte kdnnen
als Kubusmittelwerte interpretiert werden.
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Fiir die nicht in das Anpassungsraster einbezogenen Werte u = 2,5ms™ ! und Q = 2,5kgs™!
sind diese sind in Abbildung 5.11 in einer 3d-Ansicht, als horizontale, vertikale und laterale
Schnitte im Vergleich zum Originalmodell gezeigt. Die Konzentrationswerte des Originalmo-
dells wurden auf dem selben Raster bestimmt.

- — | | —
00 100 200 300 400 500
Konzentration in ppm

\II

Abbildung 5.11: Darstellung eines Vergleiches zwischen RS (links) und dem Gaufimodell
(rechts) fiir u = 2,5ms~! und Q = 2,5kgs~!. Von oben nach unten: 3d-Ansicht und Gitter (15
ppm), Lateralschnitt (z = 100 m,y € [-100, 100] m, z € [50,100] m), Longitudinalschnitt (x €
[1,1000] m,y = 0 m, z € [0,100] m), Vertikalschnitt (z =1 m,y € [—100,100] m, z = 100 m).

Die Visualisierungen der Konzentrationen in Abbildung 5.11 wurden mit ParaView angefer-
tigt>. Man findet in beiden Féllen die typische Ausbreitungscharakteristik des GauBmodells
vor. Die Konzentration des freigesetzten Gases nimmt von einem Maximum auf der Ausbrei-
tungsachse senkrecht dazu geméf einer Gauflschen Glockenkurve ab. Die elliptische Gestalt der
Lateralschnitte widerspiegelt unterschiedlichen turbulenten Transport in y— und z—Richtung.
Zwischen den auf diese Weise visualisierten Konzentrationsverteilungen bestehen keine nen-
nenswerten Unterschiede. Die mit dem Gaufimodell bestimmten Konzentrationen weichen von
denen, die mit der Response-Surface bestimmt wurden, nur um bis zu zwei ppm ab.

In vielen CFD-Simulationen sind die verwendeten Zellenzahlen kleiner als 20 - 109, so dass die
Anpassung von Polynomen 2. Ordnung in zwei oder drei Variablen ohne Weiteres fiir das Origi-
nalgitter der CFD-Simulation méglich ist. Fiihrt man die Berechnungen wie hier nicht-parallel
aus, so benétigt der Code dennoch weniger Zeit, als fiir die Originalsimulation erforderlich
war. Der (hier nicht verwendete) Parallelalgorithmus kann die Rechenzeit erheblich verkiir-
zen, wird allerdings nur fiir Polynome héherer Ordnung, einer Variablenzahl n > 3 oder fiir
sich moglicherweise anschlieBende Monte-Carlo-Analysen effektiv benétigt (siche auch néchster
Abschnitt).

5Dazu wurde das einfache Gitter mit Blockmesh in einem geeigneten OpenFOAM-case erstellt. Die Ergebnis-
spalte fiir eine im case enthaltene skalare Grofie wird dann durch die mit den Polynomen berechnete Spalte
ersetzt. Anschliefend 6ffnet man das Netz in ParaView und wahlt zur Visualisierung die skalare Grofle aus,
deren Spalte ausgetauscht wurde.
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5.2.2. CFD-Simulation von VOC-Emissionen aus Schwimmdachtanks

Eine detaillierte Beschreibung der Ausgangsproblemstellung, auf Grund derer das Emissions-
verhalten von Schwimmdachtanks untersucht wurde, erfolgt in Kapitel 6. Hier soll demons-
triert werden, dass mittels Response-Surface-Methoden eine Mitbetrachtung der Unsicherhei-
ten wichtiger Modelleingangsgréfien vorgenommen werden kann. In diesem Abschnitt soll die
atmosphérische Ausbreitung der Emissionen durch Simulation des Mittransportes mit einem
geeigneten Stromungsfeld betrachtet werden.

Als Stromungsloser bzw. zur Umsetzung am PC werden die Softwarepakete ANSYS [142] und
OpenFOAM [141] verwendet. Die Beschreibung der turbulenten Strémung wird mittels eines
RANS-Modells vorgenommen. Fiir die Untersuchungen im Rahmen des Projektes wird dies als
hinreichend erachtet, da keine transienten (instationdren) Stromungs- oder Freisetzungsbeding-
ungen untersucht werden sollen. Unterschiede in der Prézision verschiedener Turbulenzmodelle
oder im Vergleich zu theoretisch genaueren LES-Simulationen sind von kleinerer Gréflenord-
nung, als die Konsequenzen aus den Unsicherheiten in den Modellparametern. Letztere sollen
hier jedoch bertiicksichtigt werden, so dass die Simulationen vom geringeren numerischen Auf-
wand im Vergleich zu LES-Simulationen profitieren. Dazu wird im Folgenden das Gitter fiir
die CFD-Simulation beschrieben und illustriert, weil auf diesem auch die Response-Surface er-
mittelt wird.

Diese wird fiir die Variablen Windgeschwindigkeit », Emissionsmassenstrom ¢ und fiir die
Bodenrauhigkeit zy aufgestellt. Fiir das unterstellte Emissionsszenario ist das Tankdach bei
vollem Tank gesunken, so dass groftmogliche Fliichtige Organische Kohlenwasserstoffe (Vola-
tile Organic Compound) (VOC)-Emissionen auftreten. Diese Situation stellt auch ein Worst-
Case-Szenario dar, welches zu den ausgedehntesten, explosionsgefihrdeten Bereichen fithren
wird. Ziel ist erneut eine Demonstration des Verfahrens, basierend auf den Ergebnissen von
CFD-Simulationen. Gleichzeitig werden jedoch weite Bereiche wichtiger Einflussgréfien aus
dem Anwendungsbeispiel erfasst. Wegen der Bedeutung dieses Beispiels fiir diese Arbeit soll
die Beschreibung der CFD-Simulation etwas ausfiihrlicher erfolgen, als fiir den Fall der Schwer-
gassimulation.

Beschreibung des CFD-Modells

Als Grundmodell fiir den Schwimmdachtank und fiir den Auffangbereich wurde der Ottokraft-
stofftank aus dem Forschungsprojekt verwendet [191]%. Zu diesem liegen alle Abmessungsdaten
vor und es ist ein direkter Vergleich der im Projekt gemessenen Emissionswerte mit den Aus-
breitungssimulationen moglich. Der betrachtete Tank sowie seine Umgebung kénnen als repra-
sentativ fiir Tanklagersituationen angesehen werden. Auf die Untersuchung von Abweichungen
von den dortigen Gegebenheiten und deren Einfluss auf die Ausbreitung soll hier verzichtet
werden.

Eine Darstellung des Auffangbereiches und des Tanks zeigt Abbildung 5.12. Man kann der Ab-
bildung 5.12 entnehmen, dass fir die Modellbildung verschiedene Objekte ausgelassen wurden.
Dies betrifft Anbauten wie Probenahmestelle, Deichiibergéinge und zahlreiche Hindernisse in
der ndheren Umgebung. Einige dieser Objekte sind nicht an jedem Schwimmdachtank zu finden
und fiir die Umstromung nur relevant, wenn der unmittelbare Nahbereich zu diesem Objekt
von Interesse ist oder genau der spezifische Einfluss des Objektes beurteilt werden soll. Da hier
jedoch die Ausbreitung der Emissionen von einem Schwimmdachtank allgemein erfolgen soll,
werden Freisetzungen konservativ eingestellt, um die GroBenordnung der Isokontourflichen zu
ermitteln. Andererseits werden dafiir aber lokale Details ausgelassen. Ebenfalls ausgelassen
werden Vorbelastungen der anstromenden Luft (Raffinerieluft) und die Beriicksichtigung von
Lagedetails zum Tankstandort. Letzteres umfasst z. B. den Raffineriestandort und Position des
Tanks innerhalb der Raffinerie. Oftmals ist eine Vielzahl von gleichartigen Tanks gitterartig

STeile des Textes und einige Figuren sind dem Bericht (ebenso vom Autor angefertigt) entnommen.
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Abbildung 5.12: Darstellung eines Schwimmdachtanks fiir Ottokraftstoffe innerhalb eines Auf-
fangbereiches; links: bearbeitetes Foto, rechts: abgeleitetes Modell fiir die Ausbreitungssimula-
tionen.

in einem Areal angeordnet. Aus Sicht der Ausbreitungsmodellierung sind diese Besonderhei-
ten von hohem Einfluss auf das grundsétzliche Umstréomungsverhalten, sollen hier jedoch nicht
beriicksichtigt werden. Die Vielfalt an Moglichkeiten wiirde dadurch enorm steigen. Fiir die
Untersuchung der Konzentrationsfelder auf einem Schwimmdach in Quellndhe und fiir die Aus-
breitung der Emissionen oberhalb des Schwimmdaches sind diese Einfliisse wiederum gering
und gehen in den sehr konservativen Emissionsmassenstromen unter.

Insgesamt soll daher nur die Umstrémung und die Ausbreitung von Emissionen eines isolierten
Einzeltanks betrachtet werden. Das Geldnde um den Auffangbereich wird als eben und homo-
gen angenommen und von einem Windfeld mit fester Windrichtung und definiertem Windprofil
iiberstromt.

Das Tankmodell aus Abbildung 5.12 wurde in einen Quader eingebettet und mit SnappyHex-
Mesh (OpenFOAM) bzw. mit ANSYS Meshing (ANSYS) vernetzt. Es handelt sich hier um
eine unstrukturierte Vernetzung.

Die Einbettung des Tanks und die Auswahl der Quaderabmessungen erfolgte entsprechend
[140]. Dort wird empfohlen, dass Simulationsgebiet nicht zu klein zu wéhlen, um nicht durch
die Geometrie und die Randbedingungen eine ungiinstige Beeinflussung der Stromungsabbil-
dung zu erhalten. Sind hierbei (Hgpj, Bopj, Lobj) typische Abmessungen (Hohe, Breite, Lange)
des Simulationsobjektes (z. B. die Tankabmessungen), so sollte das Simulationsgebiet etwa die
Abmessungen [(5 — 10)Hop;, (2 — 5) Bopj, 5Lop; (Einlass); 2L, (Auslass)] aufweisen.

Objekte in Tanknédhe der Héhe Hy haben vernachlissigbaren Einfluss, wenn (6 —10)Hy < Hopj
ist. Damit sind der Deich fiir die Anstrémung sowie auch das grofle Versorgungsrohr des Tanks
fiir die Umstrémung relevant und werden mit vernetzt.

Das gesamte Simulationsgebiet besitzt damit die Abmessungen (160 m, 200 m, 520 m) und ist
in Abbildung 5.13 dargestellt.

Fiir die Gitterzellendefinition wurde beriicksichtigt, welche Abmessungen Emissionsquellen auf
dem Schwimmdach (Ringspalt, Atmungsarmatur) und welche Abmessungen typische lokale
Stromungshindernisse haben. Emissionsquellen sowie Dacharmaturen wurden im Zentimeter-
bereich aufgelést und die Oberflichen des Tankdaches im Dezimeterbereich (10 — 20) ¢m. Die
grofiten Zellen im Meterbereich befinden sich in Gebieten, die weit vom Tank oder eines Rand-
bereiches entfernt liegen.

Durchgefiihrte Gittervergleiche zeigen, dass der Gewinn bei weiterer Verfeinerung des Gitters
gering ist. Die Unsicherheit in den physikalischen Parametern hat hier merklich héheren Ein-
fluss, so dass das verwendete Gitter als ein guter Kompromiss zwischen Modellgenauigkeit und
Simulationsaufwand aufgefasst werden kann.

Finen hohen Einfluss auf die lokale Ausbreitung der Emissionen hat die Position des Tank-
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Abbildung 5.13: Darstellung des Simulationsgebietes und des Simulationsgitters mittels pa-
raView. Oben: Gesamtansicht des Simulationsgebietes und Angabe der Abmessungen im Ver-
gleich zum Tank, links: Vernetzung des Simulationsgebietes und des Tanks, rechts: Detailansicht
zur Tankvernetzung.

daches. Im Projekt wurden zwei Situationen unterschieden: Das Tankdach befindet sich am
unteren bzw. am oberen Umkehrpunkt. Abbildung 5.14 illustriert diese Situationen.

Stromungsmodell in ANSYS und OpenFOAM

Die Durchfithrung der CFD-Ausbreitungssimulationen erfolgte an einem handelsiiblichen PC
mittels der Softwarepakete ANSYS [142] und OpenFOAM [141]. Beide Pakete stellen sehr um-
fangreiche Funktionsbibliotheken bereit. ANSYS besitzt den Vorteil einer ausgereiften und den
Funktionsumfang umfassenden graphischen Benutzeroberfliche. Im Gegenzug ist OpenFOAM
frei verfiigbar und verursacht weder Anschaffungs-, noch Lizenzkosten. In OpenFOAM liegt
zudem der verwendete Quellcode offen, so dass alle Details der physikalischen Modellierung
bis hin zu mathematischen Algorithmen diskutiert werden kénnen. In ANSYS wurde der Stro-
mungsloser ANSYS CFX verwendet, wihrend in OpenFOAM der Solver rhoReactingBuoyand-
Foam benutzt wurde. Die Beschreibung der turbulenten Strémung wird in beiden Paketen
mittels RANS-Modellen vorgenommen. Als Turbulenzmodell wurde das SST-Modell (Shear
Stress Transport) benutzt, welches eine Kombination aus einem k — w-Modell in Wandnéhe
und einem k — e-Modell in weiter von Wénden entfernt liegenden Zellen nutzt.

Fiir die Wéande des Tanks wurde eine no slip-Randbedingung eingestellt und angenommen,
dass diese hydraulisch glatt sind. Diese Randbedingung sorgt bei reibungsbehafteten Strémun-
gen dafiir, dass die Stromungsgeschwindigkeit der Luft an festen Oberflichen stets null ist. In
OpenFOAM wurde fiir die Bodenoberfléche zudem eine Bodenrauhigkeitslénge 2o, die variablel
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Abbildung 5.14: Darstellung der Dachposition am oberen (links) bzw. am unteren (rechts)
Umkehrpunkt.

im Zentimeterbereich eingestellt wurde und das iiberstromende Windprofil beeinflusst, einge-
stellt. Hierdurch klingt fiir groflere 2o die Stromungsgeschwindigkeit in Bodennéhe rascher auf
null ab.

In ANSYS CFX wurde fiir das Windprofil ein Potenzansatz u(z) ~ zP (p ist hier ein Profilex-
ponent) verwendet, wihrend in OpenFOAM ein logarithmisches Windprofil (u(z) ~ Ln(z/zp))
benutzt wurde.

Durch diese Unterschiede in den Einstellungen, aber auch durch Unterschiede in der konkreten
programminternen Umsetzung des Sromungsproblemes in beiden Softwarepaketen, sind die Si-
mulationsergebnisse nicht identisch. Allerdings kann man dadurch auch eine Information tber
die Groflenordnung moglicher Abweichungen durch numerische Ungenauigkeiten bzw. Unter-
schiede erkennen. Die Simulationsergebnisse aus ANSYS CFX wurden fiir die Erstellung der
Response-Surface verwendet. Die Eignung von OpenFOAM wurde hierfiir bereits demonstriert.
Die Diskussion der Simulationsergebnisse fiir zahlreiche Emissionsszenarien und der Vergleich
beider Softwarepakete erfolgt ausfiihrlich in Kapitel 6.

Erstellung der Response-Surface

Die Response-Surface wurde direkt fiir das ANSYS-Gitter erstellt. Dieses besteht aus etwa 4
Millionen Zellen. Allerdings werden die Ergebnisse nur fiir eine Untermenge an Knoten (ele-
mentbasierte finite-Volumen-Methode, hier 726458) ausgegeben. Dementsprechend sind nur
eine geringere Anzahl an Polynomen anzupassen.

Wie bereits angegeben, wird die Response-Surface fiir die Variablen Windgeschwindigkeit wu,
Emissionsmassenstrom ¢ und fiir die Bodenrauhigkeit zg aufgestellt:

u = {1,2,3,4,5} ms !,
= {1,3,5} kgs™!,
2 = {0,01;0.1;0,2} m. (5.13)

Fiir die Simulationen wurde ein Emissionsszenario zu Grunde gelegt, dem eine sehr grofle La-
che auf dem Dach oder gar ein Dachuntergang entspricht. Fiir weitere Details sei hier auf
das Kapitel 6 verwiesen. Insgesamt wurden 45 Parameterkombinationen (= Anzahl der CFD-
Simulationen) benutzt, um 726458 Polynome anzupassen. Fiir einen Vergleich wurden Poly-
nome 2. und 3. Ordnung angepasst, fiir welche 10 bzw. 20 Koeffizienten durch Regression zu
bestimmen sind. Zunéchst soll erneut das Originalmodell mit der Response-Surface verglichen
werden. Als Parameterkombination wurde hierfiir u = 4ms™', ¢ = 3kgs™" und 29 = 0,1m
gewdhlt. Das Konzentrationsprofil ist in Abbildung 5.15 durch longitudinale (Schnitt durch die
Tankmitte in Windrichtung) , laterale (Schnitt 1 m neben dem Tank mit Windrichtung als
Normale) und horizontale (Schnitt 1 m oberhalb des Daches) Schnitte des rdumlichen Konzen-
trationsprofiles dargestellt. Fiir die Abbildung wurden Polynome 2. Ordnung inklusive lokaler
Wichtung benutzt. Erneut findet man eine gute Ubereinstimmung zwischen Originalmodell und
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Abbildung 5.15: Vergleich des Originalmodells (links) mit der Response-Surface (rechts) mit
longitudinalen, lateralen und horizontalen Schnltten (Von oben nach unten) des rdumlichen
Konzentrationsprofiles. Fiir die Farbeinteilung wurden die untere Explosionsgrenze (LEL (siehe
UEG), 6000 ppm) und die Erkennensschwelle des Geruches (ORT, 6 ppm) verwendet.

Response-Surface, was auch fiir andere hier nicht gezeigte Parameterkombinationen erhalten
bleibt. Selbstverstéindlich sind auch hier die Konzentrationsprofile nicht identisch. Die Unter-
schiede sind jedoch deutlich geringer als zu erwartende Abweichungen bei Beriicksichtigung der
Parameterunsicherheiten. Fiir die Bestimmung der Polynome mit dem C++-Programm beno-
tigte eine CPU eines core 19 9900K @3.6 GH z etwa 14 s und es waren 0,75 GB Festplattenspei-
cher erforderlich. Fiir die Auswertung der Polynome (Berechnung einer Parameterkombination)
wurden 0,25s (CFD-Simulation ungefdhr 10h) benotigt.

Abbildung 5.16 zeigt die Polynome fiir eine ausgewihlte Zelle des zugehorigen CFD-Gitters.
Nun wurden ¢ = 3kgs™! und zy = 0,1 m konstant gehalten und die Windgeschwindigkeit va-
riiert. Man kann erkennen, dass die Polynome 2. Ordnung die Daten bereits gut interpolieren.
Zu Vergleichszwecken wurden lokal gewichtete Polynome 2. und 3. Ordnung (ohne Wichtung)
hinzugenommen. Diese interpolieren die Daten etwas besser. Auch hier gilt, dass die Giite
der Anpassung fiir alle Zellen &hnlich ist, so dass die Response-Surface als gutes Ersatzmo-
dell betrachtet werden kann. Zur Untersuchung des Einflusses der Parameterunsicherheiten
mittels MCS und LHS wurden lokal gewichtete Polynome 2. Ordnung benutzt. Als Abbruch-
bedingung wurde eingestellt, dass mindestens zwei Stellen signifikant sein miissen. Da es sich
erneut um eine Demonstration handelt, wurde angenommen, dass u ~ N(4,1), ¢ ~ U[1,5] und
2o ~ U(0,01, 0,2) gelten. Abbildung 5.17 zeigt Konzentrationsprofile fiir den Erwartungswert
(links) und fiir den Einfluss der Schwankungen (rechts, + eine Standardabweichung). Fiir die
Erfiillung der Abbruchbedingung wurde etwa 10000 (MCS) bzw. 1000 (LHS) samples benotigt.
Zur Veranschaulichung der erforderlichen Gesamtzeit wurde in einem wiederholten Durchlauf
die Sampling-Zahlen fiir alle Polynome fixiert zu 10000 (sowohl fiir MCS als auch fiir LHS).
Ein Kern einer core i7 4930K @3.4GHz benétigte 19-103s (MCS) und 65 - 10%s (LHS) zur
Bestimmung von Erwartungswert und Varianz fiir alle Polynome.

Zur Demonstration der Parallelisierung wurde zuséatzlich zum core i7 ein compute node einer
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Abbildung 5.16: Darstellung der Konzentration in Abhéngigkeit der Windgeschwindigkeit fiir

eine ausgewdhlte Zelle (inset Figur: rotes Kreuz). Hierfiir wurden Polynome 2. (zusétzlich
inklusive lokaler Wichtung) und 3. Ordnung verwendet.

.
BLEL
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N J

Abbildung 5.17: Illustration der Konzentrationsprofile fiir den Erwartungswert (links) und fiir
den Einfluss der Schwankungen (rechts, + eine Standardabweichung) mittels longitudinaler,
lateraler und horizontaler Schnitte (von oben nach unten).
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infiniband-connected 16 core-ccNuma-nodes mit Xeon E5-2630v3 (Haswell)@2.4GH z Kernen
eines HPC verwendet. Abbildung 5.18 zeigt, dass die Parallelisierung nahezu ideal ist und
einfache MCS bzw. LHS sehr schnell ausgefiihrt werden kénnen. Es wurden hierfiir 100000
Polynome benutzt.

MCS, Xeon E5—2630v3 =

7000 LHS. Xeon E5-2630v3 o

MCS, @deal
6000 LHS, ideal
7000 MCS, i7 4930K ® -
5000 LHS,i7 4930K e i
6000 MCS, ideal
LHS, ideal i

4000

Rechenzeit in s

3000

2000

1000

5 10 15 20 25 30 35 40 45
Anzahl CPU

Abbildung 5.18: Darstellung der Berechnungszeit fiir MCS/LHS (10000 samples) von 100000
Polynomen in Abhédngigkeit der Anzahl der verwendeten CPUs.

5.3. AbschlieBende Bemerkungen

Anpassungsgiite

Alle zuvor betrachteten Beispielmodelle haben gemeinsam, dass der grofite Einfluss auf die
Konzentrationsprofile durch die Ortsabhéngigkeit gegeben ist. Diese kann durch eine feine
Rasterung bzw. durch das CFD-Gitter so stark untergliedert werden, dass lokale Anderungen
innerhalb einer Zelle klein ausfallen. Wenn die Konzentrationsénderungen durch Variation der
Parameter ebenso gering ausfallen, dann eignen sich die Polynome zur Approximation. Bei
starkerer Anhéngigkeit kann man durch eine feinere Rasterung der betreffenden Variablen wie-
derum eine lokal genauere Anpassung erreichen. Dadurch steigen zwar die durchzufithrenden
(CFD-)Simulationen an, aber deutlich geringer, als wiirde man direkt die Simulation samplen.
Dadurch begriindet sich der Vorteil dieser Verfahrensfithrung. Das Verfahren wird nicht funktio-
nieren, wenn die Zielgrofle stark nichtlinear von den Eingangsvariablen abhéngig ist. Ein solches
Verhalten wurde bisher jedoch nicht beobachtet. Dies mag damit zusammenhéngen, dass nur
stationidre Konzentrationsfelder untersucht wurden. Wiirde man einzelne Wirbelstrukturen auf
kleinen Groflenskalen auflésen wollen (Direkte Numerische Simulation (DNS)), so wiirde dieses
Verfahren voraussichtlich scheitern.

Rasterung, Interpolation, Extrapolation

Die Anpassungspolynome liegen, wie die zahlreichen Abbildungen zuvor gezeigt haben, tiber-
wiegend dicht an den Stiitzstellen. Das Oszillationsverhalten ist wegen der zumeist geringen
Polynomenordnung gering ausgepréigt. Damit eignen sich die Polynome zur Interpolation der
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durch Simulation bestimmten Rasterwerte. Auch wenn dies nicht durch eine Abbildung gezeigt
ist, kann man unphysikalische Werte fiir den Fall finden, wo die Polynome zur Extrapolation
genutzt werden. Polynome sind immer divergent und zeigen daher mehr oder weniger hohe
Abweichungen vom zu erwartenden Trend auflerhalb des Rasterbereiches. Auch wenn (geringe)
Extrapolationen moglich sind, sollte der wesentliche (durch die Dichtefunktionen gegebene)
Bereich innerhalb des Simulationsrasters liegen.

Parallelisierung, OpenFOAM vs. ANSYS

Die Anpassung der Polynome und deren Verwendung zur Werteberechnung ist so schnell durch-
fiihrbar, dass selbst fiir sehr grofle CFD-Gitter ein Parallelcode nicht erforderlich ist. Durch die
Zeilenweise Berechnung wird kaum Arbeitsspeicher benutzt. Fiir die Durchfithrung von Monte-
Carlo- oder Latin-Hypercube-Sampling ist die Nutzung von MPI dagegen sehr sinnvoll. Hierbei
miissen die Paralelprozesse nicht miteinander kommunizieren, so dass zur parallelen Berech-
nung auch preiswerte Cluster aus handelstiiblichen PC (sogenannte Beowulf-Cluster) verwendet
werden kénnen. Die von modernen HPC bereitgestellten hohen Ubertragungsbandbreiten zwi-
schen den compute-nodes sind damit nicht erforderlich. Hier zeigt sich des Weiteren ein Vorteil
von OpenFOAM im Vergleich zu ANSYS. Wegen der fehlenden Abhéngigkeit von Software-
lizenzen konnen beliebig viele (bis zur Ausnutzung der vollen Systemressoucen) Simulationen
parallel ausgefithrt werden.

Numerischer Aufwand

Der Mehraufwand durch die hier verwendete Vorgehensweise der Unsicherheitsanalyse besteht
lediglich darin, dass die CFD-Simulation fiir eine gewisse Anzahl von Wertekombinationen der
Eingangsvariablen zu wiederholen sind. Hierbei geniigt es oft, die Eingangsvariablen grob auf
einem Raster festzulegen und je eine Simulation fiir die sich ergebenden Kombinationen durch-
zufithren. Im Zusammenhang mit der Verwendung von OpenFOAM kann ebenso der C++4-
Code benutzt werden. Dieser kopiert die notwendigen Unterordner aus OpenFOAM, stellt die
entsprechenden Parameter in den Steuerdateien ein und startet fiir jede Parameterkombina-
tion automatisch eine Simulation. Letzteres kann nacheinander seriell oder parallel auf einem
Grofirechner durchgefiihrt werden. Dadurch ist es insgesamt moglich, alle Arbeitsschritte bis
zur Fertigstellung der Response-Surface automatisiert ablaufen zu lassen.

Sampling von Polynomen

Es ist nicht zwingend erforderlich, die Eigenschaften der Verteilungsdichtefunktionen durch
Sampling zu beriicksichtigen. Da die Polynome nach Wahl der Ordnung und Parameter festlie-
gen, kdnnte man diese direkt berechnen. Sind X1, ..., X, Zufallsvariablen, so wire zumindest:

E(Z X;) = Z B(X;). (5.14)

Bei stochastisch unabhéngigen Variablen Xy, ..., X;, wiirde auch gelten, dass:

E(ILX;) =1L E(X;). (5.15)
Allerdings gilt im Allgemeinen nicht:

E(g(X:)) = g(E(Xi)). (5.16)

Hier miusste eine Integration ausgefiihrt werden:

Bg(X) = [ gla)f(@)de, (517)

—00
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wobei die Funtion f(x) die Dichtefunktion der Zufallsvariablen X; ist. Fiir ein Polynom 2.
Ordnung in einer Variablen miisste man dies bereits ausfithren, weil mit den quadratischen
Termen (5.14) und (5.14) nicht gelten. Ahnliches gilt fiir die Bestimmung der Varianz, wobei
hier auf eine Angabe der Gleichungen verzichtet werden soll. Bei Verwendung von multivariaten
Polynomen wird das zu lésende (mehrdimensionale) Integral komplexer, ist jedoch im Prinzip
ausfithrbar.

Allerdigs ist die Programmierung und Durchfiihrung des Sampling sehr effizient und ideal par-
allel ausfithrbar. Man kann schnell Anderungen an den Dichtefunktionen, an der Termstruktur
und Ordnung der Polynome vornehmen. Die C++-Programmstruktur fiir die Durchfithrung
der Samplings ist zudem vergleichsweise einfach. Ein passendes Unterprogramm zur Integrati-
on erschien fiir den allgemeinen Fall nicht trivial und es ist offen, ob dies bei der erforderlichen
Freiheit in der Wahl der Polynomenstruktur und der Verteilungseigenschaften einen echten
Vorteil bieten kann. Es wurde daher entschieden, nur die Terme mit dem Code zu samplen, fiir
die eine triviale Berechnung des Anteils zum Erwartungswert und zur Varianz nicht moglich
ist.
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6. Anwendungsbeispiel: Explosionsgefahrdete
Bereiche an Schwimmdachtanks

In der Einleitung zur Habilitationsschrift wurde angegeben, dass die verschiedenen Verfahren
zur Mitberiicksichtigung von Unsicherheiten auf der Daten- und Modellebene auf ein industrie-
relevantes Beispiel angewendet werden sollen. Dieses Anwendungsbeispiel ist der Hauptgegen-
stand dieses Kapitels.

Hierfiir wurde die Wahrscheinlichkeitseinschétzung fiir gefahrliche explosionsfahige Atmosphé-
ren an zylindrischen Schwimmdachtanks fiir Mineralélprodukte ausgewéhlt. Die Ausgangspro-
blemstellung wurde als offenes Forschungsproblem an die Universitdt von Industrieverbén-
den und einer Berufsgenossenschaft herangetragen. Im Normalbetrieb und bei Abweichungen
von diesem, insbesondere im Schadenfall, emittieren Schwimmdachtanks fliichtige, organische
Kohlenwasserstoffe (VOC) in die Umwelt. Schwimmdachtanks selbst und die angrenzenden
Areale sind somit explosionsgefahrdete Bereiche, denen durch die TRGS 509 [49] Zonen unter-
schiedlicher Eintrittswahrscheinlichkeiten fir gefahrliche explosionsfihige Atmosphéren zuge-
ordnet werden. Die Wahrscheinlichkeit des gleichzeitigen Auftretens von ziindfdhigen VOC-
Konzentrationen und von Ziindquellen, zu denen auch Naturereignisse wie Blitze hinzuge-
nommen werden miissen, ist hier so gering wie moglich zu halten. Ausgangsproblemstellung
ist die Frage, ob die derzeitige Zonenzuweisung der explosionsgefihrdeten Bereiche iiberkon-
servativ oder angemessen ist. Im letzteren Fall wiirden moéglicherweise Erweiterungen in den
Blitzschutzmafinahmen erforderlich sein, um den Anforderungen der TRGS 723 [54] und der
DIN-VDE 62305 [55] zu entsprechen. Kann man jedoch zeigen, dass die gemeinsame Auftre-
tenswahrscheinlichkeit von Blitz und gefdhrlicher explosionsfihiger Atmosphére gering ist, so
kann moglicherweise darauf verzichtet werden.

In diesem Kapitel sollen die Ausgangsproblemstellungen, die Projektziele und Projektbestand-
teile sowie die jeweiligen Untersuchungsergebnisse angegeben werden. Die Untersuchungsergeb-
nisse wurden in umfassenden Forschungsberichten [192, 191] und in (internationalen) Fachzeit-
schriften publiziert [193, 194, 195, 196, 93]. Der Abschnitt 6.1 gibt zunéchst zu allen Projekt-
bestandteilen einen Kurziiberblick. In den folgenden Abschnitten 6.2-6.4 werden ausgewéhlte
Projektbestandteile dann ausfiihrlicher dargestellt.

Zusammenfassung: In diesem Kapitel wird ein Kurziiberblick iiber wesentliche Projektziele,
Projektbestandteile und Ergebnisse zum industrierelevanten Anwendungsproblem ., Explosi-
onsgefahrdete Bereiche an Schwimmdachtanks® angegeben. Die Darstellung ist ebenso eine
Kurzfassung zweier umfangreicher Forschungsberichte. In beiden war die Mitberiicksichtigung
von Unsicherheiten in allen Eingangsparametern und Modellgrolen wesentliches Ziel. Die in
den Kapiteln zuvor beschriebenen Verfahren zur Mitberiicksichtigung von Unsicherheiten auf
Daten- und Modellebene kamen (bis auf die Response-Surface) zur Anwendung. Ausgewéhlte
Teilprojekte werden in diesem Kapitel detaillierter beschrieben.

6.1. Kurziiberblick iiber wesentliche Projektziele, Bestandteile und
Teilergebnisse

6.1.1. Ausgangsproblemstellung

In Raffinerien benétigte Grundstoffe wie Rohdl und die dort hergestellten petrochemischen
Produkte werden vor dem Verkauf in Lagertanks zwischengelagert, bevor eine Umfiillung in
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gefahrgutrechtlich zulissige Transportbehilter und ein Abtransport erfolgt. Ublicherweise kom-
men fiir die Zwischenlagerung Festdach- oder Schwimmdachtanks in Betracht, wobei fiir dieses
Projekt Schwimmdachtanks im Vordergrund standen. Es gibt hier verschiedene Bauformen die
alle durch ein bewegliches Dach gekennzeichnet sind, welches bei Entleer- und Befiillvorgén-
gen dem sich d&ndernden Fliissigkeitspegel folgt und auf dem Lagergut schwimmt. Insbesondere
gibt es bei Schwimmdachtanks kein weiteres Dach oberhalb des Tanks zur Emissionsminderung
bzw. zur Abgrenzung von Wettereinfliissen.

Hauptgegenstand dieses Projektes war die Untersuchung von Emissionen leichtfliichtiger Ver-
bindungen aus Schwimmdachtanks (SDT) im Normalbetrieb bei Abweichungen von diesem
und im Falle von Schéden. Im Normalbetrieb gehen die Emissionen nahezu vollstdndig vom
Dachbereich aus.

Abgedichtet wird das bewegliche Tankdach zur Tankhiille und zu notwendigen Dachdurchfiih-
rungen durch spezielle Dichtungen bzw. Dichtungssysteme. Trotz der Beweglichkeit des Daches
und der zahlreichen Dichtungen ist das Emissionsverhalten gegeniiber alternativen Tankbau-
weisen gering. Im Forschungsbericht [191] wird beispielsweise auch ein Quervergleich zu Fest-
dachtanks diskutiert. Ohne auf die Bauform konkret einzugehen sei hier angegeben, dass bei
SDT kaum Luftvolumen zur Bildung von Gasphasen unter dem Dach zur Verfiigung steht und
eine permanent aktive Tankatmung entfallt.

FEmissionen von Schwimmdachtanks im Normalbetrieb werden hierbei durch Verdunstungen
von Schmierfilmen bei der Entnahme (Entnahmeverluste) und durch Entweichungen leichtfliich-
tiger Komponenten an Dichtungssystemen (Standverluste) verursacht. In einer Revisionsphase
werden die fliissigen Lagerstoffe zunédchst vollstindig aus dem Schwimmdachtank entfernt. Vor
einer Begehung des Tanks erfolgt iiblicherweise der Anschluss einer Nachverbrennung (Fackel)
oder einer Dampfespeicherung. In diesem Fall werden die fliichtigen organischen Stoffe bis zur
Freimessung abgesaugt und kénnen nicht in die Umgebung entweichen. Wesentliche Emissio-
nen ergeben sich in der Entleerphase durch Standverluste bei offener Atmungsarmatur, bei
restentleertem Tank durch Schmierfilmverdunstung bzw. Verdunstungen aus dem Tanksumpf
und beim Wiederbefiillen durch Verdringungsverluste von teilgesattigter Luft. Liegen an einem
Schwimmdachtank Schaden vor, so sind die daraus resultierenden Emissionen vom konkreten
Schadenfall, vom Lagerstoff und von &ufleren Umsténden abhéingig. Wie bereits in der Kapitel-
einleitung angegeben, werden die Zonen an Tanks und in deren Umfeld in Abhéngigkeit von
Haufigkeit und Dauer des Vorhandenseins einer gefihrlichen explosionsfahigen Atmosphére ein-
geteilt. Die TRGS 509 gibt konkrete Empfehlungen fiir die rdumliche Auspriagung der Zonen.
In Abbildung 6.1 ist ein bearbeitetes Foto eines Tanks' und die aktuelle Zonenzuweisung dar-
gestellt. So ordnet die TRGS 509 Bereiche {iber dem Tankdach und dem Auffangraum die Zone

( 4.5m

mam Zone 1
S\ Zone 2

Deich

Auffangraum

&
M

0.8m |
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.

Abbildung 6.1: Darstellung der aktuelle Zonenzuweisung geméfl der TRGS 509 und Abbildung
eines repréasentativen Schwimmdachtanks.

1 zu. In Zone 1 liegt laut Definition der Gefahrstoffverordnung gelegentlich eine gefdhrliche
explosionsfahige Atmosphére vor, deren Entziindung verhindert werden muss. Dies wird zum
einen mit der Nutzung geeigneter Ausriistung sichergestellt. Zum anderen diirfen von auflen
keine Ziindquellen, wie z.B. ein Blitz, in die Zone 1 hineinwirken kénnen. Die Blitzschutzan-

'Hier wurde das Raffinerieumfeld und die Bezeichnung des Tanks entfernt.
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forderungen in Abhéngigkeit von der Zone werden niaher in TRGS 723 [54] und der DIN-VDE
62305 [55] beschrieben.

Grundlegend geht aus den beiden zuvor genannten Vorschriften hervor, dass in einer Zone 1
kein Blitz als Ziindquelle wirksam werden darf, aber die Blitzableitung durch die Zone méoglich
ist, wenn der Ableiter selbst keine Zindquelle darstellt.

Bei strenger Auslegung der TRGS 723 miissten an vielen aktuell verwendeten Schwimm-
dachtanks weitere Blitzschutzmafinahmen ergriffen werden. Sollte allerdings die momentane
Zoneneinteilung iiberméfig konservativ sein, so konnte eine andere Zoneneinteilung erfolgen.
Eine Abstufung auf eine Zone 2 wiirde bedeuten, dass mit dem Auftreten einer gefahrlichen
explosionsfahigen Atmosphére im Normalbetrieb normalerweise nicht, wenn dennoch, dann nur
selten und kurzzeitig zu rechnen ist.

Leider sind die Begriffe gelegentlich, selten und kurzzeitig in den zitierten Quellen nicht klar
definiert. Grundsétzlich kénnte man jedoch bei hinreichend geringer gleichzeitiger Auftretens-
wahrscheinlichkeit von einem Blitz und einer gefdhrlichen explosionsfihigen Atmosphére auch
bei bestehender Zoneneinteilung von erweiterten Blitzschutzmafinahmen absehen und dies im
Rahmen der Gefdhrdungsbeurteilung nach § 6 Abs. 8 GefStoffV begriinden. Die hierfiir er-
forderliche Bestimmung der Auftretenswahrscheinlichkeit einer gefdhrlichen explosionsfahigen
Atmosphére im Normalbetrieb, bei Revisionen und bei Schéden war das Ziel der durchgefiihrten
Untersuchungen.

6.1.2. Langzeitmessungen an einem Schwimmdachtank fiir Ottokraftstoffe

Fir den Forschungsbericht 793 [192], beauftragt von der Deutschen Wissenschaftlichen Ge-
sellschaft fiir Erdol, Erdgas und Kohle e.V. (DGMK), wurden Emissionsabschitzungen und
Langzeitemissionsmessungen an einem reprisentativen Schwimmdachtank fiir Ottokraftstoffe
durchgefiihrt. Hierfiir wurde ein Lagertank (siehe Abbildung 6.1 (rechts)) fiir handelsiibliche
Ottokraftstoffe mit einer GroBe von etwa 12000 m? ausgewihlt. Das Hauptziel des Forschungs-
projektes war die Messung des tatséchlichen Emissionsverhaltens eines Schwimmdachtanks und
der Vergleich mit der Erwartung geméfl der Zonenzuordnung.

Zur Durchfiihrung der Emissionsmessungen wurde der Tank und der Auffangraum mit einem
geeigneten Netz an IR-Detektoren ausgestattet. Abbildung 6.2 zeigt die gewahlten und im Be-
richt begriindeten Detektorpositionen.

Die verwendeten Detektoren [197] waren fiir Langzeitiiberwachungen geeignet und zeichne-
ten die Emissionen fiir den Zeitraum von einem halben Jahr (01.07.2016-23.12.2016) liickenlos
auf. Die Uberwachung beinhaltete auch die zeitsynchrone Aufzeichnung vom Wettergeschehen
(Windstérke, Temperatur und Sonneneinstrahlung) sowie die Aufzeichnung der Position des
Tankdaches. Im Rahmen des Berichtes wurde die eingesetzte Messtechnik detailliert beschrie-
ben und die Eignung der Messgeriite aufwindig? unter Laborbedingungen untersucht. Hierfiir
wurde ein Satz baugleicher Detektoren verwendet, um auch Abweichungen zwischen den Mess-
geriten erfassen zu kénnen.

Es wurde der Nachweis erbracht, dass die untere Detektionsgrenze und die Genauigkeit der
Messerfassung fiur die Projektdurchfiithrung hinreichend sind. Auch musste eine geeignete Ka-
librierung fiir die Detektion der emittierten Stoffgemische gefunden werden.

Fiir die Laboruntersuchungen wurde zusétzlich ein hochauflésender Photoionisationsdetektor
(PID) [198] fur simultane Messungen mit dem Infrarotdetektor (IRD) eingesetzt. Der PID wur-
de ebenfalls benutzt, um bei einem Entleervorgang reale Konzentrationen auf dem Tankdach
punktuell zu messen. Zusammenfassend kann festgehalten werden, dass sich die verwendeten
IR-Detektoren als geeignet erwiesen haben, unter den im Auflenbereich geltenden Bedingungen
relevante Emissionen detektieren zu kénnen. Die hierfiir wesentlichen Detektoreigenschaften

2Es wurde beispielsweise eine Messkammer entwickelt, mit der sehr genau vordefinierte Konzentrationen fiir
die simultane Messung mit Infrarot- und Photoionosationsdetektoren eingestellt werden konnte sowie ein
Windkanal zur Untersuchung des Ansprechverhaltens des Infrarotdetektors bei instationdren Bedingungen.
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Abbildung 6.2: Tllustration der Detektorpositionen fiir die Langzeitemissionsmessungen an
einem reprasentativen Schwimmdachtank im Rahmen des DGMK Forschungsprojektes 793
[192].

wie Detektierbarkeit, Detektionsgrenze und Messauflésung mit Bezug zur unteren Explosions-
grenze von Ottokraftstoffdimpfen waren hinreichend.

Fiir umfassende Unsicherheitsbetrachtungen wurden Unterschiede in den Gemischzusammen-
setzungen (Blends), Abweichungen zwischen verschiedenen Messgeriten, Kalibrierungenauig-
keiten und instationdre Bedingungen ebenso einbezogen wie Einfliilsse von Schwankungen in
der Zusammensetzung der Emissionen. Der Vergleich der im Labor gewonnenen mit denen
vom Hersteller bereitgestellten Daten zum Detektor zeigte sogar, dass die Herstellerangaben
sehr konservativ zu Lasten der Gerétegiite angegeben wurden.

Im Forschungsbericht 793 wurde die API 2517/2519 [56] und die VDI 3479 [199] verwendet, um
das Emissionsverhalten konservativ abzuschitzen. Emissionsspitzen von etwa 4,8 - 10 4 kgs™!
(Kombination ungiinstiger Bedingungen) fithren unter den am Tank vorliegenden Bedingungen
vermutlich nur zu Konzentrationen im ein- bis zweistelligen ppm-Bereich.

Die Auswertung der von den Detektoren aufgezeichneten Messreihen ergab zu keinem Zeitpunkt
eine Detektion einer fiir eine gefidhrliche explosionsfahige Atmosphére relevanten Konzentration.
Bis auf wenige Ausnahmen rauschten die Detektoren unterhalb der vom Hersteller angegebenen
Nachweisgrenze. Eine Korrelation zu Wetter- und Befahrdaten ging wegen der geringen Emis-
sionen im Sensorrauschen unter. Mit dem Photoionisationsdetektor wurden Konzentrationen
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im ein- bis zweistelligen ppm-Bereich in Tankwandndhe und im Ringspalt gemessen. In der
Tankmitte lagen die gemessenen Konzentrationen im einstelligen ppm-Bereich, was insgesamt
konsistent mit den Erwartungen gemafi API 2517/2519 und die VDI 3479 angesehen werden
konnte. Die Ergebnisse des Forschungsbericht 793 kénnen so zusammengefasst werden, dass in-
nerhalb der Uberwachungszeit, auler Sensorrauschen, keine explosionsfihige Konzentrationen
detektiert wurden. Fur weitere Details soll hier auf den Bericht [192] verwiesen werden.

6.1.3. Datenerhebung zu Tankschaden mit Einfluss auf das Emissionsverhalten

Wie zuvor angegeben, konnen mit der API 2517/2519 oder der VDI 3479 Emissionen aus
Schwimmdachtanks im Normalbetrieb abgeschétzt werden. In beiden Richtlinien finden sich
jedoch keine Ansétze zur Emissionsabschéitzung bei Schiden am Tank. Auch Angaben zu ge-
legentlich bis haufig beobachteten Schiden werden nicht vorgenommen. Fiir das Forschungs-
projekt wurde daher entschieden, eine deutschlandweite Betreiberumfrage zu Tankschdden und
deren Eintrittshaufigkeiten sowie eine Literaturrecherche durchzufithren. Verschiedene Exper-
ten (Raffinerien, TUV, Hersteller von Tankkomponenten) wurden dariiber hinaus bei Besichti-
gungen oder in Gespriachen zu Haufigkeiten beobachteter Schiden befragt. Zusétzlich wurden
die kontaktierten Betreiber gebeten, eine moglichst vollstédndige Auflistung zu den genutzten
Schwimmdachtanks (Umschlagszahlen, Konstruktionsdaten, Lagerstoffe) bereitzustellen. Etwa
ein Drittel der deutschlandweit verwendeten Tanks konnten fiir die Analyse benutzt werden.
Beziiglich der Umfragebdgen, der gestellten Fragen und der zugehorigen Vorgehensweise bei der
Auswertung sei hier auf den Forschungsbericht [191] verwiesen. Dort wurden die berichteten
Schiaden gruppiert, um reprasentative Vertreter dieser Gruppen fiir Emissionsabschatzungen
auswéahlen zu konnen.

Bedeutende Schadenereignisse in Deutschland sind in der ZEMA-Datenbank [31] hinterlegt.
Diese dient der Erfassung und Bewertung von Storféllen in Anlagen, die der Storfall-Verordnung
unterliegen und in denen meldepflichtige Ereignisse stattfanden. Die Berichte enthalten Infor-
mationen iiber den Ort und die Zeit des Ereignisses, liber den Ereignisverlauf sowie tiber die
Konsequenzen, Notfallmafinahmen und Schlussfolgerungen, die sich daraus ergeben haben. Die
(wenigen) gemeldeten Fille wurden fiir die Untersuchungen berticksichtigt. Mittels dieser Da-
tenbank und der Betreiber- bzw. Expertenbefragung konnten Ereignisraten bestimmt werden.
Beriicksichtigt man N Tanks unterschiedlicher Ausstattung ¢, ¢ = 1,...,m und sind n; die
Héaufigkeiten sowie t; die Gesamtnutzungszeiten des Tanktypes ¢ in Stunden, so gilt:

N=>n, Ty=>t. (6.1)
i=1 i=1

Hierin ist Tj; die Gesamtnutzungszeit aller Tanks in Stunden. Werden nun Schiaden hinzuge-
nommen, so sei n;; die Anzahl der Tanks vom Typ ¢ bei denen der Schaden j, j = 1,...,p

auftrat. Damit sind: .

hiyj = M, hj = Z M bZW.: hj = — (6.2)
t; —t

die Schadenrate h; ; fiir den Schaden j beim Tanktyp i je Betriebsstunde bzw. h; die Schaden-
rate des Schadens j iiber alle Tanks. In der Formel rechts in (6.2) wurde nur beriicksichtigt, wie
héufig ein Schaden j bei Beriicksichtigung aller Tanks insgesamt auftrat. Aus der durchgefiihr-
ten Umfrage wurde mittels der Nutzungszeit der Schwimmdachtanks die Gesamtbetriebszeit
T, aller Tanks bestimmt zu T, = 8 - 10% a. Ebenso mit Hilfe der Umfrage und der Expertenbe-
fragung konnen fiir verschiedene Schadenereignisse die Haufigkeiten geméfl (6.2) abgeschéitzt
werden. Die entsprechenden Daten sind in Tabelle 6.1 angegeben.

Beispielsweise gab es fiir den Schaden j := ,,Schwimmdach gesunken® n; = 2 Ereignisse, womit
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Tabelle 6.1: Ubersicht zu den Eintrittshiufigkeiten (Schadenraten) verschiedener Schadenereig-
nisse an Schwimmdachtanks. Es wurden Literaturdaten, Daten abgeleitet mit Hilfe der ZEMA-
Datenbank sowie Daten aus der deutschlandweiten Umfrage eingetragen.

Ereignis Rate je Tank in a—! Quellen
Lache auf dem Dach 1,6-1073 [200, 201]
Schwimmdach gesunken 1,1-1073 [200, 201]
Lache im Deich 2,8-1073 [200, 201]
Behélterversagen 3,0-107° [200, 201]
Ringspaltbrand 1,6-1073 [200, 201]
Ringspaltbrand 3,8-10~% [202]
Vollbrand des Dachbereiches 1,2-107% [200]
Vollbrand des Dachbereiches 3,0-107° [201]
Vollbrand des Dachbereiches 4,2-107° [202]
kleines Feuer im Deich 9,0-107° [200, 201]
grofies Feuer im Deich 6,0-107° [200, 201]
Feuer im Deich 1,6-107° [202]
Lachenbrand auf dem Dach 3,0-107° [201]
Lachenbrand auf dem Dach 6,5-10F [202]
Ereignis Rate je Tank in a ! Quellen
Priméardichtungsschaden 5-1072 Umfrage
Sekundéardichtungsschaden (keine TD) 1-1071 Umfrage
Sekundardichtungsschaden (mit TD) 7-1072 Umfrage
Tertidrdichtungsschaden (TD) 1-1071 Umfrage
Lache auf dem Dach 5-1073 Umfrage
Schwimmdach gesunken (partiell) 1,5-1073 Umfrage
Schwimmdach gesunken 2,5.10~4 Umfrage
Dacharmaturschaden 2.1072 Umfrage
Atmungsarmaturschaden 1-1073 Umfrage
Behalterversagen 1-107° Umfrage
Einftllen (falsches Produkt) 1,3-1074 Umfrage
Einfiillen (falsche Temperatur) 1-1072 Umfrage
Uberfiillen des Tanks 1-107° Umfrage
Schaden mit kritischer Emission ~1-1073 Experten
Ereignis Haufigkeit Quellen
Rohrleitungsleckage 1 [31]
Leck an der Tankhiille 1 [31]
Loch im Tankboden 1 [31]
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folgt: )
N

hj = ?J = 0004 = 29" 1074 a™t (6.3)
Sind nicht alle Schéden eines Typs zu den registrierten Tanks erfasst, so werden die auf diese
Weise berechneten Schadenraten untere Grenzen darstellen. Die angegebenen Schadenraten be-
sitzen Schétzcharakter, konnen jedoch in ihrer Gréflenordnung als korrekt angesehen werden.
Zur Berechnung der Schadenswahrscheinlichkeit fiir einen bestimmten Schaden wurde ange-
nommen, dass die schadensbeschreibende Zufallsvariable exponentialverteilt ist. Die von den
Experten geschitzten Schadenshéufigkeiten werden daher als zeitunabhéngig aufgefasst und
als Schétzwerte der Ausfallrate h; = A; der Exponentialverteilung angesehen. Die angegebenen
Héaufigkeiten stellen einen Erwartungswert fiir die Ereignisrate je Jahr dar und entsprechen
dem Maximum-Likelihood-Schétzwert fiir die Verteilung auf der Basis der Beobachtungen.
Die fiir verschiedene Schéiden tatséchlich relevante Verteilungsfunktion muss nicht zwingend
eine Exponentialverteilung sein. Da hierzu jedoch keine Daten vorliegen, die es erlauben, auf
eine andere Verteilungsfunktion zu schlussfolgern, wurde diese Verteilung wegen der mathema-
tischen Einfachheit gewédhlt und weil wesentliche Grundannahmen fiir exponentialverteieltes
Ausfallverhalten erfiillt sind.
Ist A der Verteilungsparameter (beobachtete Schadenhéufigkeit), so findet man fiir die Ausfall-
bzw. fiir die Uberlebenswahrscheinlichkeit:

Ft)y=1—e Fit)=1-F()=e . (6.4)

Wegen der Gedéchtnislosigkeit der Verteilung ist die bedingte Wahrscheinlichkeit fir ein Scha-
denereignis nach eines Zeitintervalls At unter der Annahme, dass es vor der Zeit tg keinen
Schaden gab, so hoch wie die Wahrscheinlichkeit fiir einen Schaden nach At:

F(t>to+ At | t>1g) = F(t > At) (6.5)

Einige der in Tabelle 6.1 angegebenen Ausfallraten wurden als a priori Wahrscheinlichkeiten
fiir Eingangsereignisse (Wurzelknoten) des weiter unten verwendeten Bayesschen Netzes bzw.
zur Kontrolle von Zwischenwahrscheinlichkeiten an inneren Knoten benutzt.

Die fiir den Forschungsbericht [191] durchgefiihrte Literaturrecherche ergab, dass es zu Ereig-
nissen mit Freisetzungen oder Brinden in Tanklégern zahlreiche Publikationen gibt. Eine sehr
umfangreiche Untersuchung zu Unféllen an und mit Lagertanks in Tankanlagen ist die 2006
publizierte Arbeit von Chung und Lin [203], welche 242 gemeldete Unfélle aus einem Zeitraum
von 40 Jahren zusammenfasst und analysiert. Als Hauptursachen wurden Blitzeinschldge und
Wartungsméngel aufgefiihrt, die zu Branden, Explosionen oder zur Freisetzung fiihrten.
Weitere Ursachen fiir Abweichungen vom bestimmungsgeméiflen Betrieb waren Bedienungs-
fehler, technische Fehler sowie Leckagen oder Briiche. Bei den Bedienungsfehlern dominieren
Tankiiberfiillungen und bei den technischen Fehlern gesunkene Schwimmdé&cher. Als Ursachen
fiir das Sinken des Daches werden Ereignisse beschrieben, bei denen das Dach durch Tankde-
formation festgeklemmte bzw. in eine Schriglage gebracht wurde, etwa bei Uberlastung oder
Verstopfung der Dachentwésserung.

Die Ursachen speziell von Branden und Explosionen an Schwimmdachtanks wurden in einer ak-
tuelleren Ubersichtsarbeit von P. Moshashaei et al. (2017) [204] detaillierter untersucht. Eine in
beiden zuvor zitierten Ubersichtsarbeiten als Referenz angegebene Arbeit von Persson und Lon-
nermark [205] untersuchte 480 Brandereignisse an Lagertanks im Zeitraum von 1951 bis 2003.
Diese Arbeit wiederum zitiert Untersuchungsergebnisse vom LASTFIRE-Projekt [201], welche
zu den Brandereignissen bei Schwimmdachtanks Eintrittswahrscheinlichkeiten fiir Risikobe-
trachtungen ermittelt haben. Da die Brandereignisse immer Folge einer Freisetzung und einer
Ziindquelle waren, wurden mit diesen Untersuchungsergebnissen neben Ziindwahrscheinlichkei-
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ten auch Eintrittswahrscheinlichkeiten fiir Lachenbildungen, Leckagen und anderen Schiden
ermittelt. Diese Angaben werden von der International Association of Oil and Gas Producers
(TAOPG) [200] als die verlésslichsten Abschétzungen zu Wahrscheinlichkeiten fir Freisetzungen
und Briande an Schwimmdachtanks angesehen. Relevante Ereignisraten wurden der Tabelle 6.1
hinzugefigt.

6.1.4. Durchfiihrung von Emissionsabschatzungen

Die API 2517/2519 oder auch die VDI 3479 konnen benutzt werden, um Emissionen aus
Schwimmdachtanks im Normalbetrieb abzuschitzen. Erwidhnenswert ist hierbei, dass es sich
bei der VDI 3479 lediglich um eine auszugsweise Ubertragung der API 2517/2519 in die Deut-
sche Sprache handelt. Es wurden zudem verschiedene Einheiten in hier gebréuchliche Einhei-
ten umgeformt. Allerdings ist die API 2517/2519 wesentlich umfangreicher und gibt Hinweise
zur Begriindung der getroffenen Annahmen. Fir das Forschungsprojekt wurde die API 2517
benutzt, um fiir alle aus der Umfrage ermittelten Schwimdachtanks eine Emissionsabschét-
zung vornehmen zu kénnen. Hierzu wurden die Tanks nach emissionsrelevanten Komponenten
(Ringspaltdichtungs-, Fiithrungsrohrtypen und Zusatzdichtungen) in 5 Kategorien eingeteilt,
welche von eher ungiinstigem Emissionsverhalten (Typ 1) bis zu sehr giinstigem Emissions-
verhalten (Typ 5) reichen. Der im Forschungsvorhaben [192] verwendeten Schwimmdachtank
kann als Tank mittleren Emissionsverhaltens (Typ 3) aufgefasst werden. Mit einem speziell
hierfiir vom Autor angefertigten C++-Programm konnten umfassende Emissionsprognosen fiir
die Tanktypen vorgenommen werden, welche zudem die Bandbreite der verwendeten Lagerstof-
fe sowie die Unsicherheiten in den Stoffdaten und Umgebungsbedingungen beriicksichtigten.
Uber die API 2517/2519 hinausgehend wurden zudem Ansitze beschrieben, wie Emissionsmin-
derung durch dort nicht betrachtete Tertifirdichtungen, Uberziehdichtungen fiir Fithrungsrohre
und weitere vorgenommen werden kénnen.

Fiir die Abschétzung von Emissionen wahrend der Durchfiithrung von Tankrevisionen wur-
den die Betreiber um detaillierte Ablaufbeschreibungen gebeten. Mit diesen Beschreibungen
wurden dazu passende Emissionsabschétzungen aus der API 2517/2519 ausgewéhlt und die
Emissionsmassenstrome begriindet, die moglicherweise in Tankrevisionen auftreten kénnten.

Im Abschnitt zuvor wurde angegeben, wie Schiaden erfasst und dass diese kategorisiert wurden.
In der API 2517/2519 sind keine Ansétze zu finden, wie die Verschlechterung des Emissionsver-
haltens im Schadenfall fiir einen spezifischen Tank ausfallen kann. Fiir jede Schadenkategorie
wurden eigene Vorgehensweisen zur Emissionsprognose entwickelt und begriindet. Diese umfas-
sen Tertidr-, Sekundér- und Primérdichtungsschiden, den Verlust von vorgenannten Dichtungs-
rangen, Rosteinfliisse, Lachenbildungen auf dem Dach wegen Uberschwappen von Lagerstoff,
Durchrostungen bis hin zu partiellen oder vollstdndigen Dachuntergéingen. Fiir die Emissions-
prognose bei Lachenbildung wurden zudem eigene Versuchsserien durchgefiihrt und publiziert
[196].

Ausziige aus den Abschitzungen zum Normalbetrieb, fiir Revisionen und bei Schiden sind
weiter unten in Abschnitt 6.2 angegeben. Erwdhnenswert ist, dass alle Abschitzungen stets
konservativ vorgenommen wurden, um die Emissionen fir kein betrachtetes Ereignis zu unter-
schétzen. Fiir weitere Details und Visualisierungen von Abhéngigkeiten sei wiederum auf den
Forschungsbericht [191] verwiesen. Eine etwas ausfiihrlichere Beschreibung der Emissionsab-
schitzungen findet man etwas weiter unten im Abschnitt 6.2.

6.1.5. Messungen im Windkanal und Ausbreitungssimulationen

Umstromungs- und Ausbreitungsmessungen im Windkanal

Die durchgefiihrten Windkanaluntersuchungen dienten der Visualisierung der Tankumstro-
mung und der Messung von Konzentrationsprofilen bei definierten Tracergasfreisetzungen aus
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der Mitte des Tanks.

Auch wurden im Windkanal gemessene Konzentrationsprofile mit denen aus den durchgefiihr-
ten CFD-Simulationen verglichen. Durch die gute Ubereinstimmung kénnen die Windkanal-
untersuchung auch als Plausibilisierung der getroffenen Annahmen fiir die Durchfiihrung der
CFD-Simulationen gewertet werden. Das windkanalgeeignete Tankmodell wurde am meteoro-
logischen Institut der Universitdt Hamburg [188] konstruiert und im Windkanal BLASIUS des
EWTL [206] untersucht.

Das Modell ist eine mafstabsgetreue Verkleinerung (1 : 200) des Tanks, fiir den auch die
CFD-Simulationen durchgefithrt wurden. Abbildung 6.3 zeigt dieses Modell zusammen mit
dem Windkanal. Fiir eine realitdtsnahe Umstromung wurde die Oberfliche des Tankmodells

R
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7,5m | 3,5m N
Anlaufstrecke |"  Teststrecke |
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Stromungs-
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Abbildung 6.3: Darstellung des mafstabsgetreuen Modells (oben) fiir die Umstromungsun-
tersuchung im Windkanal (unten). Im Hintergrund erkennt man Rauigkeitselemente (rot) zur
Erzeugung einer spezifischen Turbulenz in den anstrémenden Luft.

aufgeraut und eine naturdhnliche Windgrenzschicht mit Hilfe von Turbulenzgeneratoren und
Bodenrauigkeiten im Modellvorlauf erzeugt.

Beim abgebildeten Windkanal handelt es sich um einen Grenzschichtwindkanal, bei dem die
Windstrémung in den bodennahen Luftschichten der Atmosphére nachgebildet wird. Die Mo-
dellierung von Stromungs- und Ausbreitungsprozessen in der bodennahen Windgrenzschicht
erfolgt hierbei gemafl VDI 3783/12 [207]. Fiir die Messung der Stromung am Schwimmdachtank
und im Ausbreitungsgebiet wurde ein LASER-Doppler-Anemometer (LDA) verwendet. Als Mo-
dellgas fiir die Freisetzungsmessungen wurde Ethan verwendet. Die Konzentrationsmessungen
wurden mit hinreichend schnellen Flammenionisationsdetektoren durchgefiihrt.
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Fiir weitere Details muss erneut auf den Forschungsbericht [191] verwiesen werden. In diesem
wird der verwendete Windkanal und die Messprozedur ndher beschrieben.

CFD-Ausbreitungssimulationen und Vergleich mit Windkanalergebnissen

Weiter unten im Abschnitt 6.3 werden Abbildungen zu den Konzentrationsprofilen (Windkanal
im Vergleich zu CFD-Simulationen) angegeben und diskutiert. Fiir die Kurziibersicht in die-
sem Abschnitt soll gentigen, dass Windkanal- und Simulationsergebnisse gut {ibereinstimmen
und es keinen begriindeten Anlass gibt anzunehmen, dass die CFD-Simulationen unrealisti-
sche Konzentrationsprofile vorhersagen. Fiir alle Schadenstypen wurden Quellmassenstrome
definiert und Ausbreitungssimulationen durchgefithrt. Auf der Grundlage der Simulationser-
gebnisse wurden die Freisetzungsszenarien bewertet. Diese Bewertung bezog sich tiberwiegend
auf das Vorhandensein entziindlicher VOC-Konzentrationen und auf die Einschitzung zu deren
Gefédhrlichkeit (Freisetzung in gefahrdrohenden Mengen).

Ausbreitungsbetrachtungen mit einem Partikeltrajektorienmodell

Zu Vergleichszwecken wurden Ausbreitungsuntersuchungen mit einem Partikeltrajektorienmo-
dell durchgefiihrt. Hierfiir wurde das Programm AUSTAL2000 [208] verwendet. In CFD-Simula-
tionen wird der passive Mittransport der Freisetzungen mittels Erhaltungsgleichungen beschrie-
ben. Die enthaltenen skalaren Felder (Konzentrationsfeld, Quellendichte) sowie das Vektor-
feld (Stromungsfeld) werden in einem ortsfesten Koordinatensystem spezifiziert (Eulersche Be-
schreibung). Die stromungsbeschreibenden Groflen und die Zielgrofien sind im Allgemeinen
orts- und zeitabhéngige Felder.

Der Einfluss der Turbulenz wurde durch einen Ansatz, vergleichbar zur molekularen Diffusion,
in die Modelle integriert, wo der Stromdichtevektor des turbulenten Transportes dem Konzen-
trationsgradienten proportional ist (Ficksches Gesetz). Obwohl die Turbulenz eine statistische
Grofe ist und Wirbel zuféllige Erscheinungen sind, konnte die Beschreibung insgesamt im Rah-
men eines deterministischen Modells erfolgen.

In Partikeltrajektorienmodellen wechselt die Beschreibung in ein lokales Koordinatensystem
(Lagrange-Beschreibung) und modelliert das stochastische Verhalten einiger Grolen explizit.
So werden Transportprozesse dadurch beschrieben, dass fiir eine sehr grofie Anzahl von Mole-
kiilen, Partikeln, Stoffeinheiten, Ensembles, ... die Zufallspfade (Trajektorien) in einer turbulen-
ten Stromung modelliert werden. Durch Auszéhlen der Endpunkte der Trajektorien in einem
Raster, z. B. nach Ablauf einer bestimmten Transportzeit, kann auf das Konzentrationsfeld
geschlossen werden. Der wesentliche Unterschied zu den CFD-Modellen besteht darin, dass der
Einfluss der Turbulenz nicht als deterministischer Mittelwert dargestellt, sondern im Rahmen
eines Zufallsprozesses beschrieben wird. Die CFD-Simulationen und die Simulationen mit dem
Partikeltrajektorienmodell beruhen demnach auf voneinander verschiedenen Strategien. Daher
sind identische Vorhersagen nicht zu erwarten. Durch die Verschiedenheit bekommt man jedoch
einen Einblick in den Einfluss der Modellierungsweise auf die Endergebnisse.

Ein im Forschungsbericht [191] angegebener Vergleich zeigt, dass die grundsétzlichen Schluss-
folgerungen fiir mit beiden Ausbreitungsstrategien betrachteten Szenarien gut iibereinstimmen,
was hier als eine weitere Unterstiitzung der CFD-Simulationen gewertet werden kann.

Fiir die Zielstellungen dieser Habilitation sind die Untersuchungen mit dem Partikeltrajektori-
enmodell nur fiir die zuvor angegebene Feststellung relevant. Daher soll in diesem Kapitel kein
Abschnitt mit einer ndheren Erlduterung hinzugenommen werden.

Angegeben werden soll abschlieend jedoch, dass derzeitig an einem Publikationsprojekt ge-
arbeitet wird, welche die Ausbreitung von Geruchsstoffen aus Schwimmdachtanks als Unter-
suchungsgegenstand besitzt. Verschiedene Roholblends beinhalten auch hinreichende Konzen-
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trationen von Mercaptanen®, die in sehr geringen Konzentrationen eine Geruchsbelistigung
darstellen kénnen. Die rdumliche Ausdehnung von emittierten Stoffen aus Schwimmdachtanks
mit einer Relevanz fiir die Geruchswahrnehmung ist bedeutend gréfer als eine jene mit etwai-
ger Ziindfdhigkeit. Wegen der Grofle des benétigten Simulationsgitters sind Partikeltrajekto-
rienmodelle daher eine sinnvolle Alternative zu CFD-Simulationen. Eine etwas ausfiihrlichere
Beschreibung und Ergebnisdarstellung zu den Windkanalmessungen und CFD-Simulationen
findet man etwas weiter unten im Abschnitt 6.3. Auf eine detailliertere Beschreibung der Si-
mulationen mit Partikeltrajektorienmodellen wurde verzichtet.

6.1.6. Quantitative Risikoanalyse

In der Einleitung zum Kapitel wurde angegeben, dass die Wahrscheinlichkeit des Auftretens
von ziindfahigen VOC-Konzentrationen entscheidend fiir die Zonenzuweisung zu den explosi-
onsgefihrdeten Bereichen ist. Literaturstudien ergaben, dass fiir Schwimmdachtanks diesbe-
ziiglich keine quantitativen Risikoanalysen durchgefiihrt bzw. publiziert wurden. Zuvor konnte
gezeigt werden, dass als Folge unterschiedlicher Schadenstypen an Dichtungselementen und ver-
ursacht durch Lachenbildung unterschiedliche Erhéhungen im Emissionsverhalten gegeniiber
dem bestimmungsgeméflen Betrieb moglich sind. Durch die Ausbreitungssimulationen konn-
te schadensbezogen eingeschéitzt werden, welche rdumliche Ausdehnung Konzentrationsfelder
oberhalb der UEG haben kénnen und welche Bereiche am Schwimmdachtank davon betroffen
sind. Uber die Ausdehnung und Menge der Konzentrationsfelder oberhalb der UEG liee sich
auch diskutieren, ob eine gefahrdrohende Menge vorliegen wiirde. Letzteres wurde im Rahmen
der Forschungsuntersuchungen nicht durchgefiihrt. Allerdings treten die verschiedenen Schéden,
darunter auch jene, die zu hohen Emissionen fithren kénnen, nur mit kleinen Wahrscheinlichkei-
ten auf. Mit Hilfe einer quantitativen Risikoanalyse, basierend auf Bayesschen Netzen, wurden
Kausalketten zu Schadenereignissen aufgestellt, um Emissionen bestimmter Gréflenordnung ei-
ne Auftretenswahrscheinlichkeit zuordnen zu kénnen. Wesentliches Resultat ist, dass Schéiden,
aus denen die Formierung einer gefahrlichen, explosionsfihigen Atmosphére folgen kann, nur
etwa ein mal in 1700 Jahren je Tank (Durchschnittswert) zu erwarten sind. Entscheidend ist bei
Einbezug der Unsicherheiten die Gréfenordnung 10% Jahre, nicht beispielsweise 10?2 Jahre oder
10* Jahre. Detailliertere Angaben zur Erstellung und Nutzung des Bayesschen Netzes findet
man weiter unten im Abschnitt 6.4

6.2. Emissionsabschatzungen im bestimmungsgemaBen Betrieb und
im Schadensfall

6.2.1. Emissionsabschatzungen fiir den Normalbetrieb

Fiir die Abschétzung von Emissionen aus Schwimmdachtanks werden Stoffeigenschaften (z. B.
Dampfdruck, molare Masse), Umgebungsbedingungen (z. B. Windgeschwindigkeit, Tempera-
tur) sowie Bau- und Betriebsparameter zum Tank (z. B. Durchmesser, Dichtungssysteme bzw.
Tankumschldge, Entnahmevolumenstrome) benotigt. In der folgenden Darstellung der Emis-
sionsabschétzung wurden die Groéflensymbole, Einheiten und Formeln entsprechend der VDI
3479 verwendet.

Der Gesamtverlustmassenstrom aus dem Schwimmdachtank Ly (in kga™!) ist die Summe
aus dem Standverlustmassenstrom Lg (in kga~!) und dem Befahrverlustmassenstrom Ly, (in
kga~1):

3Mercaptane bzw. Thiole sind organische Verbindungen, die mindestens eine Thiolgruppe (—SH-Gruppe) als
funktionelle Gruppen besitzen. Die Wahrnehmungsschwelle beispielsweise von im Erdél vorkommenden Ethyl-
mercaptan (auch Ethanthiol: CHs — CHy — SH) liegt fiir den Menschen bei ~ 1 ppb.
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Die Befahrverluste sind Emissionen durch Lagergutverdunstung von der Tankinnenhiille, welche
sich durch periodisches Absenken und Heben des Tankdaches widhrend der Tankumschldge
ergeben. Zur Berechnung der Befahrverluste Ly wird die Oberfliche des Schmierfilmes A,, die
Dichte des Lagerstoffes W, (in kgm™3) sowie eine Abschitzung zur Dicke C' (in m) des sich
bildenden Schmierfilmes benotigt.

Die Oberfliche A, wird mittels des Tankdurchmessers D und der jahrlichen Entnahme @ (in

m?a~1) fiir einen Zylinder berechnet, womit fiir Ly folgt:

4Qewy,

Ly D

(6.7)
Anzumerken ist, dass (6.7) fiir zylindrische Tanks gilt und Befahrverluste nur bei bewegtem
Tankdach (@ # 0) auftreten. Man erkennt an (6.7) auch, dass die Befahrverluste bei hohen
jahrlichen Entnahmemengen umso geringer ausfallen, je gréfler der Tankdurchmesser ist. Mit
n als Anzahl an Tankumschlidgen je Jahr folgt fiir die Oberflache des Schmierfilmes:

A, = nnDh. (6.8)

Fiir die Reduktion der Befahrverluste ist die Verwendung eines Tanks mit einem grofien Durch-
messer und kleiner Umschlagszahlen giinstiger als eine hohe Umschlagszahl bei einem kleineren
Tank.
Alle anderen Emissionen, welche im Normalbetrieb auftreten kénnen, sind Standverluste. Die
Standverluste Lg sind die Summe des Emissionsmassenstromes aus der Randabdichtung zwi-
schen Tankdach und Tankmantel Lz, der Emissionsmassenstrome aus den verbauten Dachar-
maturen L und den Emissionsmassenstromen durch das Dach L, selbst aufgrund seiner spe-
ziellen Bauausfiihrung (alle Gréflen in kga~!). Im Falle eines geschweifiten Tankdachs wird
der Verlustmassenstrom L, vernachléssigt (L, = 0), da dieses als dicht angesehen wird. Fir
genietete Tankdécher kann L, jedoch von Null verschieden sein. Somit folgt fiir den Standver-
lustmassenstrom des Tanks:

Ls=Lr+Lp+ L, (6.9)

Der Verlustmassenstrom aus der Randabdichtung Lg ist von einer dimensionslosen Funktion
aus Umgebungs- und Dampfdruck p*, von einem Dichtungsverlustfaktor K (in molm~—ta™!),
vom Tankdurchmesser D (in m) und von der molaren Masse M (in kg mol~!) des entweichenden
Stoffes abhéngig:

LR = KRDKCM])*. (610)

Der Tankdacharmaturenverlust Lg berticksichtigt die verschiedenen Dacharmaturen iiber den
Dacharmaturenverlustfaktor K, (in kmola™!) der betrachteten Armatur und der entsprechen-
den Héufigkeit Np, dieser Armatur:

n
Lp =) NpKpKMp". (6.11)
i=1

Der Faktor K. in den Gleichungen (6.10) und (6.11) ist ein stoffspezifischer Produktverlustfak-
tor, welcher fiir Rohdl K. = 0.4 und fiir die anderen Mineralélprodukte zu K. = 1.0 gewéhlt
wird. Als Grund fiir den Unterschied kann man angeben, dass Rohdl, als Ausgangsstoff fiir
die anderen Mineraldlprodukte, zahlreiche leichtfliichtige Verbindungen enthélt, diese jedoch
auf Grund der hoheren Viskositat weniger leicht durch die Fliissigkeit diffundieren. Trotz des
hohen Dampfdruckes sind damit die Emissionen geringer, was durch den Faktor beriicksichtigt
wird.

Fiir eine Ubersicht zu Besonderheiten im Verdunstungsverhalten von Roh- und Mineraldlen
sei hier auch auf die Publikation [209] und eine eigene Verdffentlichung [193] verwiesen. Der
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Gesamtverlust Lp errechnet sich damit zu:

4QCW,

5 (6.12)

n
Lp :Lp—|- (KRD+ZNFZKFz> Kch*+
i=1

Die in (6.12) enthaltenen Verlustfaktoren sind von der konkreten Ausfiihrung einer Armatur
abhangig und in den zitierten Richtlinien als Funktionen des langjdhrigen Mittelwertes der
(iberstromenden) Windgeschwindigkeit u (Kp = Kr(u) und Kr, = Kp,(u)) angegeben. In
der API 2517/19 und in der VDI 3479 findet man Werte fiir die Verlustfaktoren fiir die vier
Windgeschwindigkeiten @ = Oms™!, & = 22ms™, 4 = 45ms™! und 4 = 6,7ms~!. Fiir
Zwischenwerte von @ wird in der VDI 3479 linear interpoliert. In der API 2517/19 werden
hierfiir Gleichungen angegeben und weitere Parameter spezifiziert. Hier wurde entschieden,
Fitfunktionen der Form:

f(u) =a+ bu® (6.13)

zu verwenden, wobei a, b und ¢ Fitparameter sind. Die Struktur der Fitfunktion entspricht
der mathematischen Struktur der in der API 2517/19 angegebenen Gleichungen. Zunéchst
wurden die Parameter der Fitfunktionen passend zu den hier verwendeten Groéfleneinheiten
mittels der Methode der kleinsten Fehlerquadrate bestimmt. Der Parameter a ist daher nicht
exakt der armaturspezifische Verlustfaktor fiir « = 0 aus den Tabellen, aber nur unbedeutend
verschieden. Die Gesamtgiite der Anpassung ist jedoch besser als bei Fixierung von a. Die
Abbildungen 6.4 und 6.5 zeigen die spezifischen (fiir die in der VDI 3479 angegebenen Randab-
dichtungen und Armaturtypen) Verlustfaktoren in Abhédngigkeit der Windgeschwindigkeit und
geben die Fitfunktionen an. In Abbildung 6.4 wurden Kurven fiir reine Priméardichtungen und
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MGD, nur primér *0.5
70 | MGD, Sekundirdichtung (gleitschuhmontiert)
MGD, Sekundérdichtung (randmontiert)
60 E, nur primir

E, mit Wetterschild
E, Sekundirdichtung (randmontiert)

50

40

30

20

Dichtungsverlustfaktor in kmol/(m*a)

Windgeschwindigkeit U in m/s

Abbildung 6.4: Darstellung der Verlustfaktoren Kp fiir verschiedene Typen der Randab-
dichtung in Abhéngigkeit von der Windgeschwindigkeit u und die zugehérigen Fitfunktionen.
MGD nur primér: Kg(u) = 8.93 + (1,54u1)>%, MGD mit gleitschuhmontierter Sekundérdich-
tung: Kgr(u) = 2.30 + (1,49u)°2, MGD mit randmontierter Sekundérdichtung: Kg(u) =
0.91 + (1, 342)%% E nur primér: Kgr(u) = 2.50 + (1,27u)152, E mit Wetterschild: Kr(u) =
1.00 + (1,23u)H1¢) E mit randmontierter Sekundirdichtung: Kg(u) = 0.40 + (1,66u)%3.

flir kombinierte Systeme aus Priméar- und Sekundérdichtung dargestellt. Es werden mecha-
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Fiihrungsrohr ohne Abstreifer*0.01
60 - Fithrungsrohr mit Abstreifer*0.1
Personeneinsteigedffnung
Fliissigkeitsstandanzeige
50 Peil—- und Probenahme
Be- und Entliiftungsarmatur
Membranstiitzen*10
Ringpontonstiitzen*10
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Abbildung 6.5: Darstellung der Verlustfaktoren K, in Abhangigkeit von der Windgeschwin-
digkeit u und die zugehorigen Fitfunktionen. Personeneinstiegsoffnung: Kp(u) = 0,70, Peil-
und Probenahmerohr: K (u) = 1,00, Ringpontonstiitze: Kp(u) = 0,90 + (0,23u)%™8, Mem-
branstiitze: kein Fit (Geradenabschnitte, siehe Text), geschlitztes Fithrungsrohr ohne Ab-
streifer: Kp(u) = 21,50 + (50, 30u)!3%, geschlitztes Fiihrungsrohr mit Abstreifer: Kp(u) =
18,90 + (15,70u)"3%, Be- und Entliiftungsarmatur: Kp(u) = 3,50 + (0,40u)*7, Fliissigkeits-
standanzeige: K (u) = 6,40 + (3,39u)b11.

nische Gleitschuhdichtungen (MGD) und elastische, gefiillte Dichtungen (E) unterschieden?.
Schwimmdachtanks mit einer ausschliefSlichen Beschriankung auf eine Primérdichtung werden
praktischerweise nicht mehr genutzt (man beachte den Faktor 0.5 fiir den Verlustfaktor in Ab-
bildung 6.4), da die Emissionsminderung zu gering ist. In der API 2517/19 und in der VDI
3479 werden zudem zwischen einer durchschnittlich gut sitzenden und einer sehr gut sitzenden
Ringspaltdichtung unterschieden. Die Unterschiede zwischen diesen Situationen sind nur aus-
gepragt, wenn lediglich eine Priméardichtung zum Einsatz kommt. Dann kann der Unterschied
im Emissionsmassenstrom (gemessen in kmolm~!a~!) sogar mehr als 25 % betragen. In allen
anderen Fallen sind die Unterschiede gering. Im Sinne konservativer Abschatzungen und fiir die
Darstellungen in Abbildung 6.4 wurde hier immer der Fall einer durchschnittlich gut sitzenden
Dichtung angenommen.

Geméf der Erwartungswerte fiir die Verlustmassenstrome sind die elastisch gefiillten, fliissig-
keitsmontierten Dichtungen den mechanischen Gleitschuhdichtungen iiberlegen.

In Abbildung 6.5 wurden verschiedene Verlustfaktoren um eine bzw. um zwei Zehnerpotenzen
reduziert oder auch vergréert, um gemeinsam dargestellt werden zu kénnen. Die Verluste an
den Fihrungsrohren sind gegeniiber den anderen Verlusten dominant. Ein Vergleich mit den
Verlusten am Ringspalt zeigt, dass diese auch zu den Hauptemissionsquellen zéhlen. Die Ver-
lustfaktoren der Tankdachstiitzen wurden fiir die Darstellung verzehnfacht, weil zum einen die
Verluste betragsméfig sehr klein sind und zum anderen diese Komponenten im Allgemeinen
im Bereich von 10 bis 120 Stiick (je nach Tankdachgrofie) verbaut sind.

Fiir die Membranstiitzen wurden die Punkte Kr(u) lediglich durch Geradenabschnitte verbun-

“In der APT 2517/2519 werden auch Weichstoffdichtungen vapor mounted betrachtet, welche wegen ihrer Scha-
denanfalligkeit kaum noch zur Anwendung kommen. In der VDI 3479 wird dieser Dichtungstyp nicht be-
trachtet.
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den, da ein Fit aufgrund der Konstanz der Werte (mit Ausnahme des ersten Datenpunktes)
nicht erfolgreich ist.

Man erkennt an beiden Abbildungen, dass die Verlustfaktoren in Abhéngigkeit von u tiberwie-
gend auf konvexen Kurven liegen, sodass die in der VDI 3479 angewendete lineare Interpolation
die Verlustfaktoren fiir Zwischenwerte iiberschitzt und damit konservativ ist. Man kann des
Weiteren erkennen, dass die angegebenen Fitfunktionen die Datenpunkte gut interpolieren.

6.2.2. Emissionsabschatzungen zu Uberziehdichtungen und Tertidrdichtungen

Mit den in der VDI 3479 bzw. in der API 2517/19 angegebenen Gleichungen zur Emissionsab-
schitzung im bestimmungsgemifen Betrieb kénnen die Wirkungen von Tertidrdichtungen und
von Uberziehdichtungen® an Fiihrungsrohren oder Tankdachstiitzen nicht abgeschiitzt werden,
da diese Dichtungen in den Gleichungen unberiicksichtigt sind. Hier sollen Naherungsbetrach-
tungen angegeben werden, die eine Abschétzung der Emissionsreduktion zulassen.

Tertidrdichtungen

Fiir die Emissionsminderung durch eine Tertidrdichtung werden in [210] zwei Vorgehensweisen
diskutiert, die als Naherungsansatz verwendet werden konnen.

Abschitzung iiber die prozentuale Emissionsreduktion durch die Sekundardichtung

Die Verwendung einer Sekundardichtung wird die Emissionen an der Primardichtung wind-
geschwindigkeitsabhdngig um einen prozentualen Betrag reduzieren. Man nimmt nun an, dass
eine zusétzliche Tertidrdichtung die gleichen windgeschwindigkeitsabhéangigen prozentualen Re-
duktionen erreicht. Fiir die Verlustfaktoren der Randabdichtung gilt hierbei:

(Ka(w)?

Kt(ﬂ): Kp(ﬂ) )

(6.14)
wobei die Indizes p eine Primérdichtung, d eine Doppeldichtung und ¢ eine Dreifachdichtung
kennzeichnen. In Abbildung 6.6 sind die prozentualen Reduktionen der Emissionen fiir den
Ubergang von einer reinen Primirdichtung auf eine Kombination mit einer weiteren Dich-
tung dargestellt. Bei den reinen Primérdichtungen wurden die mechanische Gleitschuhdichtung
(MGD) und die fliissigkeitsmontierte elastische Dichtung (E) gewéhlt, wéhrend fiir die weiteren
Dichtungen gleitschuh- und randmontierte Sekundardichtungen angenommen wurden.

Man erkennt, dass die randmontierte Sekundérdichtung bei einer mechanischen Gleitschuhdich-
tung als Primérdichtung die héchste prozentuale Emissionsreduktion erreicht. Dies gilt sowohl
fiir den Fall der durchschnittlich gut sitzenden (Kurve 1 in Abb. 6.6) als auch fir den Fall
der sehr gut sitzenden Dichtungen (Kurve 2 in Abb. 6.6). Die gleitschuhmontierte Variante
(Kurve 3 in Abb. 6.6) hat die geringste prozentuale Emissionsreduktion, liegt also noch et-
was niedriger als beim Ubergang von einer reinen fliissigkeitsmontierten elastischen Dichtung
(E) auf die Doppeldichtung (Kurve 4 in Abb. 6.6). Alle Kurven zeigen ein ausgeprégtes Mini-
mum in der Emissionsreduktion bei Windgeschwindigkeiten zwischen & = 0,5ms~! bis etwa
@ = 1,0ms~! und eine deutliche Zunahme der prozentuale Emissionsreduktion hin zu hohen
mittleren Windgeschwindigkeiten. Dieses Verhalten konnte nicht mittels physikalischer Annah-
men plausibilisiert werden.

Ein méglicher Ansatz zur Abschitzung der Wirkung der Tertidrdichtung wére die Verwendung
der windgeschwindigkeitsabhéngigen prozentualen Reduktion (Methode la) oder, etwas kon-
servativer, die Verwendung des Minimums unabhéngig von der Windgeschwindigkeit (Methode
1b). Dann wiirde gelten:

SDabei handelt es sich um Kunststoffdichtungen, welche iiber Dacharmaturen wie Fiihrungsrohre oder Tank-
dachstiitzen gestiilpt und am Tankdach befestigt werden.
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Abbildung 6.6: Prozentuale Reduktionen der Emissionen fiir den Ubergang von einer Einzel-
dichtung auf eine Doppeldichtung in Abhéngigkeit von der Windgeschwindigkeit . 1: durch-
schnittlich gut sitzende, 2: sehr gut sitzende MGD und randmontierte Sekundardichtung,
3: durchschnittlich gut sitzende MGD und gleitschuhmontierte Sekundérdichtung, 4: durch-
schnittlich gut sitzende E und randmontierte Sekundérdichtung.

« Ubergang von einer MGD mit einer randmontierten Sekundéirdichtung auf eine Dreifach-
dichtung (durchschnittlich gut sitzend):
Reduktionsfaktor = 0, 2

« Ubergang von einer MGD mit einer randmontierten Sekundérdichtung auf eine Dreifach-
dichtung (sehr gut sitzend):
Reduktionsfaktor = 0,42

« Ubergang von einer MGD mit einer gleitschuhmontierten Sekundirdichtung auf eine Drei-
fachdichtung (durchschnittlich gut sitzend):
Reduktionsfaktor = 0, 65

« Ubergang von einer E mit einer randmontierten Sekundérdichtung auf eine Dreifachdich-
tung:
Reduktionsfaktor = 0,45

Abschatzung durch Verwendung einer geringeren effektiven Windgeschwindigkeit

Bei Verwendung einer Primér- und Sekundéirdichtung sind die windgeschwindigkeitsabhingigen
Emissionen geringer als bei ausschliellicher Verwendung einer Primardichtung. Die Priméardich-
tung weist somit die gleiche Emission der Doppeldichtung bei reduzierter Windgeschwindigkeit
auf. Fir die Emissionsabschitzung einer Dreifachdichtung nimmt man nun die Emission der
Doppeldichtung bei der zuvor ermittelten reduzierten Windgeschwindigkeit (Methode 2). Fiir
die Verlustfaktoren gilt hierbei:

Ky(u1) = ap+ (bpu1)® (Index p fiir Primérdichtung)
Kq(ug) = aq+ (bguz) (Index d fiir Doppeldichtung) (6.15)
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Fiir die reduzierte Geschwindigkeit #; folgt nach Umstellung:

cd
ofi e ()
d z (6.16)

Cp

Ul = exp

Dies setzt fiir eine erfolgreiche Abschéatzung voraus:

!
ag — ap + b5 > 0, (6.17)

womit die Geschwindigkeit @2 nicht zu gering sein darf, weil ag — a, < 0 ist. Ist nun uo die
wahre mittlere Windgeschwindigkeit, so kann der Verlustfaktor der Tertidrdichtung abgeschétzt
werden zu:

Ki(ug) = Kg(u1) (Index t fiir Tertidrdichtung). (6.18)

Diese Abschétzung weist einige Nachteile auf. So kann die Emission einer Dreifachdichtung
(oder bei einer beliebig hohen Zahl an Dichtungsstufen) nie kleiner werden, als die Emission
einer Doppeldichtung fiir 4 = 0. Dies ist nicht plausibel, betrifft allerdings nur den Bereich
ohnehin geringer Emissionen. Wegen der Bedingung (6.17) kénnen nur Umrechnungen fiir das
obere Ende der Geschwindigkeitsskala flir © vorgenommen werden, weil die Parallele zur Ge-
schwindigkeitsachse fiir zu geringe « nicht beide Kurven K, (u) und K4(u) schneidet.

So muss fiir den Ubergang von einer MGD auf eine MGD mit randmontierter Sekundérdich-
tung (durchschnittlich gut sitzend) 2>6,1ms~! sein und beim Ubergang von einer E auf eine
E mit randmontierter Sekundirdichtung (durchschnittlich gut sitzend) sogar 2>7,1 ms~*. Die
Methode ist daher nur fiir Ubergéinge bei den sehr gut sitzenden Varianten praktikabel. Dort
ist fiir den Ubergang von einer MGD auf eine MGD mit randmontierter Sekundérdichtung
(sehr gut sitzend) us>1,4ms~! bzw. fiir den Ubergang von von einer E auf eine E mit rand-
montierter Sekundirdichtung (sehr gut sitzend) #2>2,3ms~!. Die angegebenen Mindestwerte
fiir o erhélt man mit den hier errechneten Koeffizienten aus dem Kurvenfitten geméfl (6.13)
und den zuvor angegebenen Formeln.

Um dennoch fiir das gesamte Geschwindigkeitsintervall eine Kurve angeben zu kénnen, kann
man mit (6.18) und der Bedingung K;(0) = K4(0) Stiitzstellen ermittelt und eine Extrapolation
mit dem Ansatz:

F(a) = Kq(0) + (bu)° (6.19)

durchfiihren. Dies wurde hier fiir den Ubergang von einer MGD auf eine MGD mit randmontier-
ter Sekundéardichtung (sehr gut sitzend) ausgefiihrt. In Abbildung 6.7 sind die Verlustfaktoren
in Abhéngigkeit der Windgeschwindigkeit fiir eine reine MGD, fiir eine MGD mit randmontier-
ter Sekundérdichtung und fiir eine MGD mit randmontierter Sekundér- und Tertidrdichtung
abgebildet. Man kann der rechten Figur aus Abbildung 6.7 entnehmen, dass die Methode 2
die Emissionen der Dreifachdichtung gegeniiber der Methode 1a hoher einschétzt, aber beide
Abschétzungen gréflenordnungsméfig gut iibereinstimmen. Methode 1b ist konservativ gegen-
iitber den zuvor diskutierten Alternativen und soll daher in dieser Arbeit verwendet werden.
Fiir die linke Figur aus Abbildung 6.7 wurde die Methode 2 nicht verwendet, da t2>6,1ms™!
sein miisste und eine Interpolation kaum Stiitzstellen im relevanten Geschwindigkeitsintervall
hétte.

Uberziehdichtungen

Fiir verschiedene Emissionsquellen am Schwimmdachtank gibt es Uberziehdichtungen. Beispiele
sind Uberstiilpdichtungen fiir die Tankdachstiitzen oder auch Einhiillungen des Fiihrungsrohres
[211]. Uberstiilpdichtungen bestehen in der Regel aus einer Dichthaube, welche iiber die hoch-
gezogene Dachstiitze {ibergestreift und mit Schlauchschellen befestigt wird. Hierdurch werden
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35 T » 35 T

MGD*0.25 —— MGD*0.35 ——
30 | MGD + S (randmontiert) i 30 | MGD + S (randmontiert) i
MGD + S + T (randmontiert, Methode 1a) MGD + S + T (randmontiert, Methode 1a)
MGD + S + T (randmontiert, Methode 1b) ——— MGD + S + T (randmontiert, Methode 1b) ——
25 + MDG + S + T (randmontiert, Methode 2) ——— d

20 |

Dichtungsverlustfaktor in kmol/(m*a)
Dichtungsverlustfaktor in kmol/(m*a)

Windgeschwindigkeit T in m/s Windgeschwindigkeit T in m/s

Abbildung 6.7: Darstellung der Verlustfaktoren in Abhéngigkeit der Windgeschwindigkeit fiir
eine reine MGD, fiir eine MGD mit randmontierter Sekundérdichtung und fiir eine MGD mit
randmontierter Sekundér- und Tertidrdichtung in Abhéngigkeit von der Windgeschwindigkeit
u. Links: durchschnittlich gut sitzende, rechts: sehr gut sitzende Variante.

die Emissionen bei den Tankdachstiitzen so weit reduziert, dass diese Emissionsquelle gegen-
iiber den anderen Quellen zu vernachléssigen ist.

Uberziehdichtungen des Fiihrungsrohres sind nach oben hin offen, hiillen allerdings das Rohr
auf voller Hohe ein und erhéhen den Emissionswiderstand dadurch mafigeblich. Emissionen
sind dann praktischerweise nur durch die Befahrverluste, durch die Verdréngung der Luft in-
nerhalb der Hiille bei der Beftllungsprozedur gegeben. In [211] wird die Wirkung mit einer
Emissionsreduktion um 98% abgeschéatzt, was hier ibernommen werden soll.

Dampfdruckfunktion

Um mit (6.12) Emissionsabschitzungen vornehmen zu kénnen, wird eine dimensionslose Funk-
tion aus Umgebungs- und Dampfdruck p* benétigt:

)
pr="1d (1 4+ /1- pd> . (6.20)
Pa Pa

Hierin ist py der Dampfdruck der gelagerten Fliissigkeit und p, der Umgebungsdruck. Man
beachte, dass der Dampfdruck pg = pg(T') stark von der Temperatur und der Gemischzusam-
mensetzung abhingig ist.

Tankdurchmesser D

Typische Tankdurchmesser D liegen im Bereich von 10m — 80 m, wobei es auch vereinzelt
Tanks mit Durchmessern bis 120 m gibt. Fiir verschiedene Betrachtungen im Forschungsbericht
[191] zur Tankeffizienz wurde der Durchmesser D auch als freier Parameter angesehen, um bei
konstanten Betriebsparametern die Abhéangigkeit vom Durchmesser zu diskutieren.

Entnahmevolumenstrom @ und Q.

Der Entnahmevolumenstrom @ ist stark von der Ein- und Auslagerung (Tankumschlige je
Jahr) durch den Betrieb abhingig und auch von den Abmessungen des Tanks. Entsprechend
der von den Betreibern beantworteten Fragebogen, wurden im Forschungsbericht [191] verschie-
dene reprasentative Werte angenommen. In Raffinerien mit verschiedenen Schwimmdachtanks
gleicher oder dhnlicher Baugréfie und Ausstattung fiir ein und demselben Lagerstoff findet man
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eine hohe Bandbreite an Tankumschlégen je Jahr. Daher wurde auch der Entnahmevolumen-
strom () als Parameter verwendet.

Mit den in der VDI 3479 und in der API 2517/19 angegebenen Gleichungen wird kein Ma-
ximalwert fiir den Befahrverlust errechnet, sondern lediglich ein jahrlicher Mittelwert. Grenzt
man die Befahrverluste in erster Naherung auf die Entnahmezeiten ein, so vergroflert sich der
FEmissionsmassenstrom entsprechend. Nimmt man weiterhin an, dass ein freigelegter Schmier-
film unmittelbar verdunstet, so liegen Spitzenemissionen wéhrend der schnellsten Entnahme
vor, die im Betrieb erreicht wird. Auch hierzu haben die Betreiber eine Auskunft erteilt, so
dass auch hochstzuldssige Volumenstréome bei der Entnahme mit betrachtet werden. Setzt man
diesen an Stelle von @Q in (6.7) ein, so folgt Ly, . (spiter angegeben in kgs™!).

Wandbenetzungsschicht C

In der API 2517/19 wird eine Tabelle angegeben, welche fiir Ottokraftstoffe, Reinstoffe und
Rohdl Werte der Benetzungsfilmstérke im Falle von leichtem Rost, dichtem Rost und fiir Spritz-
beton enthélt. Die VDI 3479 iibernimmt diese Werte lediglich. Fiir Ottokraftstoffe wird dort
ein Wert von C' = 2,57 - 10~%m fiir eine glatte Tankwand (Baustahl) angegeben und fiir Roh-
6l ein Wert von C' = 10,27 - 10~ %m. Jedoch kann fiir eine stark korrodierte Tankwand auch
ein fiinffach hoherer Wert vorliegen (dichter Rost). Vor diesem Hintergrund muss die Signifi-
kanz der Nachkommastellen dieser Zahlen bezweifelt werden. Die Auswertung der Fragebdgen
zeigt zudem, dass die Betreiber den Korrosionsgrad ausnahmslos als gering einstufen, obwohl
Vor-Ort-Besichtigungen deutliche Unterschiede erkennen lassen. Da der Korrosionsgrad ohne
definierte Einstufung und die Wandbenetzungsschicht C' ohne Messung schwierig zu bestim-
men sind, wurden hier fiir die Filmdicke Werte im Intervall C =2-10%m bis C =2-10"°m
pauschal fiir alle Mineral6lprodukte und Rohdél angenommen.

Windgeschwindigkeit u

Die Koeffizienten K und K, sind von einer mittleren Uberstromungsgeschwindigkeit abhéin-
gig. In den Richtlinien wird hierzu das langjdhrige Mittel der Windgeschwindigkeit v = u+ Au
am Standort verwendet. Die Mehrzahl der Tankbetreiber konnte hierzu keinen verldsslichen
Wert angeben, so dass u als freier Parameter betrachtet wird. Als Fehler Au wird 25% des
Betrages von u verwendet.

Dichtungsverlustfaktor, Dacharmaturenverlustfaktor

Zur Emissionsabschitzung werden fiir den Dichtungsverlustfaktor Kz und zur Berechnung des
Dacharmaturenverlustfaktors Kp, reprisentative Tankausstattungen verwendet und miteinan-
der verglichen. Die Annahmen zu den Ausstattungen findet man bei den konkreten Berech-
nungsbeispielen.

Ergebnisse zur Emissionsabschatzung

Wegen Kr = Kr(u) und Kr, = K, (u) sind hohe Emissionen mit hohen Windgeschwindigkei-
ten korreliert. Bei hoheren Windgeschwindigkeiten sind somit hchere Emissionen, aber auch
eine hohere Dispersion bzw. ein hoherer Abtransport zu erwarten.

Standverlustemissionen treten immer auf, wenn sich Lagergut im Tank befindet. Fiir alle Be-
rechnungen zum Standverlustmassenstrom (Massenverlust je Jahr) wurde angenommen, dass
die Tanks sténdig benutzt werden. Dies erlaubt eine Umrechnung der ermittelten jahrlichen
Standverluste auf einen sekiindlichen Massenstrom. Fiir die Befahrverluste muss beachtet wer-
den, dass diese mit (6.7) grundsétzlich als Massenverlust je Jahr berechnet werden. Hierbei
wird unterstellt, dass die gebildeten Schmierfilme vollstdndig verdunstet sind, bevor sich das
Dach wieder hebt. Bei Mineralolprodukten héherer Viskositat und bei rascher Wiederbefiillung
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muss diese Annahme nicht zwingend erfiillt sein.

Wie bereits angegeben, erfolgten die Berechnungen mit einem vom Autor dafiir angefertigten
C++-Programm. Fehler bzw. Toleranzen wurden mit dem totalen Fehlerdifferential aus den
Erwartungswerten und den Schwankungen der Eingangsparameter berechnet.

In dieser Habilitation sollen nicht alle Berechnungen erneut gezeigt werden, sondern nur die
Ergebnisse aus dem Forschungsbericht [191], die sich auf Tanks unterschiedlicher Ausstattung
beziehen. Dazu wurden die Betreiberauskiinfte ausgewertet und exemplarisch mit Blick auf
die Emissionen fiinf Tankqualitdten unterschieden. Hierbei sind Tank 1 und Tank 2 so ausge-
stattet, dass ihr Emissionsverhalten eher ungilinstig ausfillt. Diese Ausstattungen findet man
gelegentlich bei dlteren und zumeist kleineren Tanks. Tank 3 entspricht in etwa der Ausstattung
des Tanks aus dem Projekt [192]. Tanks mit diesen Ausstattungsmerkmalen sind haufiger zu
finden. Die Tanks 4 und 5 zeigen aufgrund ihrer Ausstattung ein giinstiges Emissionsverhalten.
Anzumerken ist, dass es die gewihlten Kombinationen von Ausstattungen® tatsichlich gibt,
jedoch wurden fiir die Abschiatzungen weiter unten einige GroBendaten (Durchmesser, Um-
schlagszahlen, Volumen, Anzahl der Tankdachstiitzen) einander gleichgesetzt, gerundet bzw.
auf reprasentative Werte gesetzt. Die Tanks mogen alle ein geschweifites Tankdach (L, = 0),
zwei abgedichtete Personeneinsteige6ffnungen und die gleiche Atmungsarmatur aufweisen. Wei-
tere Ausstattungsmerkmale zeigt die Tabelle 6.2. Zudem sollen folgende wiederkehrende Ab-
kiirzungen verwendet werden: gleitschuhmontierte Sekundardichtung (GMS), randmontierte
Sekundérdichtung (RMS), randmontierte Tertidrdichtung (RMT). Eine Ubersicht zu den ge-

Tabelle 6.2: Emissionsrelevante Ausstattungsmerkmale der zum Vergleich herangezogenen
Tanks. Weitere Abkiirzungen: geschlitzt (g), Abstreifer (A), integriertes Fithrungsrohr (I); die
Pfeile geben an, welche Komponente in das Fiihrungsrohr integriert wurde, Uberziehdichtung
(UD), nicht abgedichtet (n. a.), abgedichtet (a.).

] Ausstattung | Typ 1 ‘ Typ 2 ‘ Typ 3 | Typ 4 ‘ Typ 5 |
Primérdichtung MGD MGD MGD MGD E
Sekundérdichtung GMS RMS RMS RMS RMS
Tertidrdichtung - - - RMT RMT

Fihrungsrohr g, (A) g, (A) 1 I, UD I, UD
Fiillstandsanzeige 1 1 T T T
Peil- und 1 1 T T 1
Probenahme
Tankdachstiizen n. a. n. a. a. a a.
(Ponton): 20
Tankdachstitzen n. a. n. a. a. a a.
(Membran): 40

meinsamen Merkmalen bzw. Stoffeigenschaften fiir die Abschétzung der Emissionen zeigt Ta-
belle 6.3. Fiir die Abschitzung wurden angenommen, dass sich im Schwimmdachtank leichtes
Naphtha als Lagerstoff befindet. Dies fiihrt wegen des hohen Dampfdruckes zu den hochsten
Emissionen unter den im Forschungsbericht [191] betrachteten Minerallprodukten. Daher wur-
den wie zuvor die unsicheren Parameter nach oben abgeschétzt und die Gesamtverlustmassen-
strome L7, . fiir die fiinf Vergleichstanktypen berechnet. Abbildung 6.8 zeigt die Ergebnisse.
Der im Emissionsverhalten ungiinstigste Vergleichstank (Tanktyp 1) zeigt bei ungiinstiger Kom-
bination von Nutzung, Lagerstoff und Umgebungsbedingungen einen Verlustmassenstrom von
aufgerundet Lg, . = 10 kg - h~!. Dieser Wert kann als konservative Obergrenze fiir Emissions-

massenstrom im Normalbetrieb angesehen werden.

5Mit Ausnahme von Typ 5, weil im Rahmen der Umfrage kein Schwimmdachtank gemeldet wurde, bei dem
eine elastische, gefiillte Dichtung des Typs (E) verbaut ist. Laut Experten- und Betreiberauskunft wird dieser
Dichtungstyp in Deutschland nicht verwendet.
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Tabelle 6.3: Ubersicht zu den Grunddaten der fiir den Vergleich herangezogenen Schwimm-
dachtanks. Die Stoffdaten beziehen sich auf den Lagerstoff Naphtha (leicht), siehe Tabelle 3.2
aus dem Forschungsbericht [191].

‘ Eigenschaft ‘ Wert ‘
Tankdurchmesser D =40m
Tankvolumen V = 20000 m?>
Lagergutdichte Wi, = (735£ 95) kgm 3
Lagerguttemperatur T =298K
molare Masse M = (86 + 14) gmol !
Schmierfilmdicke C=15-10"m
Dampfdruck pa = (57,9 £ 13,4) kPa
maximaler Entnahmevolumenstrom Qmaz = 0,2 m?s~!

25 \ 9
" Tank 1 ——
i Tank 2 ——
;‘0 Tank 3 8 ED
! |  Tank 4
= 2 Tank 5 —— 17 &
g 5
[_é 6 5
= 15 g
Z 8
= 4 4
% 10 g
Z 303
2 5
— >
= s 2 3
2 =
N .,
95}
0 | | | | | | 0

1 2 3 4 5 6 7

Windgeschwindigkeit U in m/s

Abbildung 6.8: Darstellung der Maximalwerte der Verluste Lg,, . in Abhingigkeit von u fiir

die fiinf Vergleichstanks. Als Lagerstoff wurde Naphtha angenommen.

6.2.3. Emissionsabschdtzungen fiir Tankrevisionen

In einer Revisionsphase werden die fliissigen Lagerstoffe vollstdndig aus dem Schwimmdachtank
entfernt. Dazu werden die Tankdachstiitzen in die Wartungsposition gebracht und der Tank
restentleert. Die Haufigkeit fiir innere Tankpriifungen, in denen eine Begehbarkeit hergestellt
wird, ist unter anderem vom Lagerstoff, aber auch von der Bauweise (z. B. einfacher Boden
oder Doppelboden) abhéngig. Geméf der API 2517/19 werden folgende Annahmen iiber den
Prozess der Restentleerung und des Wiederanfahrens getroffen:

o Das Schwimmdach wird wiahrend der Landungsprozedur nicht auf der Fliissigkeit schwim-
men, sondern auf den Tankdachstiitzen stehen.

e Mit dem Aufsetzen der Tankdachstiitzen 6ffnet die Atmungsarmatur zur Verhinderung
von Unterdruckschaden.

e Die Atmungsarmatur bleibt offen, bis das Tankdach nach dem Wiederbefiillen schwimmt.
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Wesentliche Emissionen ergeben sich in der Entleerphase (bei aufsitzendem Tankdach) durch
Standverluste bei offener Atmungsarmatur, bei restentleertem Tank durch Schmierfilmverduns-
tung bzw. Verdunstungen aus dem Tanksumpf und beim Wiederbefiillen durch Verdrangungs-
verluste von teilgeséttigter Luft.

Bezogen auf die Emissionen in der Entleerphase ergeben sich Anforderungen aus der TA Luft,
welche fiir Lagerstoffe wie Rohol, Naphtha oder Ottokraftstoffe den Anschluss einer Nachver-
brennung (Fackel) oder einer Dampfespeicherung erforderlich machen. In diesem Fall werden
die fliichtigen organischen Stoffe bis zur Freimessung abgesaugt und kénnen nicht in die Umge-
bung entweichen. Der Zeitpunkt der Begehung (Freimessungsbedingungen) durch Mitarbeiter
(mit Atemschutz) richtet sich nach dem Lagerstoff, liegt aber iiblicherweise so, dass mit genti-
gender Sicherheit keine ziindfdhige Konzentration mehr vorliegen kann.

Ein Produktwechsel im gleichen Stoffsegment bedeutet im Allgemeinen nicht, dass eine Entlee-
rung erfolgen muss. In anderen Féllen entspricht die Prozedur eines Produktwechsels der einer
Revision.

6.2.4. Standverluste bei offener Atmungsarmatur

Steht im Schwimmdachtank eine Fliissigkeitssiule bei gleichzeitig gedffneter Atmungsarmatur,
so schitzt man die Emissionen laut API 2517/19 wie im Normalbetrieb ab, trifft allerdings
folgende Annahmen:

1. Unabhéngig von der tatséchlichen Dichtung nimmt man die Abschitzung so vor, als
wiére eine durchschnittlich gut sitzende Weichstoffdichtung ohne Fliissigkeitskontakt als
Primérdichtung verbaut.

2. Eventuell vorhandene Sekundér- oder Tertidrdichtungen werden ausgelassen. Thr Auslas-
sen repréasentiert den zusétzlichen Verlust durch die anderen dachdurchfithrenden Kom-
ponenten.

3. Fiir die Windgeschwindigkeit wird ein Wert von 10 mph (4,47ms~!) angenommen.

Der Dichtungsverlustfaktor fiir diesen Typ kann angegeben werden durch:
Kgr(w) = 9,23+ (1,57a)>% (6.21)
GemaB (6.10) folgt somit fiir den Standverlust:
Lp= [9, 23 + (1,57 - 4, 47)2704] K.DMp*. (6.22)

Den hochsten Verlustmassenstrom errechnet man fiir die Lagerstoffe mit dem hochsten Produkt
K.Mp* (im Forschungsbericht [191] Naphtha und Ottokraftstoffe). In der API 2517/19 wird je-
doch nicht beriicksichtigt, dass bei diesen Lagerstoffen eine Absaugung der Produktddmpfe (an
einer geoffneten Personeneinsteigedffnung) und die Zufithrung an eine Nachverbrennung oder
an eine Didmpfespeicherung erfolgt”. Um mit (6.22) eine GroBenordnung des Emissionsmassen-
stromes zu ermitteln, wurde mit den Werten (T = 293K, M = 100 gmol~! und pg = 61,1 kPa)
(Naphtha leicht, Mittelwerte zuziiglich Toleranz, siehe Tabelle 3.2 aus [191]) gerechnet:

Lp= [9, 23 + (1,57 - 4.47)2704} .40-0,1-0,227-10%kg-a ' ~ 6,5 kg-h™L. (6.23)

Fiir den Standverlustmassenstrom bei offener Atmungsarmatur soll daher ein aufgerundeter

"Lagerstoffe, bei denen ein Anschluss an eine Nachverbrennung oder an eine Dampfespeicherung nicht erfor-
derlich ist, lassen wegen des hoheren Flammpunktes und des geringeren Dampfdruckes keine gefdhrliche
explosionsfahige Atmosphéare erwarten.
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Wert von Ly = 10 kg - h~! als Obergrenze angenommen werden. Die hierbei entweichende Luft

wird als geséttigt betrachtet.

6.2.5. Emissionsabschdtzungen ausgewahlter Schadensfille
Befiillverluste bei offener Atmungsarmatur

Zur Abschétzung der Befiillverluste wird angenommen, dass der Luftraum zwischen Tankboden
und Tankdach Lagerstoffddmpfe enthélt und diese innerhalb der Wiederbefiillzeit verdrangt
werden. Fiir den Verlustmassenstrom Lp gilt:

- Pd

Lp = VﬁMS. (6.24)
Hierin ist V der Einlassvolumenstrom und S der Sittigungsfaktor. Der Sittigungsfaktor (S €
[0, 1]) gibt den Bruchteil der Sattigungskonzentration des Lagerstoffes an, der fiir innerhalb der
verdringten Luft angenommen wird. Eins selbst wire das Maximum und damit gleichbedeutend
mit der Annahme, dass mit Lagerstoff gesittigte Luft verdriangt wird. Die Befiillung erfolgt
jedoch tiblicherweise so rasch, dass eine Séattigung nicht erreicht wird. In der APT 2517/19 wird
fir S ein Wert von S = 0,15 als Groflenordnung angegeben. Die Wiederbefiillvolumenstrome
bis zum Aufschwimmen des Tankdaches nach einer Revision sind iiblicherweise deutlich gerin-
ger als in normalbetrieblichen Befiillvorgdngen bei schwimmendem Dach. Nachfragen bei den
Betreibern ergaben fiir die Wiederbefiillprozesse bei Naphtha und Ottokraftstoffen Volumen-
strome von V = 100 m? - h~! und Temperaturen von etwa T = 288 K. Setzt man unter diesen
Bedingungen erneut konservative Werte (fiir Naphtha, erneut siche Tabelle 3.2 aus [191]) ein,

so folgt: 2000
)
Lp=100-0,15- —————-0,1kg-m > ~33 kg -h". 2
B =100-0,15 S 314288 0,1kg-m 33 kg (6.25)
Der Wiederbefiillvolumenstrom (Verdréangungsvolumenstrom) V. = 100 m? - A= und der Ver-

lustmassenstrom bis zu etwa Lp = 40 kg - h~! werden als Richtwerte fiir die Ausbreitungssi-

mulationen angenommen.

Emissionsmassenstrome im Falle von Dichtungsschaden

Fiir die Bestimmung genauer Verlustmassenstrome miissten fiir einzelne Schadenféille Mes-
sungen vorgenommen werden. Da diese nicht vorliegen, kénnen hier nur Abschétzungen der
Groflenordnung angegeben werden.

Ein Nachlassen der Dichtheit der Ringspaltdichtung durch Uberalterung, Abnutzung oder Be-
schadigung kann mit sukzessiver Vergrofierung der Emissionen einhergehen. Gespréache mit Ex-
perten bei Tankbesichtigungen haben ergeben, dass eine Beschiddigung nur selten hohe Emissio-
nen zur Folge hat und dadurch entdeckt wurde. In vielen Féllen war ein Weiterbetrieb moglich,
jedoch wurde wegen der Gefahr von Folgeschédden eine zeitnahe Reparatur empfohlen.

Schaden der Tertidrdichtung

Ist nur die Tertidrdichtung beschédigt, so kann der Massenstrom zwischen den Grenzwerten ei-
ner funktionstiichtigen Dichtung und dem Fehlen dieses Dichtungstypes liegen. In [192] konnte
gezeigt werden, dass typische Konzentrationen auf dem Tankdach bei funktionierender Primér-
und Sekundéardichtung im ein- bis zweistelligen ppm-Bereich liegen. Die Herausbildung einer
gefahrlichen explosionsfahigen Atmosphére ist damit sehr unwahrscheinlich und auch gesund-
heitliche Folgen beim Einatmen dieser Konzentrationen sind bei den iiblichen Aufenthaltsdau-
ern nicht zu erwarten. Daher sollen nur Schiden an der Primér- und an der Sekundérdichtung
weiter analysiert werden.
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Schaden der Sekundardichtung

Ist nur die Sekundéardichtung beschadigt, so kann der Massenstrom zwischen den Grenzwerten
einer funktionstiichtigen Dichtung und dem Fehlen dieses Dichtungstypes liegen. Ein vollstan-
diger Verlust der Sekundérdichtung bzw. ein Schaden, welcher einem Totalverlust gleichwertig
ist, ist sehr unwahrscheinlich, soll hier aber fiir die Abschéitzung angenommen werden. Die
hochsten Verluste von in Deutschland eingesetzten Primérdichtungen zeigt eine durchschnitt-
lich gut sitzende MGD (nur primér). Gemaf (6.10) folgt somit fiir den Standverlust:

Lr=28,93+ (1,54 -u)*PK.DMp*. (6.26)

Den héchsten Verlustmassenstrom errechnet man fiir die Lagerstoffe mit dem héchsten Produkt
K. Mp*, was im hier betrachteten Vergleichsfeld Naphtha und Ottokraftstoffe sind. Mit den
Werten fiir T = 293 K folgt (Naphtha leicht, Mittelwerte zuztiglich Toleranz):

Lp= (8, 93 + (1,54 - a)2709> 10%-40-0,1-0,227 kg -a~ . (6.27)

Liegt die mittlere Geschwindigkeit @ zwischen 0 und 7 m - s7!, so liegt Lr im Intervall Ly €
[0,9:16] kg-h~ 1.

Fiir den Emissionsmassenstrom aus dem Ringspalt bei Vorliegen eines Sekundéardichtungsscha-
dens soll daher L = 20 kg - h~! als Obergrenze angenommen werden.

Schaden der Primardichtung

In der Literatur sind keine Publikationen zu finden, welche sich mit der Abschéitzung von er-
hohten Emissionsmassenstromen aus Schwimmdachtanks bei Vorliegen von Primérdichtungs-
schiaden befassen. Im Rahmen der Betreiberumfrage sind Schéden an der Primérdichtung als
sehr vielfiltig beschrieben worden. Beispiele fiir mogliche Schéden sind Risse oder porose Stel-
len in der Primérdichtungslamelle, Schiden am Gleitschuh bzw. an der Andriickkonstruktion
oder Schwachstellen am Montageort der Dichtungslamelle. Es ist auch kaum méglich, plausible
Schétzungen zu Rissen oder Porositédten abzuleiten. Grofiere Risse oder Locher liegen iiblicher-
weise nicht plotzlich vor und lokal erhéhte Emissionen kénnten bei Tankbesichtigungen durch
Geruchswahrnehmungen auffallen, bevor Emissionen relevant fiir eine gefdhrliche explosionsfa-
hige Atmosphére auftreten. Ist die Primdéardichtung beschadigt, so wird der Emissionsmassen-
strom neben dem Schadenumfang auch vom Vorhandensein und von der Funktionstiichtigkeit

hoherer Dichtungsriange abhingig sein®.

Schaden der Primardichtung bei funktionstiichtiger Sekundardichtung

Néherungsweise soll hier angenommen werden, dass ein Schaden an der Priméardichtungslamelle
von einer Sekundérdichtung so kompensiert wird, als wére die Sekundéardichtung nicht vorhan-
den, aber die Primérdichtung funktionstiichtig. Ohne hierfiir einen Beweis angeben zu kénnen,
wird dies fiir viele Schadensszenarien wie Porositdten, kleine Risse und Alterungserscheinungen
konservativ sein.

Fiir den Emissionsmassenstrom aus dem Ringspalt bei Vorliegen eines Primérdichtungsschades
bei mindestens vorhandener Sekundirdichtung soll daher ebenso L = 20 kg - h~! als Ober-

grenze angenommen werden.

8 Auch die Wahrscheinlichkeit fiir eine Entdeckung verschiedener Primérdichtungsschiden ist vom Vorhanden-
sein hoherer Dichtungsrdnge abhéngig.
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Schaden der Primardichtung bei beschadigter Sekundardichtung

Im Falle des gemeinsamen Versagens der Primér- und Sekundérdichtung (bzw. auch noch der
eventuell vorhandenen Tertidrdichtung) wiirde potentiell der héchste denkbare Verlustmassen-
strom am Ringspalt auftreten kénnen. Schwere Beschiddigungen, die zu einem (partiell) nicht
abgedecktem Ringspalt fithren, sind sehr selten und nicht pauschal abschétzbar. Die Ringspalt-
mafe sind abhéngig von der Tankgréfie und der Tankkonstruktion, das Schadensbild wiederum
von der Schadensursache und dem Dichtungstyp.

Erneut wird hier so vorgegangen, dass durch Ausbreitungssimulationen ermittelt wird, wel-
cher Emissionsmassenstrom vom Ringspalt ausgehen muss, um in Tankn&he fiir gefahrliche
explosionsfahige Atmosphéren relevante Konzentrationen zu erreichen. Dann kann mit den
Untersuchungsergebnissen fiir Sonderfille gepriift werden, ob eine Freisetzung in dieser Gro-
Benordnung fiir das entsprechende Szenario moglich ist. Hierbei sollen auch Fille einbezogen
sein, bei denen eine Dichtung den Ringspalt nicht ausreichend iiberbriicken kann.

Schaden und Freisetzungen mit Lachenbildung

Im Forschungsprojekt [191] (siche auch weiter oben im Kapitel) wurden verschiedene Scha-
densszenarien betrachtet, bei denen es zur Herausbildung einer Fliissigkeitsoberfliche auf dem
Tankdach oder in der Tankwanne kommen kann. Wegen des hohen Dampfdruckes der hier be-
trachteten Lagerfliissigkeiten und der gegebenen freien Anstromung durch den Wind, kénnen,
je nach Lachengrofle, die Verdunstungsmassenstrome deutlich hoher ausfallen, als diffuse Ent-
weichungen aus Dichtungssystemen. Die Verdunstungsmassenstrome aus diesen Fliissigkeits-
oberflichen wurden mit empirischen Lachenverdunstungsmodellen abgeschétzt. Im Folgenden
soll kurz auf die Problematik der Lachenverdunstung von Ottokraftstoffen eingegangen und
begriindet werden, weshalb die Modelle von Sutton und Pasquill [212, 213], von Deutsch [214]
und von Brighton [215]° als empirische Lachenverdunstungsmodelle fiir die durchzufiihren-
den Abschitzungen des Verdunstungsmassenstromes geeignet sind. Wichtige Modellannahmen
werden im Anhang C dargelegt. Die angegebenen Schétzwerte durch die empirischen Model-
le wurden experimentell in der GroBenordnung bestétigt [193]. Hierzu wurden Stahlbehélter
unterschiedlichen Durchmessers mit Ottokraftstoff gefiillt und der Verdunstungsmassenstrom
mit Hilfe einer Waage gemessen. Die Durchfiithrung dieser Experimente, die Diskussion der
Messergebnisse und die Begriindung der fiir die Ausbreitungssimulationen verwendeten Emis-
sionsmassenstrome ist ausfiihrlich im Forschungsbericht [191] angegeben und erfolgt hier in
Ausziigen.

Lachenbildung und Verdunstungsmodelle

Wird bei Betrieb eines Schwimmdachtanks eine Fliissigkeit in Form einer Lache freigesetzt, so
beeinflussen sehr viele Faktoren den weiteren Verbleib dieser Freisetzung. Relevante Einflussbe-
dingungen sind Gréfle, Form, Temperatur, Umgebungsbedingungen, Lachenstoff und weitere.
Bei der Ausbildung einer Lache sind des Weiteren mogliche Umrandungen bzw. Begrenzungen
fir die Ausbreitung, minimale Schichthohe, Versickerung, Adhésion, Porositat, Untergrundto-
pographie und viele weitere wesentlich. Im realen Fall sind sowohl die Bildung als auch das
Schwinden von Lachen dynamische Prozesse, die nicht alle in einem einzigen Modell Beriick-
sichtigung finden kénnen. In der Literatur sind beispielsweise keine Modelle zu finden, welche
den Entstehungs- und Schwindprozesse zudem vollstandig dynamisch (CFD) beschreiben.
Zur Vereinfachung wird oft angenommen, dass die Entstehungsprozesse gegeniiber den Schwind-
prozessen vernachléssigt werden konnen (instantane Lachenbildung). Fiir die entstandene Lache
nimmt man oft vereinfachend eine wohldefinierte Form auf ebener Unterlage an.

9Im Forschungsbericht [191] ist dieses Modell nicht enthalten. Es wurde auf Empfehlung eines Gutachters der
Publikation [193] aufgenommen, da es in den USA hiufig angewendet wird.
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Das Schwinden der Lachen geschieht fiir die hier betrachteten Lagerstoffe durch Verdunsten. In
der Literatur verfiigbare Verdunstungsmodelle lassen sich in zwei grundsétzliche Modellgrup-
pen einteilen:

1. stationdre Modelle wie vereinfachte Grenzschichtmodelle und empirische/semiempirische
Modelle (inklusive Filmtheorie),

2. instationdre Modelle wie Grenzschichtmodelle (CFD) oder Energiebilanzmodelle.

Grenzschichtmodelle stellen in der Regel ein System partieller Differentialgleichungen fiir die
Grenzschichtfelder T'(Z;t), p(Z;t), U(Z; t) auf mit dem Ziel, Stoffitbergangskoeffizienten 3 ([f] =
LT~Y) mit B = ShT'D und damit den Massenstrom 7 zu bestimmen. Dies ist im Allgemeinen
ein CFD-Problem und wird numerisch gelost. Im Prinzip lassen sich auf diese Weise multiple
Einfliisse durch zusétzliche Bilanzgleichungen auf die Lache mitberiicksichtigen. Energiebilanz-
modelle z.B. [216] bilanzieren alle wesentlichen, in die Lache ein- und ausgehenden Energie-
strome (Wéarmestrome, Stoffstrome, Massenbilanz). Wegen T' = T'(¢) sind die Energiestrome a
priori dynamisch; bilanziert werden tiblicherweise: Warmeiibergang in den Boden und in die
Luft. Mit beriicksichtigt werden Strahlungswérme (drqq), hinzukommende Lachenfliissigkeit
(Gein - Mein = cp-Mein - (Taustritt —1'1), Verdampfungs- bzw. Verdunstungsenthalpien (gsieden - 112,
Quverd * m)

Empirische Modelle versuchen den Stoffiibergang von der Lache in die dariiberliegende, turbu-
lent stromende Luftschicht durch einen Stoffiibergangskoeffizienten zu beschreiben. Dies fiihrt
in der Regel direkt zu empirischen Gleichungen fiir v [217, 214, 218], oder zu Advektions-
Diffusionsgleichungen, fiir die fiir einfache Lachengeometrien analytische Ausdriicke fiir 1 ge-
funden werden koénnen [212, 213].

Fiir die Zwecke der Bestimmung einer plausiblen Groflenordnung im Falle der Lachenbildung
auf einem Schwimmdachtank oder im Auffangbereich wurde im Forschungsprojekt [191] gezeigt,
dass empirische Modelle ausreichend sind. Hier sollen einige der dort angegebenen Ausfiithrun-
gen wiederholt werden, so dass die Eingangsmassenstrome fiir die CFD-Simulationen auch ohne
Zugriff auf den Bericht [191] oder die Publikation [193] moglich wére.

Besonderheiten von Kraftstofflachen

Beziiglich der Verdunstung von Ottokraftstofflachen gibt es einige Publikationen [219, 209, 220,
221, 222, 223, 224], in denen die Verdunstung tiberwiegend durch Spezifikation eines Stoffiiber-
gangskoeffizienten beschrieben wird. Im Gegensatz zu Wasser oder Reinstoffen aus kurzkettigen
Alkanen, zeigen komplexe Gemische wie Ottokraftstoffe ein abweichendes Verdunstungsverhal-
ten. Wahrend des Verdunstungsprozesses dndert sich die stoffliche Zusammensetzung des Ge-
misches, da die leichtfliichtigen Komponenten die Anfangsphase der Verdunstung dominieren
[220]. Dadurch éndert sich insbesondere der zeitliche Verlauf der Verdunstung [219, 209], was
sowohl den Massenstrom betrifft, als auch die Zusammensetzung der Emission. Bei der Untersu-
chung von Rohél- und Ottokraftstofflachen in [209] wurde festgestellt, dass Verdunstungen einer
anderen Dynamik geniigen, als gemafl der Grenzschichtmodelle zu erwarten wére. Beispielswei-
se ist die Verdunstung nicht von der Oberfliche und der iiberstromenden Windgeschwindigkeit
abhéngig, wie es bei Reinstoffen zu erwarten wére. Insgesamt ist der Massenverlust zeitlich
nicht konstant, sondern nimmt exponentiell ab. In den anderen zuvor zitierten Arbeiten wurde
daher untersucht, wie sich physikalische Parameter (z. B. der Dampfdruck oder die Viskositét)
und die Zusammensetzung der Lachenfliissigkeit wiahrend Langzeitverdunstungsexperimente
andern [219, 221] bzw. welchen Einfluss zusétzlich etwa Additive wie ETBE (Antiklopfmittel)
haben [222]. Zudem wurde auch die vertikale Diffusion und die Herausbildung von Konzentra-
tionsprofilen tiber Ottokraftstofflachen untersucht [223].

Allerdings beziehen sich alle zuvor zitierten Arbeiten auf Verdunstungsexperimente, in denen
winzige Lachen in Petrischalen oder Rundkolbenflaschen untersucht wurden bzw. auf Kleinst-
verschiittungen auf einem nicht ndher spezifizierten Boden. In diesen Arbeiten sind entweder
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keine Gleichungen fiir 7 in der Anfangsphase angegeben oder die angegebenen Gleichungen
kénnen nicht benutzt werden. Eine in [219] angegebene Formel fiir 7 kann nicht fiir Zeitréu-
me unter einem Tag verwendet werden, weil die Logarithmusfunktion dann einen negativen
Massenverlust vorhersagen wiirde. In der Arbeit [221] wurde kein Wind berticksichtigt, wes-
wegen der Stofftransport nur von diffusiven Prozessen dominiert wird, welche vergleichsweise
langsam ablaufen. Auch die Arbeit [209], in der sehr prézise Verdunstungsmassenstrome fiir
verschiedene Olsorten angegeben werden, stellt keine Gleichung zur Abschitzung von 7 fiir
die Erfordernisse dieses Projektes bereit.

Zusammenfassend ldsst sich daher festhalten, dass in der Literatur publizierte Untersuchungen
das Langzeitverhalten der Verdunstung im Fokus haben, jedoch nicht die mogliche GréfSenord-
nung von Verdunstungsmassenstromen kurzzeitig nach einer Freisetzung, moglicherweise durch
einen Schaden oder Unfall.

Eine detaillierte Untersuchung vom Verdunstungsverhalten von Ottokraftstoffen auf Betonbo-
den, wie sie hdufig an Tankstellen zu finden sind, wurde in [224] durchgefiihrt. Die Autoren
haben ebenso ein empirisches Modell abgeleitet, welches urspriinglich fiir Vorhersagen zur Was-
serverdunstung parametrisiert war. Der Massenverlust wird in [224] in eine Pegelabnahme je
Tag unter der Annahme einer konstanten Lachenoberfliche umgerechnet. Die Zusammenset-
zungsanderung des Gemisches wird hierbei nicht beriicksichtigt und es werden keine Experi-
mente zur Validierung durchgefiihrt.

Noch problematischer ist jedoch, dass in den dort angegebenen Gleichungen félschlicherweise
ein reziproker Ausdruck zur Berechnung der psychrometrischen Konstante verwendet wurde,
so dass die angegebenen Vorhersagen zum Pegelverlust und die Figuren falsch sind'®. Auch
wurden keine Vergleiche mit den Vorhersagen anderer Modelle vorgenommen.

Insgesamt wurde daher entschieden, den Verdunstungsmassenstrom in der Anfangsphase der
Verdunstung, wo Entmischung nur einen untergeordneten Einfluss hat, experimentell zu be-
stimmen und die Eignung der Modelle zu belegen. Angaben zur Herleitung der Modelle wie
auch die Modellgleichungen findet der interessierte Leser im Anhang C.

Stoffparameter fiir die Verdunstungsmodelle bei Ottokraftstoffen

Gemaf (C.10), (C.20) und (C.23) aus Anhang C fillt der Verdunstungsmassenstrom bei glei-
cher Lachengrofie und Umgebungsbedingungen umso hoher aus, je hoher der Dampfdruck und
der Stoffiibergangskoeffizient sind. In [225] wurde D fiir verschiedene Ottokraftstoffe (91, 95
und 98 Oktan sowie fiir Gemische daraus) experimentell ermittelt. Es konnte gezeigt wer-
den, dass mit steigender Oktanzahl der Betrag des Diffusionskoeffizienten abnimmt und fiir
T = 323 K (50°C) im Bereich von D € [7,4-107" m? s71 : 2,1-107% m? s71] liegt. Der héchste
Stoffitbergangskoeffizient wurde fiir ein Gemisch aus Ottokraftstoff und Ethanol (Sorte: UAE
gasoline E+) ermittelt. Nimmt man diese Kraftstoffsorte heraus, so liegt D im Bereich von
Dc[7,4-107"m? 571 :6,4-107" m? s7!] mit einem Mittelwert von D = 7-10"" m?s~!. Die-
se Werte sollen hier verwendet werden. Die Temperatur wurde in der zitierten Arbeit gewéahlt,
weil es die hochste Umgebungstemperatur fiir Sicherheitsbetrachtungen am Untersuchungsort
darstellte. Da D mit der Temperatur im Allgemeinen steigt, kénnen diese Werte als konservativ
fiir niedrigere Temperaturen angesehen werden. Wegen der Ahnlichkeiten in den Zusammen-
setzungen sind hochste Werte fiir D neben Ottokraftstoffen auch fiir Naphtha zu erwarten.
Das Modell von Deutsch benotigt die dynamische Viskositat von Luft. In [226] wird diese mit
n=15-10"%m?s~! bei T = 293 K angegeben.

Fiir den Dampfdruck werde pg = 55,8 - 10® Pa und fiir die Temperatur entsprechend 7' = 293 K
gewdhlt. Die molare Masse sei M = 0,11 kgmol~!.

Beide Modelle benétigen die Angabe einer Windgeschwindigkeit in einer Referenzhéhe. Im Mo-
dell von Deutsch ist die Referenzhohe z = 10 m. Eine Umrechnung der Windgeschwindigkeit

10Dje Autoren der Arbeit wurden auf den Fehler hingewiesen.
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auf andere Hohen kann mit dem zuvor angegebenen Profilfaktor « erfolgen:

21

w(z1) = ulz0) ()a (6.28)

20

Das Modell von Brighton baut auf den Modellannahmen von Sutton und Pasquill auf, benutzt
jedoch eine modifizierte Beschreibung des turbulenten Stoffeintrages in die Grenzschicht. Die
hierbei neu hinzukommenden Konstanten sind im Anhang C angegeben.

6.2.6. Experimente zur Lachenverdunstung

Fiir eine detaillierte Beschreibung der experimentellen Bestimmung der Verdunstungsmassen-
stromen sei hier auf die Publikation [193] bzw. auf den Forschungsbericht [191] verwiesen. An-
gegeben werden soll jedoch, dass als Testsubstanzen handelsiibliches Winter- und Sommerblend
(SUPER 95) von einer Tankstelle verwendet wurde. Die Experimente wurden im Sommer und
im Winter unter realen Wetterbedingungen durchgefiihrt. Folgende Grolen/Einfliisse wurden
bestimmt /untersucht:

o Verdunstungsmassenstrom 7(t) in Abhéngigkeit der Zeit,

o Einfluss von Windgeschwindigkeit, Temperatur und Blend,

e Einfluss der Lachengrofe,

e Verdunstung mit Warmebad und Konzentrationsmessungen im Umfeld.

AnschlieBend erfolgte ein Vergleich der Messwerte mit den Modellvorhersagen.
Zusammenfassend kann hier angegeben werden, dass die Groflenordnungen der gemessenen
und vorhergesagten Verdunstungsmassenstrome v gut iibereinstimmen. Die Modelle aus dem
Vergleichsfeld liefern zudem eine brauchbare Ubereinstimmung in ihren Vorhersagen. Die ge-
messenen Werte liegen innerhalb der mit den Unsicherheiten spezifizierten Fehlerbereiche, auch
wenn das Modell von Deutsch hier weniger konservativ als das Modell von Sutton-Pasquill bzw.
das Modell von Brighton ist.

Die Vorhersage einer Lache und deren Spezifikationen bei einem Schaden an einem Schwimm-
dachtank ist schwierig. Dies gilt sowohl fiir das Dach als auch fiir den Auffangbereich. Wahrend
man sich die Herausbildung einer wohlgeformten Lache (rund, elliptisch) auf dem Schwimm-
dach noch vorstellen kann, sind im Auffangbereich weitere grofien- und formbeeinflussende
Faktoren zu finden. Ublicherweise gibt es dort Ubergéinge von Beton auf Wiesen- oder Kies-
flichen und auch Anderungen im Gefille. Im Rahmen dieses Projektes wurde es dennoch als
hinreichend angesehen, den Verdunstungsmassenstrom rh mit einfachen empirischen Modellen
zu berechnen, wenn sichergestellt ist, dass die Lachenoberflichen nicht unterschétzt werden.
Fine Kopplung dieser Modelle mit den CFD-Ausbreitungssimulationen ist somit begriindet.
Mit Blick auf die realen Gréfien von Schwimmdachtanks zeigt Abbildung 6.9 den Groéfienbe-
reich von v in Abhéngigkeit vom Tankradius und fiir verschiedene Windgeschwindigkeiten.
Durch die Wahl von r = 20m kann die Verdunstung unmittelbar fiir die weiter oben spe-
zifizierten Tanktypen 1 bis 5 abgelesen werden. Hier sei erneut betont, dass die bestimmten
Verdunstungsmassenstrome wegen der zahlreichen moglichen Abweichungen der Realsituation
am Schwimmdachtank von den Modellannahmen nur fiir eine Plausibilisierung der Gréfien-
ordnung geeignet sind. Des Weiteren wird angenommen, dass die mit den Verdunstungsmas-
senstromen einhergehende Warmeabfuhr die Temperatur der Lache nicht senken moge. Da
der Verdunstungsmassenstrom mit fallender Lachentemperatur abnimmt, ist diese Annahme
wiederum konservativ.
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Abbildung 6.9: Darstellung des Massenverlustes durch Verdunstung in Abhéngigkeit des La-
chenradius (u(z = 1m) = 1,2ms~!) berechnet mit den Modellen von Sutton-Pasquill, Deutsch
und Brighton. Das Inset zeigt die Verdunstung in Abhéngigkeit der Windgeschwindigkeit fiir
eine Lache mit dem Radius von r = 20 m.

6.2.7. Partieller oder vollstandiger Dachuntergang

Geht ein Schwimmdach partiell oder vollstandig unter, so wird eine sehr grofler Bereich in-
nerhalb des Schwimmdachtanks zu einer freien Lachenoberfliche. Fiir die Emissionen, wel-
che vom Dachbereich eines Schwimmdachtanks ausgehen koénnen, stellt dies das Worst-Case-
Szenario dar. Die Emissionsmassenstrome fiir die CFD-Simulationen wurden in Abhéngigkeit
der Windgeschwindigkeit gemafl (C.10), (C.20) und mit (C.23) bestimmt. Als GroBenbereich
ist 7m < 10 kg - s~! fiir die betrachteten Tanktypen 1-5 sinnvoll.

6.2.8. Tankiiberfiillung oder Leckagen mit Lachenbildung im Auffangraum

Untersuchungen zu Tankiiberfiillungen und zu Tankhiillenschéden zeigen, dass die damit ein-
hergehenden Stofffreisetzungen bei Lagerstoffen wie Ottokraftstoffe oder Naphtha mit hoher
Sicherheit zu gefahrlichen explosionsfihigen Atmosphéren im Tankbereich und dariiber hinaus
fithren werden. Ungliicke wie der Buncefield-Unfall in Grofibritannien (11.12.2005) [227] oder
die Tanklager-Explosion in Puerto Rico (24.10.2009) [228] zeigen, dass mit dem Uberlaufen
der Tanks grofle Oberflichen an der Tankhiille iiberstromt werden und der Lagerstoff regel-
recht herunter pldatschert. Dabei bilden sich feine Aerosole, Schwergaswolken aus VOCs und
ausgedehnte Lachen im Auffangbereich, die daraufhin verdunsten. Ubliche Befiillvolumenstro-
me transportieren zu hohe Lagerstoffmengen, als dass eine sich bildende Lache durch einen
iberlaufenden Tank ungefdhrlich sein kénnte.

Hier wird daher angenommen, dass ein iiberlaufender Tank oder eine Lache im Auffangraum
immer zu einer kritischen Emission fithren wird. Selbiges gilt fiir einen Riss im Tankmantel.
Daher sollen fiir diese Szenarien keine CFD-Simulationen durchgefiihrt werden. Es sei hier aber
explizit auf die CFD-Simulation zum Buncefield-Unfall [227] verwiesen. Dort wurde versucht,
die Ausbreitung der fliichtigen organischen Verbindungen nach dem Uberlaufen des Tanks zu
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simulieren. Die Simulationen benutzen dabei die Daten aus der Rekonstruktion des Unfallher-
ganges.

6.2.9. Gesamtiibersicht iiber Szenarien und Emissionsmassenstrome

Die Freisetzungsmassenstrome fiir Freisetzungen im Normalbetrieb, bei Revisionen und fiir
verschiedene Schadenereignisse sind in der Tabelle 6.4 Gbersichtsartig zusammengefasst. Diese
werden als Eingangsparameter fiir die im folgenden Abschnitt beschriebenen Ausbreitungssi-
mulationen verwendet.

Tabelle 6.4: Ubersicht iiber Emissionen an Schwimmdachtanks und die zugeordneten Freiset-
zungsmassenstrome. Abkiirzungen: Primérdichtung (PD), Sekundardichtung (SD).

Ereignis Quellterm in Position der Quelle, Bemerkungen
kg h~!
Normalbetrieb <10 variable Aufteilung auf Ringspalt und
Fithrungsrohr
Revision <10 variable Aufteilung auf Ringspalt,
(Standverluste) Fiithrungsrohr und Atmungsarmatur
Revision < 40 Atmungsarmatur
(Wiederbefiillen)
Schaden SD <20 Ringspalt, PD funktionstiichtig
Schaden PD < 20 Ringspalt, SD funktionstiichtig
Schaden Dichtung freier Parameter Dachfehlposition, kombiniertes
Dichtungsversagen, Ringspalt
Armaturschaden freier Parameter Dachlache variable Grofie (partieller,
vollstédndiger Dachuntergang)
Dachuntergang freier Parameter Dachlache, Tankdachgréfie
Dachuntergang < 10000 Dachlache, Tankbeispiel 1-5
(Beispieltanks)
Leckage freier Parameter Lache variabler Grofle, Auffangraum

Zu den Eintrégen in der Tabelle 6.4 ist anzumerken, dass die angegebenen Quellterme konser-
vative Obergrenzen darstellen. Freier Parameter bedeutet, dass fiir eine plausible Abschétzung
eines Quelltermes zusétzliche Daten bzw. Szenarienanalysen erforderlich sind, welche hier nicht
vorliegen. In den Stréomungssimulationen wurden daher Emissionen von 100 kg - h~! aus dem
Ringspalt und der Atmungsarmatur betrachtet, auch wenn eine so hohe Freisetzung nicht durch
ein Szenario beschrieben werden kann. Ziel war es herauszufinden, welche Konzentrationsfelder
bei verschiedenen Freisetzungsmassenstrome erwartet werden kdnnten.

6.3. Ausbreitungsuntersuchungen im Windkanal und
CFD-Simulationen

6.3.1. Visualisierung der Tankumstromung und der Freisetzung im Windkanal

Im Rahmen der Windkanaluntersuchungen wurde zunéchst das Stromungs- bzw. Ausbreitungs-
feld visualisiert, indem aus den Quelléffnungen (Atmungsarmatur in der Tankmitte) definiert
Rauch freigesetzt und dessen Ausbreitung innerhalb dinner Lichtebenen geometrisch definiert
sichtbar gemacht wurde. In Abbildung 6.10 sind vertikale Lichtschnitte unterschiedlicher Belich-
tungszeit gezeigt. Es wurde hierfiir Ethan aus der Atmungsarmatur freigesetzt, wobei sich das
Tankdach am unteren Umkehrpunkt (wie im Falle einer Revision) und am oberen Umkehrpunkt
befand. Durch kurze Belichtungszeiten lassen sich einzelne Wirbelstrukturen visualisieren. Sol-
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Abbildung 6.10: Darstellung von vertikalen Lichtschnitten unterschiedlicher Belichtungszeit
bei Freisetzungen von Ethan aus einer Punktquelle in der Tankdachmitte (vereinfachte Nach-
bildung der Atmungsarmatur). Von oben nach unten nimmt die Belichtungszeit zu. Links:
Tankdach am unteren Umkehrpunkt, rechts: Tankdach am oberen Umkehrpunkt.
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che Wirbelstrukturen kénnten mittels LES-Simulationen gefunden werden. Die Aufnahmen bei
zunehmenden Belichtungszeiten entsprechen tendenziell Konzentrationsmittelwerten. Mit den
hier durchgefithrten RANS-Simulationen kénnen Konzentrationsprofile erwartet werden, die
letzteren sehr dhnlich sind. Man kann der Abbildung 6.10 entnehmen, dass einzelne Wirbel-
strukturen vergleichsweise hohe Konzentrationen des freigesetzten Gases beinhalten und diese
korreliert transportieren konnen. Solche Wirbel sind insbesondere im Lee zum Tank interessant,
da sie hohe Konzentrationen, wie sie bei Emissionen aus Lachen entstehen, bis in den Auffang-
bereich am Fufl des Tanks verlagern kénnen. Allerdings zeigen diese Wirbelstrukturen erhéhter
Konzentrationen stochastisches Auftretensverhalten und sind nur kurzzeitig. Fir die Zwecke
dieses Forschungsberichtes ist dies so zu interpretieren, dass kurzzeitige Uberschreitungen der
UEG im Auffangbereich moéglich sind, auch wenn der mit RANS-Simulationen bestimmte Kon-
zentrationsmittelwert noch hinreichenden Sicherheitsabstand zur UEG hat (beispielsweise der
RANS-Mittelwert noch weniger als 50 % der UEG ist). Befindet sich im Auffangbereich eine
Ziindquelle, die mit dem Eintreffen eines solchen Wirbels zusammentrifft, so ist eine Entziin-
dung moglich. Langere Belichtungszeiten zeigen Verteilungsstrukturen, die eher einer statio-
néaren Situation entsprechen und nicht nur kurzzeitig (Zeitraume im Sekundenbereich) auftre-
ten. Diskutiert man beispielsweise die Entziindung einer Freisetzung von VOC durch einen
Blitzeinschlag im Auffangbereich, so wére die kombinierte Wahrscheinlichkeit von lokaler Kon-
zentration oberhalb der UEG und dem FKinschlagen eines Blitzes ausschlaggebend. Diese ist
jedoch kleiner als in dem Fall, wo der Mittelwert der Konzentration oberhalb der UEG liegt.

6.3.2. Konzentrationsmessungen im Windkanal nach Ethanfreisetzungen

Fiir den Vergleich zwischen CFD-Simulation und Windkanalmessungen wurden verschiedene
Konzentrationsprofile im Windkanal experimentell bestimmt. Hierbei wurden Longitudinal-,
Vertikal- und Lateralprofile unterschieden. Die Freisetzung erfolgte nahezu impulsfrei aus einem
Rohr, das in etwa dem der Atmungsarmatur entspricht. Fiir den Vergleich der gemessenen
Konzentrationen C), mit den Konzentrationen aus der CFD-Simulation Cs wurden diese in
eine dimensionslose Vergleichskonzentration C* iiberfiihrt (siche VDI 3783 Blatt 12):

Cmuref L72«5f
Qref '

Hierin sind u,.y die gemessene Referenzwindgeschwindigkeit in der Hohe L,y iiber dem Boden
und Qrey ist der Quellvolumenstrom. Mit (6.29) kann bei Kenntnis der gemessenen und der
aus der Simulationen folgenden Konzentration sowohl fiir den Modellmaflstab, als auch fiir den
Realmafistab C* errechnet werden, welche naherungsweise iibereinstimmen sollten.

Daher erfolgt der Vergleich der Windkanaluntersuchungen mit den CFD-Simulationen durch
eine gemeinsame Darstellung von C™* mittels unterschiedlicher Profile. Die Messungen erfolgten
hierbei im windabgewandten Bereich (Lee). Diese Quelleigenschaften wurden in ANSYS-CFX
nachgestellt.

In der Ubersichtsabbildung 6.11 (oben rechts) sind die Achsen fiir die Longitudinal-, Vertikal-
und Lateralprofile illustriert. Die Lédngen der eingezeichneten Achsen reprisentieren hierbei die
durch die Messungen im Windkanal erfassten Intervalle. Die gestrichelten Linien sollen die Po-
sitionierung der Lateralprofile und des Longitudinalprofiles vereinfachen. Es handelt sich um
Projektionen der Profillinien auf den Boden. Zudem illustrieren die Profillinien, dass durch die
Windkanalmessungen alle fiir die Zwecke des Forschungsberichtes relevanten Bereiche erfasst
wurden.

Die beiden Lateralprofile (y-Richtung) wurden auf der Héhe der Schwimmdachtankoberkante
gemessen, ebenso das Longitudinalprofil (z-Richtung = Windrichtung). Fiir die Messintervalle
gilt: (x = 22 m,y € [—28,28] m,z = 16 m) (Lateralprofil 1), (z = 50 m,y € [—40,40] m, z =
16 m) (Lateralprofil 2), (z € [22,82] m,y = 0 m,z = 16 m) (Longitudinalprofil). Die Vertikal-

C* = (6.29)
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profile erfassen die Konzentrationen von Bodenhohe bis auf eine Héhe von 35 m (z-Richtung):
(x =22m,y =0m,z € [0,35] m) (Vertikalprofil 1) und (z =82 m,y = 0m,z € [0,35] m).

Die Simulation erfolgte mit Qc; = 5,6 - 103 kgs™!, Upef = 1ms~! und Lycy = 10m. In der
Simulation wurde Ethan mit einer Dichte von p = 1,3kgm™ freigesetzt, womit folgt:

Uref L72“ef

Qref

Mit diesem Faktor wurden die in den CFD-Simulationen ermittelten Konzentrationsdaten mul-
tipliziert, um die dimensionslose Vergleichskonzentration (6.29) zu bekommen. Die Konzentrati-
onsprofile sind ebenso in der Ubersichtsabbildung 6.11 im direkten Vergleich gezeigt. Man findet
zwischen den im Windkanal bestimmten Stoffausbreitungen und den Simulationsergebnissen
grundsitzlich eine sehr gute Ubereinstimmung. Fiir alle Profile passen der Verlauf (Kriim-
mungsverhalten der Kurven) der Konzentrationen in Abhéngigkeit der jeweiligen Entfernung
wie auch die Maximalkonzentrationen zueinander. Uberwiegend sind jedoch die Messwerte aus
den Windkanalversuchen leicht oberhalb der Simulationswerte. Geringe Abweichungen entste-
hen zum Teil dadurch, dass die Windkanaldaten linear interpoliert wurden und bei hoherer
Anzahl an Messpunkten dem Kurvenverlauf der Simulationsdaten folgen wiirden. Beispiel hier-
fiir ist der Verlauf des = 22 m-Lateralprofiles (mitte links in Abbildungen 6.11) bei geringen
Konzentrationen. Die Unterschiede zwischen beiden Lateralprofilen liegen darin begrindet,
dass mit zunehmender Entfernung zum Schwimmdachtank die Konzentrationen rasch abneh-
men. Somit zeigt das x = 50 m-Lateralprofil (mitte rechts in Abbildung 6.11), welches der
Entfernung von der Tankmitte zur Deichoberkante entspricht, bereits ein deutlich geringes
Konzentrationsmaximum auf der Achse der Hauptwindrichtung (y = 0). Die leichte Welligkeit
und die geringfiigige Tendenz zur Asymmetrie im x = 22 m-Lateralprofil sind Artefakte des
Gitters, aus der eine leicht unsymmetrische Ausbreitung der Freisetzung in der Anfangsphase
auf dem Tankdach resultiert. Bei einer weiteren Verbesserung des Gitters wiirden diese Artefak-
te verschwinden. Die Vertikalprofile in Abbildungen 6.11 (unten) beschreiben die Anderung der
Konzentration entlang der Zylinderachse des Schwimmdachtanks. Das x = 22 m-Vertikalprofil
(links unten) wurde unmittelbar neben dem Tank in Hauptwindrichtung aufgezeichnet. Der
unsymmetrische Verlauf liegt daran, dass fiir z > 16 m eine freie Anstromung moglich ist,
wahrend fiir z < 16 m die Konzentrationen im Abstrombereich zum Tank gemessen wurden.
Die RANS-Simulationen kénnen hierbei die Konzentrationswerte, insbesondere ab Fuflpunkt
(z = 0 m), nicht gut beschreiben. Hierfiir wiren LES-Simulationen besser geeignet. Hier zeigt
sich, dass die RANS-Simulationen die Bodenkonzentrationen tendenziell unterschétzen konnen.
Insofern erscheint es erneut plausibel, die Ausbreitungen der Emissionen im Falle von Lachen
bzw. Dachuntergéngen konservativ einzuschétzen. Der Vergleich der Longitudinalprofile in Ab-
bildung 6.11 zeigt erneut eine gute Ubereinstimmung zwischen Messung und Simulation, auch
wenn die Simulationsdaten bei geringer Entfernung zum Tank etwa 8% geringer sind. Erwar-
tungsgemaf nimmt die Konzentration monoton mit zunehmender Entfernung zum Tank ab.
Zusammenfassend kann geschlussfolgert werden, dass die Windkanaldaten die Simulationen
bestéatigen.

= 23255. (6.30)

6.3.3. CFD-Simulation zu Emissionen im Normalbetrieb

Weiter oben wurde gezeigt, dass eine konservative Obergrenze von 10 kg h~! aus Dachdichtun-
gen und Dacharmaturen (zusammen) fiir den zur Simulation verwendeten Tank plausibel ist.
Hier nicht dargestellte Simulationsergebnisse zeigen jedoch, dass sich diese Emissionen auch
bei wenig Wind rasch verfliichtigen und kaum visualisierbare Bereiche oberhalb der UEG lie-
fern. Dies liegt auch an der gewahlten Gitterauflésung, welche noch zu grob ist, um derartig
kleine Bereiche in der Ndhe der Dichtungselemente aufzulésen, bei denen die Konzentrationen
nahe der der UEG sind. Daher wurden extreme Emissionen von 100 kg h~! aus dem Ringspalt
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Abbildung 6.11: Vergleiche einer definierten Freisetzung im Windkanal mit einer CFD-
Simulation an einem Modell. Dargestellt sind Longitudinalprofile (oben links), Lateralprofile
(mittig) und Vertikalprofile (unten) fiir die dimensionslose Konzentration gemafl (6.29). Oben
rechts: Darstellung der Achsen (und Benennungen) fiir die im Windkanal gemessenen und hier
illustrierten Longitudinal-, Vertikal- und Lateralprofile.
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angenommen, welche sogar die Prognosen der Emissionen bei Dichtungsschidden iibertreffen.
Abbildung 6.12 zeigt Simulationsergebnisse zur Ausbreitung dieser Emissionen fiir unterschied-
liche Dachpositionen und Windgeschwindigkeiten (letztere in Bezug zu einer Referenzhéhe von
10 m). Man kann der Abbildung 6.12 entnehmen, dass die im Normalbetrieb zu erwarten-

( OpenFoam [ Ansys CFX N
Ringspalt: 10 kg je h UEG

as

|
v

Ringspalt: 100 kg je h UEG

Ringspalt: 10 kg je h 50% UEG

/
\

Ringspalt: 100 kg je h 50% UEG

et

Abbildung 6.12: Tlustrationen von Emissionsausbreitungen fiir unterschiedliche Dachpositio-
nen und Windgeschwindigkeiten. Als Quellstiarken wurden 10 kg h~! und 100 kg h~! aus dem
Ringspalt angenommen. Im oberen Sammelbild sind die Ausdehnungen der Emissionswolken
mit Erreichen der UEG und im unteren Sammelbild mit Erreichen von 50% der UEG angegeben
(u=1ms™1).

den Emissionen nur kleine explosionsgefihrdete Bereiche auf dem Dach verursachen. Dies gilt
selbst fiir das extreme Szenario bei einer Emission vom zehnfachen des konservativ geschétzten
Hochstwertes. Die Softwarepakete ANSYS und OpenFOAM liefern vergleichbare Ergebnisse.
Bereiche mit etwa 50% der UEG sind erwartungsgemaf} etwas grofier, beschranken sich dennoch
nur auf kleine Bereiche in der Ndhe der Ringspaltdichtung.

Setzt man wie hier die Geruchschwelle bei 0,1% der UEG an, so liegt auf dem gesamten Dach
eine Geruchswahrnehmbarkeit vor. Dies ist in Abbildung 6.13 gezeigt. Mit Ausnahme des ex-
tremen Szenario, sind neben dem Tank keine oder nur sehr leichte Geruchswahrnehmungen
im Normalbetrieb zu erwarten. Diese Simulationsergebnisse sind auch konsistent mit der Be-
triebserfahrung bei der Nutzung von Schwimmdachtanks.

6.3.4. CFD-Simulation zu Emissionen bei einer Revision

Emissionen, die in einer Revision auftreten kénnen, wurden zuvor mit 10 kg =" aus der Ring-
spaltdichtung und mit 40 kg h~' aus der Atmungsarmatur abgeschitzt. Fiir diese geringen
Emissionen gilt die gleiche Feststellung wie fiir die normalbetrieblichen Emissionen. Daher
wurden Emissionen von 100 kg h™' aus der Atmungsarmatur zusammen mit einer Emission
von 100 kg h~' aus dem Ringspalt angenommen.
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Abbildung 6.13: Illustration der Ausbreitung von Emissionen mit Uberschreiten der Geruch-
schwelle fiir unterschiedliche Dachpositionen und Windgeschwindigkeiten. Als Quellstirken
wurden 10 kg h~! und 100 kg h~! aus dem Ringspalt angenommen.

In Abbildung 6.14 werden jedoch nur Simulationsergebnisse zur Ausbreitung der extremen
FEmissionen bei unterer Dachposition gezeigt, da die anderen im Fall zuvor bereits enthalten
sind. Es wurden hier nur die mit dem Softwarepaket ANSYS-CFX bestimmten Emissionsaus-

Abbildung 6.14: Illustrationen von Emissionsausbreitungen fiir Revisionsfreisetzungen. Als
Quellstirken wurden 100 kg h~! aus dem Ringspalt und simultan 100 kg h~! aus der Atmungs-
armatur angenommen. Im oberen Sammelbild sind die Ausdehnungen der Emissionswolken mit
Erreichen der UEG und im unteren Sammelbild mit Erreichen von 50% der UEG angegeben.
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breitungen dargestellt. Man beachte, dass fiir das Ausstromen aus der Atmungsarmatur ein
zusatzlicher Eingangsvolumenstrom vorliegt.

Wie im Falle der Ausbreitung der Emissionen im Normalbetrieb sind die explosionsgefdhrdeten
Bereiche auf das Dach beschréankt und wenig rdumlich ausgepriagt. Die Bildung einer gefahr-
lichen explosionsfihigen Atmosphére im Auffangbereich und insbesondere im bodennahen Be-
reich des Auffangbereiches ist sehr unwahrscheinlich und wurden fiir alle hier durchgefiihrten
Simulationen nicht gefunden. Griinde hierfiir sind die rasche Dispersion der fliichtigen organi-
schen Kohlenwasserstoffe und die Tatsache, dass selbst die konservativen Emissionswerte mit
Blick auf die Tankdimensionen gering sind.

Geruchswahrnehmungen sind dagegen im Auffangbereich moglich, wie Abbildung 6.15 zeigt.

B uEG
1 >50% UEG

>10% UEG

Abbildung 6.15: Tllustration der Ausbreitung von Emissionen mit Uberschreiten der Geruch-
schwelle fiir Emissionen bei einer Revision. Als Quellstirken wurden 100 kg k™! aus dem
Ringspalt und 100 kg h~! aus der Atmungsarmatur angenommen. Windgeschwindigkeit oben:
w=1ms ! unten: u = 4ms~!

6.3.5. CFD-Simulation zu Emissionen im Schadenfall

Durch die sehr konservativen Annahmen fiir die zuvor gezeigten Konzentrationsfelder wer-
den praktisch alle Schiden mit diffusen Emissionen erfasst. Es verbleiben solche Schaden und
Ereignisse, die zu einer mehr oder weniger ausgedehnten Lache fithren, aus der sich ein Emissi-
onsmassenstrom durch Lachenverdunstung ergibt. Mit den Ergebnissen aus den Verdunstungs-
messungen und empirischen Abschétzungen ist bei einer Lache aus einer extrem entziindlichen
Flissigkeit wie z. B. Ottokraftstoff oder Naphtha davon auszugehen, dass der Bereich mit einer
explosionsfahigen Atmosphére die Lache selbst flichenméfig weit iibersteigen kann. Ob hierbei
ein Volumen involviert ist, so dass von einer gefahrdrohenden Menge ausgegangen werden muss,
richtet sich nach der Lachengroéfie, den Umgebungsbedingungen und nach der Beurteilung des
Gegenstandes, auf den eine Bedrohung abzielt. Dies kann hier nicht pauschal beurteilt werden.
Daher wurde angenommen, dass jede Freisetzung in den Auffangbereich potentiell kritisch zu
sehen ist (vgl. die quantitative Risikoanalyse etwas weiter unten, konservativer Grenzfall).

Als verbleibendes Simulationsproblem wurde hierbei die Frage gestellt, ob eine grofle Lache auf
dem Dach, etwa bei einem Dachuntergang, eine Uberschreitung der UEG im Auffangbereich
verursachen kann. Daher werden in den folgenden Abbildungen 6.16 bis 6.18 Darstellungen zu
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Emissionsszenarien gezeigt, bei denen das Schwimmdach untergegangen ist (extremes Szena-
rio). Fiir die Abbildungen wurden Schnittebenen und Isokontourlinien verwendet. Als Wind-
geschwindigkeiten wurden erneut « = 1 ms~! (links) und u = 4ms~! (rechts) unterschieden.

B ueG
1 >50% UEG

>10% UEG

Abbildung 6.16: Tllustration der Ausbreitung von Emissionen bei einem Dachuntergang bzw.
bei einer vollstandigen Flutung des Tankdaches. Als Quellmassenstrom wurde 1 kg s~ ange-

nommen (ANSYS CFX).

B ueG
[ >50% UEG
>10% UEG

Abbildung 6.17: Tlustration der Ausbreitung von Emissionen bei einem Dachuntergang bzw.
bei einer vollstandigen Flutung des Tankdaches. Als Quellmassenstrom wurde 3 kg s~! ange-
nommen (ANSYS CFX).

B ueG
[ >50% UEG
>10% UEG

Abbildung 6.18: Illustration der Ausbreitung von Emissionen bei einem Dachuntergang bzw.

bei einer vollstandigen Flutung des Tankdaches. Als Quellmassenstrom wurde 10 kg s~! ange-

nommen (ANSYS CFX).

Zunéchst findet man, dass in jedem Fall der gesamte Dachbereich von einer Emissionswolke
oberhalb der UEG eingedeckt ist. Auch fiir mittlere Lachengréfien bis hinunter zu 25% der
Dachfliache (ohne Abbildung) ist der gesamte Dachbereich betroffen. Man findet andererseits
allerdings, dass auch bei einem Extremszenario wie bei einem Dachuntergang nicht zwangslau-
fig eine Uberschreitung der UEG im (bodennahen) Auffangbereich vorliegen muss. Die Simu-
lationsergebnisse bestimmt mit OpenFOAM zeigen eine konservativere Einschétzung zu den
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Konzentrationsprofilen. Es sind Wetterbedingungen moéglich und nicht durch die Simulationen
erfasst, aus denen sich ein stirkeres Absinken der Emissionen in den Auffangbereich ergeben
konnte. Daher wurde hier geschlussfolgert, Dachuntergédnge und grofle Lachen als potentielle
Ursachen fiir Uberschreitungen der UEG, auch im Auffangbereich, anzusehen.

6.4. Quantitative Risikoanalyse mit Bayesschen Netzen

Im Kapitel 3 wurden die Grundlagen zu Bayesschen Netzen und die Art der Beriicksichtigung
von Unsicherheiten angegeben. In diesem Abschnitt werden die Anwendungen auf das For-
schungsproblem dargestellt.

Zunéchst wird in Abbildung 6.19 ein kleiner Auszug des Netzes zusammen mit der fiir diesen
Teilbereich relevanten Transfermatrix gezeigt. Stellvertretend fiir die anderen Transfermatrizen,
soll an diesem Beispiel erklart werden, wie die bedingten Wahrscheinlichkeiten im Netz festzu-
legen und zu integrieren sind. Die Entscheidungen wurden zusammen mit Experten getroffen
oder sie sind Konsequenzen aus den Gespriachsauswertungen. Der Wert P(R1|Th, S1, P1) ist die
bedingte Wahrscheinlichkeit fiir einen hohen Schaden an der Ringspaltdichtung unter der Be-
dingung, dass alle Dichtungsringe (Tertidrdichtungsschaden T}, Sekundérdichtungsschaden S
und Primérdichtungsschaden P;) beschidigt sind. Dieser Wert wurde zu 0, 10 gewéhlt, weil nur
wenige kombinierte Schdden zu einem emissionsrelevanten Schaden an der Ringspaltabdichtung
fithren werden. Ublicherweise sind nach ungefihr 10-15 Jahren alle Dichtungsringe gealtert und
in Teilen beschédigt, so dass ein Tausch erfolgt. Hier wurde angenommen, dass nur in jedem
zehnten Fall ein emissionsrelevanter gemeinsamer Schaden vorliegt. Die bedingte Wahrschein-
lichkeit fiir einen mittleren Schaden an der Ringspaltabdichtung P(R3|T1, S1, P1) = 0,20 wurde
als doppelt so hoch angenommen, womit fiir P(R3|13,S1, P1) = 0,70 folgt.

Nimmt man nun an, dass die Tertidrdichtung, im Gegensatz zu den anderen Dichtungsréan-
gen, unbeschidigt ist, so sinkt das Vertrauen in einen hohen Ringspaltdichtungsschaden. Dies
wurde angenommen, weil eine funktionierende Tertidrdichtung Emissionen zuriickhélt, wes-
wegen P(Rp|T»,S1,P;) = 0,08 gewahlt wurde. Erneut wurde fiir einen mittleren Schaden
an der Ringspaltabdichtung der doppelte Wert P(Rz|T%,S1, P1) = 0,16 angenommen, womit
P(R3|T2, Sl, Pl) = 0, 76 folgt.

Ist nur die Sekundérdichtung unbeschidigt, so wird das Vertrauen in einen hohen Gesamtdich-
tungsschaden wiederum etwas sinken, da im Gegensatz zur Tertidrdichtung die Sekundéardich-
tung als geringfiigig effizienter angesetzt wird, womit P(R1|T1, Sa, P1) = 0,06, P(R2|T1, S2, P1) =
0,12 und P(R3|T3, S, P1) = 0,82 folgen. Ein wiederum etwas kleinerer Wert fiir das Vertrauen
in einen hohen Gesamtdichtungsschaden wurde fir einen alleinigen Primérdichtungsschaden
angesetzt mit P(R1|11,S1, P2) = 0,05, weil eine funktionierende Primérdichtung tiblicherweise
kritische Emissionen verhindert.

Der Wert wurde allerdings nicht zu Null gewahlt, weil mit den Schiden immer noch die M&g-
lichkeit eines verkanteten Daches verbleibt. Die bedingte Wahrscheinlichkeit fiir einen mittleren
Schaden wurde dreimal so hoch bewertet p(Ro|T1,S1, P2) = 0,15, womit P(R3|T1,S1, Py) =
0, 80 verbleibt.

Sind zwei Dichtungsréinge unbeschédigt, so sinkt das Vertrauen in einen hohen Gesamtdich-
tungsschaden erneut ab. Grundsétzlich wurde hierbei angenommen, dass eine Primérdichtung
effektiver als eine reine Sekundérdichtung und diese wiederum etwas effektiver als eine rei-
ne Tertidrdichtung ist. Daher wurden P(R;|T5,S2, P1) = 0,04 und P(R;|T5, 51, P2) = 0,02
gewdhlt. Wie zuvor wurde fiir das Vertrauen in einen mittleren Gesamtdichtungsschaden der
dreifache Wert P(Rga|T»,S2, P1) = 0,12 und P(R3|T»,S1, P) = 0,06 angenommen, womit
P(R3|Ts,S2, P1) = 0,84 and P(R3|T»,S1,Py) = 0,92 folgen. Fiir einen alleinigen Schaden
der Tertidrdichtung und fiir den Fall, dass alle Dichtungsringe unbeschadigt sind, wurde
P(Ry|T}, S2, Py) = 0,00 und P(Ry|T3,S2, P>) = 0,00 angenommen. Nur fiir das Vertrauen
in einen mittleren Schaden wurde ein Unterschied spezifiziert mit P(R2|T}, Se2, P2) = 0,05 und
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Abbildung 6.19: Illustration eines Netzauszuges mit vier verbundenen Knoten. Die Hypothesen
und die angegebene Datengrundlage sollen das Grundprinzip illustrieren. Fiir die Berechnung
der Ausfallwahrscheinlichkeiten F'(t) wurde eine Exponentialverteilung angenommen.

P(R2|T3, Sa, P>) = 0,00, weil ein Schaden an der Tertidrdichtung nicht ohne Konsequenz blei-
ben muss. Damit folgen P(R3|T1,S2, P2) = 0,95 und P(R3|T»,S2, P;) = 1,00 als die noch
fehlenden bedingten Wahrscheinlichkeiten. Eine dhnliche Vorgehensweise wurde zur Spezifika-
tion der Transfermatrizen zwischen den anderen Knoten verwendet. Im Falle von Uneinigkeit
zwischen den Experten oder innerhalb der Aufzeichungen, wurde eine Wichtung und Mittel-
wertbildung vorgenommen (siehe Kapitel 3).

6.4.1. Konstruktion des Bayesschen Netzes fiir Schwimmdachtanks

Hier wird erldutert, welche Ereignisse fiir die Untersuchung von erhéhten oder kritischen Emis-
sionen kausal miteinander verkettet und welche Annahmen fiir die Spezifizierung der Transfer-
matrizen mit den bedingten Wahrscheinlichkeiten getroffen wurden. Als Ergebnis wurde ein BN
mit 38 Knoten (12 Wurzelknoten), 48 Kanten und 79 Hypothesen aufgestellt. Das Softwarepa-
ket GeNle [92] wurde zur Initialisierung, zur Einstellung von Evidenzen und zur Visualisierung
verwendet. Aufgrund der Grofle des Netzwerks wird es in Ausziigen vorgestellt und diskutiert.
Eine Darstellung des gesamten Netzwerks ist in Abbildung 6.23 zu sehen.

Es wurde zudem immer angenommen, dass zwischen den Zufallsvariablen eine kausale Bezie-
hung besteht und es sich nicht nur um korrelierte Gréfien handelt. Dies kann damit untermauert
werden, dass die Experten fiir die Modellbildung nach Ursache-Wirkungs-Mechanismen befragt
wurden. Zudem sind viele GroBen auch anschaulich proportional zueinander: Je grofier der Dich-
tungsschaden bzw. die Lache, je grofler die Emission. Die Kausalitdten konnte in vielen Féllen
auch experimentell (am Modell) verifiziert werden.

6.4.2. Zielknoten und Zielhypothesen

Wesentliches Ziel der quantitativen Risikoanalyse soll eine Einschétzung dariiber sein, mit wel-
cher Héufigkeit eine erhohte oder gar kritische Emission vom Schwimmdachtank ausgehen kann.
Eine erhohte Emission kann hierbei ebenso als ein deutlicher Hinweis auf einen Schaden oder
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einer Abweichung vom Normalbetrieb angesehen werden, selbst wenn die Emissionshohe fiir
eine kritische Emission nicht hinreichend ist.

Es sei hier noch einmal angegeben, dass eine Emission als kritisch erachtet wird, wenn es sehr
wahrscheinlich ist, dass die untere Explosionsgrenze (UEG) in gefahrdrohenden Mengen er-
reicht oder gar tiberschritten wird.

Den Knoten Erhohte Emission und Kritische Emission wurden gleichlautende Vorgéngerkno-
ten zugeordnet, allerdings wurde zusatzlich eine Unterscheidung zwischen dem Dach- und dem
Auffangbereich vorgenommen. Dies wurde als Folge der CFD-Simulationen entschieden, da
Emissionen, die zu kritischen Konzentrationen auf dem Dach fithren, nicht unbedingt eine kri-
tische Konzentration im Auffangbereich verursachen. Dies ist besonders interessant, da nach den
CFD-Simulationen nur ausgeprigte Lachen auf dem Dach, Dachunterginge oder Uberfiillun-
gen Ereignisse sind, die vom Dachbereich ausgehen und zu einer Gefdhrdung im Auffangbereich
fiihren. Diese Ereignisse sind jedoch alle sehr selten.

Die Gesamtwahrscheinlichkeit betragt 0,06 Prozent pro Jahr, was einer Schadenrate von etwa
einmal alle 1700 Jahre und Tank entspricht. Dies stimmt zudem gut mit der Expertenschétzung
iiberein.

In der Abbildung 6.20 sind die Zielknoten und deren unmittelbare Vorgéanger nach der Initia-
lisierung abgebildet. Die Stéarke der Pfeile illustriert das Mafl der kausalen Korrelation.

e ™
Yr o -, vy ¥ y y ¥
) Erhohte Emissionen Erhdhte Emissionen im .
n Lache auf dem Dach c auf dem Dach u Auffangbereich n Lache Auffangbereich
ja  0.26% ja  5.46%]| ja 0.00% ja 0.00%
nein 99.74% nein 94.54% nein 100.00% nein 100.00%
\ \ \ \ \
m Kritische Emissionen . . Kritische Emissionen
Berhélterversagen Erhohte Emissionen
n 9 n auf dem Dach c im Auffangbereich
ia 0.00% | ja  0.06% ja  0.27%| ia 0.00%||
nein 100.00... nein 99.94% nein 99.73% nein 100.00%
c Kritische Emissionen
ja  0.06%||
nein 99.94%
. J

Abbildung 6.20: Darstellung der Zielknoten (Erhohte Emission und Kritische Emission) sowie
der unmittelbaren Vorgéngerknoten.

6.4.3. Einfluss der Lachenbildung auf die Zielknoten

Die Bildung von freien Fliissigkeitsoberflichen ist eine Hauptursache von kritischen, aber auch
grundsétzlich von erh6hten Emissionen. In Abbildung 6.21 (oben) sind Ereignisketten darge-
stellt, die zu Lachen im Auffangbereich fithren kénnen. Die dafiir angegebenen Knoten sind alle
Wurzelknoten, welche mit den in der Tabelle 6.1 angegebenen a priori Wahrscheinlichkeiten in-
itialisiert wurden. Die Daten sind hierbei als Ereignisraten je Jahr und Tank zu verstehen.
Es wurde dabei konservativer Weise angenommen, dass jedes Ereignis, das zu einer direkten
Freisetzung in den Auffangbereich fiihrt, immer auch eine kritische Emission (und damit auch
erhohte Emission) nach sich zieht.

Im linken Teil der Abbildung 6.21 sind Ereignisketten gezeigt, die zu einer Lache auf dem
Schwimmdach fithren kénnen.
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Diese sind von Schédden an Dachdurchfithrungen und Dichtungen, von Wetterbedingungen aber
auch von Nutzungsparametern wie Tankumschlagszahlen abhingig. Uber den Einbezug der
Grofle des Tanks wurde beriicksichtigt, dass die Anzahl verschiedener Dachdurchfithrungen
vom Durchmesser abhéingig ist, etwa z. B. die Anzahl der Tankdachstiitzen.

Ebenso hier wurden die Wurzelknoten mit den in der Tabelle 6.1 angegebenen a priori Wahr-
scheinlichkeiten initialisiert. Zusammen mit dem Expertenwissen wurden die Transfermatrizen
so spezifiziert, dass diese einerseits plausibel erscheinen und andererseits den richtigen Erwar-
tungswert fiir die beobachteten Lachenh&ufigkeiten wiedergeben. Die absoluten Unsicherheiten
iiber die Ereignisse setzen sich zwar im Netzwerk fort, allerdings bleibt dennoch ein Informati-
onsgewinn durch die Veranschaulichung der relativen Beitrége einzelner Bereiche des Netzwerks
zur Gesamtwahrscheinlichkeit. Hierbei ist auch zu beachten, dass nur wenige Lachen (je nach
Lachengrofie und Temperatur) auf dem Dach ausreichen, um eine kritische Emission auszulosen.
Interessanterweise ist die Gesamtwahrscheinlichkeit fiir die Lachenbildung im Auffangbereich

[Ny ¥ v v )

n Schwimmdach n Einleiten von c Schaden n Uberfilllung n Leckage an der

partiell gesunken Luftblasen Dacharmatur Tankhille
ia  0.23%| ja  3.97%]| ja  1.97%| ia 0.00% | ia 0.00%
nein 99.77% nein 96.03% nein 98.03% nein 100.00% nein 100.00%
\ ‘ \
n Schwimmdach a Lache auf dem Lache im
vollstandig gesunken Tankdach n Auffangbereich
ja  0.03%| yes 0.26%|| ia 0.00% ||
nein 99.97% no 99.74% nein 100.00%
1\ | / \ J

Abbildung 6.21: Darstellung der Knoten und kausalen Abhéngigkeiten fiir Lachenbildung auf
dem Schwimmdach.

deutlich kleiner als fiir die Lachenbildung auf dem Dach. Dies ist etwas im Widerspruch zu
den Literaturdaten, wo die Gesamtwahrscheinlichkeit fiir die Lachenbildung im Auffangbereich
in etwa von gleicher Gréflenordnung ist. Allerdings sind lachenauslosende Ereignisse im Auf-
fangbereich allesamt sehr selten, so dass hohere Zahlenwerte hier nicht plausibilisiert werden
konnten. Dies bleibt auch bestehen, wenn die Einfliisse aus den Knoten Behdlterversagen und
Leckage (Rohrleitung) mit berticksichtigt werden.

6.4.4. Einfluss von Schaden an Ringspaltdichtung und von Betriebsparametern

Finfluss auf erhohte Emissionen haben verschiedene Schiaden bzw. Schadenskombinationen an
der Ringspaltdichtung. Auch eine erhéhte Lagerstofffliichtigkeit durch erhéhte Produkttem-
peraturen oder gar durch Einleitung eines falschen Produktes kann erhohte Emissionen am
Ringspalt nach sich ziehen. Die hierfiir im Bayesschen Netz beriicksichtigten kausalen Abhén-
gigkeiten sind in Abbildung 6.22 gezeigt.

Insgesamt sind erhohte Emissionen an der Ringspaltdichtung nicht so selten. Eine Schitzung
der Grofenordnung ergibt einmal alle zehn Jahre pro Tank.

6.4.5. Auswertung des Bayesschen Netzes fiir Schwimmdachtanks

Mit den Ergebnissen der CFD-Simulationen wurde deutlich, dass nur Ereignisse wie partieller
oder vollstdndiger Dachuntergang, eine sehr grofie Lache auf dem Dach oder im Auffangbereich,
groBere Undichtigkeiten oder Tankiiberfillung hinreichend fiir kritische Emissionen sind. Nach
der Initialisierung des Bayesschen Netzes betrigt das erwartete Gesamtvertrauen fiir dieses
Ereignis einmal in ungefdhr 1700 Jahren pro Tank. Auch wenn bereits angedeutet wurde, dass

168



6. Anwendungsbeispiel: Explosionsgefdhrdete Bereiche an Schwimmdachtanks

4 N\
Jahreszeit inlei i
c SR R n Um ebu:()sT:m eratur n fi IE";:elteF? ecljnis
g g p < Sommer _ 25.00%]]] alschen Produktes
falsch 1.00% || ja  12.75%|] Uebergang 50.00% ja  0.01%|
richtig 99.00% \nein 87.25% Winter 25.00% nein 99.99%

v

\ Erhéhte Emissionen n Erhéhte

Ringspaltdichtung Lagerstofffliichtigkeit
| —Pla 7.16% I ja  4.32%]
nein 92.84% \ nein 95.68%
G \ J

Abbildung 6.22: Illustration der Knoten und der kausalen Abhéngigkeiten fiir erhéhte Emis-
sionen als Folge von zu hohen Produkt- bzw. Umgebungstemperaturen oder durch Einleitung
eines falschen Produktes.

beziiglich zahlreicher a priori und bedingter Wahrscheinlichkeiten hohe Unsicherheiten beste-
hen, so kann dieses Ergebnis dennoch als konservative Schitzung aufgefasst werden. Moderate
Modifikationen in den eingegebenen bedingten Wahrscheinlichkeiten modifizieren die Wahr-
scheinlichkeiten fiir die Zielgréen nur unbedeutend, so dass die ZielgréfSen hinreichend stabil
sind.

Mit auf dem Markt verfiigharen Schwimmdachiiberwachungssystemen ist eine permanente
Uberwachung der Dachposition méglich. Die Wirkung eines solchen Systems wurde getestet
(ohne Abbildung) unter der Annahme, dass immer nach einer Warnung durch das System eine
Mafinahme zur Verhinderung eines teilweisen oder vollstdndigen Einsinkens des Daches moglich
ist. Dadurch ist die Wahrscheinlichkeit fiir eine Lachenbildung durch teilweises oder vollstéan-
diges Dacheinsinken effektiv null. Dies ist zugleich der Idealfall eines perfekt funktionierenden
Systems. Das Vertrauen in eine kritische Emission &ndert sich auf etwa einmal in 2500 Jahren
pro Tank.

Im Folgenden sollen verschiedene Evidenzen eingestellt und deren Konsequenzen untersucht
werden. Zunéchst findet man erwartungsgeméaf einen vernachléssigbaren Einfluss des Vorhan-
denseins einer Tertidrdichtung auf das Emissionsverhalten (ohne Abbildung). Stellt man hier
eine entsprechende Evidenz ein, so dndern sich die Vertrauenswerte an den Zielknoten Erhohte
Emission und Kritische Emission nicht innerhalb der angegebenen (sinnvollen) Stellenanzei-
gen. Dies ist auch bei der Annahme eines hohen Sekundérdichtungsschadens der Fall, was mit
Blick auf die eingestellten bedingten Wahrscheinlichkeiten auch nicht iiberraschend ist.

Es sei hier noch einmal darauf verwiesen, dass die eingestellten bedingten Wahrscheinlichkei-
ten ihren Ursprung in den durchgefithrten Emissionsabschiatzungen bzw. CFD-Simulationen
haben, aus denen sich praktisch keine Emissionshohe ergeben hat, die in eine kritische Emissi-
on miinden kann.

Die Simulationsergebnisse hatten Konzentrationsprofile in der Ndhe der UEG nur in einem
sehr kleinen schlauchartigen Bereich in der Nahe der Ringspaltdichtung gezeigt, wenn sogar
ein Komplettverlust der Tertidr- und der Sekundérdichtung, zusammen mit den konservativ
abgeschétzten Dampfdriicken des Lagerstoffes vorlagen. In diesem Sinne geniigt eine ordnungs-
gemif funktionierende Priméardichtung zur Verhinderung ausgedehnter explosionsgefdhrdeter
Bereiche.

Der Emissionsmassenstrom fiir den Fall eines Totalschadens aller Dichtungsrédnge konnte wei-
ter oben im Kapitel nicht prézise bestimmt werden. Allerdings diirften die sehr konservativen
Quellmassenstrome der CFD-Simulationen praktisch alle Ereignisse gemeinsamer Dichtungs-
schiden mit abdecken. Das Netz zeigt daher beim Setzen der Evidenzen fiir den Fall, dass alle
Dichtungsringe beschidigt sind, nur geringfiigige Anderungen in den Zielknoten. Eine Illustra-
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tion zeigt die Abbildung 6.24. Ein moéglicher Einflusspfad fiir diesen Fall ist gegeben durch die
Moglichkeit eines verkanteten Daches, so dass partieller oder vollstandiger Dachuntergang im
Vorliegen von hohen Dichtungsschidden etwas wahrscheinlicher wird.

Erwartungsgeméf fiithrt eine Leckage am Tankmantel oder an einer Rohrleitung im Auffangbe-
reich sofort zu einem sehr hohen Vertrauen in eine erhéhte und kritische Emission. Gleiches gilt
fiir den Fall einer Tankiiberfiillung. Dies ist klar, da die Transfermatrizen entsprechend konser-
vativ spezifiziert wurden. Die Beitrage dieser Pfade zu den Zielknoten sind jedoch gering, da
die Wahrscheinlichkeiten fiir diese Ereignisse gering sind.

Ein interessanter Fall ergibt sich bei gleichzeitigem Setzen von Evidenzen an den Knoten FEr-
hohte Emission (liegt vor) und Erhohte Emission im Auffangbereich (liegt nicht vor). Eine
Abbildung des BN nach dem Festlegen dieser Evidenzen ist in Abbildung 6.25 dargestellt. Zu-
néchst erkennt man, dass das Vertrauen in das Vorhandensein einer Erhdhten Emission vom
Dach sicher ist. Ein signifikanter Anstieg auf 93% zeigt sich auch im Vertrauen auf eine erhohte
FEmission aus der Ringspaltdichtung aufgrund von Luftblasen und einer erhéhten Fliichtigkeit
des Lagerstoffes aufgrund falscher Umgebungstemperatur.

Stellt man versuchsweise eine Evidenz auf Kritische Emission ein, zeigt das Netzwerk einen
deutlichen Anstieg der Wahrscheinlichkeit, dass sich die Emissionsquelle hauptséchlich auf-
grund von Lachen auf dem Dach befindet. Unter der Annahme, dass das Dach nicht gesunken
ist, gibt das BN dennoch das Dach als wahrscheinlichste Emissionsquelle an. Nun sind je-
doch die Einleitung von Luft und erhohte Temperaturen die Ursachen. Nur wenn man explizit
nachweist, dass der Ursprung der Emissionen nicht das Dach ist, wird die Ursache héchstwahr-
scheinlich durch Uberfiillung angezeigt (die letzten drei Aussagen sind ohne Illustration).

Im Rahmen der Expertenbefragung und auch anhand des Fragebogens wurde keine Bewertung
der Datenunsicherheit angefordert. Daher wurden hier keine Unsicherheiten explizit untersucht.
In diesem Sinne liefern die Aussagen des Netzes nur eine erste Schéitzung der Wahrscheinlichkeit
kritischer Emissionen.
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Abbildung 6.23: Darstellung des Bayesschen Netzes fiir die Untersuchung von Emissionen
ausgehend von Schwimmdachtanks nach der Initialisierung.
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Abbildung 6.24: Darstellung des Bayesschen Netzes fiir die Untersuchung von Emissionen aus-
gehend von Schwimmdachtanks ohne Tertidrdichtung und der Beriicksichtigung eines Sekundar-
und Primardichtungsschadens.
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6. Anwendungsbeispiel: Explosionsgefdhrdete Bereiche an Schwimmdachtanks

( o Jahreszeit \

Sommer  38.82%|1]
lUebergang 45.59% -]

Winter 15.58%|] |©  GroBe des SDT
klein 14.21%[l]
mittel 78.119% [
Verwendung von Hohe Einleiten eines oross 7.67%]
©  Tertiardichtung i © Umgebungstemperatur| [ faischen Produktes
jia 11.01%[N faisch 6.17%]] ja 48.41% ] la 0.07%]
nein 88.99% richtig 93.83% Il |nein51.59% [ Inein 99.93% I Schaden
©  Dachamatur
i@ 320%]
Schaden Schaden Schaden tho [nein 96.80% [ ]
© ardi © : ©  Primardichtung © Lagerstoffichtigkeit
lla  1.07%] lla  967%[0 lla  5.42%][ lla 48560%
Inein 98.93% 1) Inein 90.33% 1) 1] [nein 94.58% [ Inein51.40% I
Schaden
Hohe o L Schaten
© Umschiagszahl Ringspaltdichtung o Rost ©  Pipelinebetrieb ©  Amungsarmatur
hoch  0.85%]
ia 17.39%) b ame relevant  5.06%]| i 0 ja 1.00%]
Inein 82.61% gering 97 36% relevant94.94% |1 nein 44.70% 1 nein 99.00%
o Erhonte Emissionen o Einletenvon o Erhohte Emissionen o Erhohte Emissionen
Ringspaltdichtung Luftblasen von Atmungsarmatur von Dacharmatur
lia 93.02%) lia 46.69% lia 9.59% lla  119%]
Ines %] |nein53.31% |1 Inein 90.41% 1) nein 98.81% I

|©  Verkeiltes Dach

la 373%]
Inein 96.27% |1

< Leckage an der
© Gesunkenes Dach © Uberfallen © Tankhiille

la o62%] i@ 0.00%)
5 |—%|nein 99.38% Inein 100.00%
o Kiitische Schnee:, b PamE"Da:h | . \-O LSche st dom Dach o Efhohte Emissionen lnein

Hagel-, Regenlast auf dem Dach

1

la 137%)

i us%|| la 469%] la 1000

E ] Inein 95.31% [ nein_ 0.00% Leckage an
o Versogungsrohrleitung O Lache Auffangbereich

[
= |~ nein 8. sa%|( Inein 95.85%
normal 97.74% / la 000%) la 000%
extrem  2.26% \o Verstopfte Inein & Inein 100.00% (I
Dachentwasserung

= 090%]
[nein 99.10% [ = Erhohte Emissionen
Ep— ormsEmstne] o enoneemssonn| o s Eree
lla 0.00%] la 1o7%[
Inein 100.00% I nein 98.93% |0
Kritische Emissionen
© Kiitische Emissionen| © "im Autangbereich
ia  117%][ 0.00%
nein 98.83% 1) in 100.00% )

\

Abbildung 6.25: Darstellung des Bayesschen Netzes fiir die Untersuchung von Emissionen
ausgehend von Schwimmdachtanks nach dem Setzen gleichzeitiger Evidenzen bei den Knoten
Erhéhte Emission (ja) und Erhohte Emission im Auffangbereich (nein).
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7. Zusammenfassung

Zentrales Anliegen dieser Habilitationschrift sowie auch dessen Hauptziel war das Aufzeigen
der Notwendigkeit und der Implementierung von Moglichkeiten zur umfassenden Beriicksich-
tigung von Unsicherheiten in quantitativen Risikoanalysen und in den hierfiir notwendigen
Untermodellen. Fiir die hier betrachteten Risikoanalysen waren dies Freisetzungs- und Aus-
breitungssimulationen zur Beschreibung von Quelltermen und zur Abschitzung der Grofie der
durch die Freisetzung betroffenen Gebiete sowie das Verfahren zur quantitativen Risikoanalyse
selbst: Bayessche Netze. Die verwendeten Verfahren entsprechen dem Stand der Forschung und
sind somit oberhalb des Standes der Technik in Deutschland angesiedelt. Sie wurden aktuellen
Veroffentlichungen entnommen und an verschiedenen Stellen erweitert bzw. erstmalig in der
prasentierten Form praktisch angewendet.

In der Einleitung und im Kapitel 2 wurde ausfiihrlich diskutiert, dass durch den gegenwértigen
Stand der Technik bei Risikoanalysen verfiighares Wissen ungenutzt bleibt, ebenso Chancen fur
dessen Erweiterung, was in der Summe nicht selten dazu fiihrt, dass suboptimal oder pauscha-
lisiert entschieden wird. Insbesondere durch die Beschriankung auf qualitative Risikoanalysen
koénnen keine Aussagen zu Sicherheitstoleranzen und Unsicherheiten getroffen werden.

Da insbesondere sicherheitsrelevante Systeme sowie auch sicherheitsgerichtete organisatorische
Mafinahmen tiblicherweise nicht auf einen Punkt, sondern in einem Wirkungsbereich ausgelegt
werden, fehlen oftmals notwendige Abschétzungen. Diese sind nur mit einem hierfir ausgelegten
quantitativen Verfahren zu bestimmen, wenn zusétzlich die hierfiir erforderliche Datengrund-
lage gegeben ist.

Die umfassende Mitberiicksichtigung von Parameter- oder Modellunsicherheiten setzt sich iib-
licherweise ebenso in die Untermodelle fort.

Die Hinzunahme von letzteren erfordert jedoch die Auswahl von Verfahren, welche mit unsicher-
heitsbehafteten Daten bzw. Informationen aussageféihig bleiben bzw. unsicherheitsbehaftetes
Wissen verarbeiten konnen oder eine Strategie zur Fehlerfortpflanzung.

In Kapitel 3 wurden Bayessche Netze als ein Verfahren der quantitativen Risikoanalyse vor-
gestellt, welches sowohl bei Datenunsicherheiten als auch bei partieller Systemunkenntnis als
probabilistisches Expertensystem Entscheidungsfindungsprozesse optimal stiitzen kann. Dieses
Verfahren wurde mit alternativen Verfahren der quantitativen Risikoanalyse wie etwa der Feh-
lerbaumanalyse unter Hervorhebung der Vorteile verglichen. Mittels einer Kombination von
Techniken zur kausalen Inferenz und der Fuzzy-Logik gelang auch eine Beriicksichtigung von
Toleranzen bzw. Datenunsicherheiten.

Im Kapitel 4 wurde dargelegt, dass fiir Storfallfreisetzungen gegenwartig fast ausschliefllich
empirische Modelle verwendet werden, obwohl CFD-Simulationen potentiell eine merklich ho-
here Aussagequalitdt und Genauigkeit aufweisen. Der Gewinn an Genauigkeit ist allerdings nur
plausibel belegbar, wenn zusétzlich zur Mitberiicksichtigung weiterer Einflussparameter auch
deren Toleranzen in die Simulation einbezogen werden. Eine direkte Fehlerfortpflanzung ist
jedoch nicht moglich, weswegen iiberwiegend ausgewéhlte Einzelszenarien simuliert werden.

In dieser Arbeit wurde gezeigt, dass die durch eine CFD-Simulation gegebene Zuordnung zwi-
schen Eingangs- und Zielgréflen alternativ durch eine algebraische Zuordnung modelliert werden
kann. Diese als Response-Surface-Methoden bezeichneten Techniken wurden in Kapitel 5 erst-
malig auf nichttriviale Ausbreitungssimulationen angewendet und es wurde demonstriert, wie
durch Kopplung mit geeigneten Samplingverfahren Wahrscheinlichkeitsverteilungen der unsi-
cheren Parameter berticksichtigt werden kénnen.
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7. Zusammenfassung

Fine Demonstration der Verfahren zur Losung eines aktuellen Industrieproblems wurde in Ka-
pitel 6 gegeben. Von der Industrie wurde das Problem herangetragen, ob zur Reduzierung von
Risiken im Explosionsschutz an bestehenden Schwimmdachtanks eine Hinzunahme weiterer
Blitzfangeinrichtungen erforderlich ist. Es konnte durch eine Kombination aus quantitativer
Risikoanalyse und zahlreicher CFD-Ausbreitungssimulationen gezeigt werden, dass die Ent-
stehungswahrscheinlichkeit fiir eine gefdhrliche explosionsfdhige Atmosphére zu gering ist, als
dass diese Erweiterung zweckméaflig erscheint. In der Einleitung wurde zudem vom Autor der
Wunsch geduBert, mit dieser Arbeit zu zeigen, dass ein Schritt in die Richtung des Uberganges
von qualitativen zu quantitativen Risikoanalysen ein grofier Vorteil sein kann. Hoffentlich ist
dies gelungen!
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A. Begriindung des Modells von
Britter-McQuaid mittels Dimensionsanalyse

Im Folgenden soll ein Schwergasausbreitungsmodell nach R. E. Britter und J. McQuaid [34]
naher vorgestellt werden. Es wird hier jedoch nur der Modellansatz besprochen, mit dem die
Ausbreitung einer Schwergasfreisetzung in Windrichtung unter stationdren Bedingungen be-
rechnet werden kann. Fiir die Beschreibung der Ausbreitung von schweren Gasen im urbanen
Raum oder bei starker orographischer Gliederung bzw. hindernisreichen Gebieten (Innenstadt,
Gebirge, Wald) ist das Modell nicht geeignet.

Sind die freigesetzten Gase schwerer als Luft und in hoher Konzentration vorhanden, so zeigen
diese in Abhéngigkeit der Freisetzungsbedingungen ein gravitationsgetriebenes Absinken in der
Anfangsphase der Ausbreitung. Eine Advektions-Diffusions-Gleichung zur Beschreibung eines
passiven Mittransportes in der Luftstromung beschreibt die Beobachtungen nicht. Der gravi-
tative Einfluss hat in der Regel eine massive lokale Stoérung der turbulenten Luftstrémung im
Ausbreitungsgebiet zur Folge, was eine gesonderte Modellierung erfordert.

Einfache und brauchbare empirische Naherung liefert die Dimensionsanalyse. Alternativ miis-
sen (recht aufwindige) CFD-Simulationen durchgefithrt werden.

A.1. Vorbetrachtung: Dimensionsanalyse

Viele Modellansétze basieren auf direkten mathematischen Modellierungen der fiir das Ver-
halten des Systems relevanten physikalischen Prozesse. Die hierbei aufgefundenen Gleichungs-
systeme miissen dann zum Auffinden wichtiger Systemeigenschaften gelost werden, was unter
Umsténden nur numerisch (oder gar nicht) gelingt. Um zu analytischen Anwendungen zu ge-
langen, kann man ausnutzen, dass korrekte physikalische Formeln eine wohldefinierte dimen-
sionshomogene Gestalt haben miissen. So kénnen funktionale Zusammenhénge zwischen den
unabhéngigen Variablen gefunden werden, ohne die fiir dieses Problem relevanten Grundglei-
chungen aufstellen und lésen zu miissen. Mathematische Grundlage fiir diese Verfahrensweise
ist das II-Theorem [125]:

!
y=f(z1,z2,...,2,) =y = xlflx§2 cxkep (M, .. ) (A.1)
(aij)?:li“m {M,...,M,} — System, d=n-r, r = Rang(a;;) (A.2)
j=l.p

Hierbei sind die x1,...,z,, Mazahlen von n physikalischen Gréfien und (a;;) die Dimensionsma-
trix beziiglich des Grundgroflensystems {Mj, ..., M,}.

Physikalisch zu begriinden ist der Ansatz y = f(x1,x2,...,2,), was oft intuitiv erfolgen kann.
Der Ansatz liefert bei Erfolg jedoch nur eine dimensionsrichtige Gestalt der Gleichung. Uber
physikalische Giiltigkeitsbereiche und dariiber, ob alle wesentlichen Einflussfaktoren beriick-
sichtigt wurden, kann er keine Auskunft geben.

Die I13,...,I1; bilden ein Fundamentalsystem dimensionsloser Potenzprodukte der x1,...,x,. Das
urspriingliche Problem des Auffindens eines problembeschreibenden analytischen Ausdruckes
reduziert sich somit auf die Bestimmung der Funktion A (IIy, ..., II). Im Extremfall ist h ein-
fach eine unbestimmte Konstante, im Allgemeinen jedoch eine durch Anpassung an empirische
Daten zu bestimmende Funktion.

Fiir die Wahl der dimensionslosen Potenzprodukte der unabhéngigen Variablen gibt es auf-
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grund moglicher Unterbestimmtheit Wahlfreiheit, sodass oft problemtypische, dimensionslose
Kennzahlen gewéhlt werden (z. B. Richardsonzahl, Schmidtzahl, Sherwoodzahl, Reynoldszahl,
...). Diese Anwendung des II-Theorems zusammen mit dem Experiment stellt in vielen Inge-
nieurbereichen den zentralen Kern (siehe auch die Lachenverdunstungsmodelle in Anhang C).
Folgende Ergénzungen und Ausfithrungen sind niitzlich:

Ist der Ansatz y = f(x1, z2, ..., ©,) unmoglich, d.h. die physikalische Grofie y kann keine
Funktion der physikalischen Gréfien x4, xs, ..., z, sein, so scheitert die Dimensionsanalyse.
Ist die Dimensionsanalyse dagegen erfolgreich, so ist dennoch keine Aussage iiber die
physikalische Anwendbarkeit des gewonnenen Zusammenhanges gegeben. Dies kann nur
experimentell untersucht werden.

Die Exponenten ki, .., k, hingen von verwendeten Grundgréfensystem ab. Das Potenz-

produkt $’f1 -...- xFn sorgt fiir die richtige Dimension von y.

y(IIy, ..., IIy) ist eine Funktion dimensionsloser, unabhéngiger Potenzprodukte IIy, ..., 14
mit IT; = oty ;] =1,Vj=1,..,d.

Wiéhlt man sein My, Ma, ..., M,- System von p unabhangigen Maflzahlen physikalischer
Groflen, so kann mittels dieses Systems die Dimension der zj , (k = 1,...,n), mit Hilfe
der Dimensionsmatrix (a;;) dargestellt werden:

M, My, .. M,
a1p 12 ... Qip
Ty | a1 Qa2 o Qip Qo1 Q9 o
D
Ty | o1 G2 - Qgp
= (aij) = (A.3)
Qnl Qp2 ... Opp
Ty | Opl  Qp2 Onp

Wahlt man ein Basissystem {M;, Ma, ..., My}, so gilt fiir jede in diesem Basisraum defi-
nierte Grofle y:

[yl = MY M3 - .- MY und  [x;] = My My7% - - M. (A.4)

Damit folgt:

ko kn

vl = [z)" @] - [

= (Mprge Mﬁ‘“’)kl (b M;2p)k2

kn
e (Mg M)
= Mpren e eV Vo e, (A.5)
Schreibt man also (y1,¥2,...,yn) = ¥ und sei A = (a;j), so folgt, dass der gesuchte

Vektor k Loésung des inhomogenen Gleichungssystems ATE = i und die dimensionslosen
Potenzprodukte Losungen eines homogenen Gleichungssystem A”# = 0 sind.

A.2. GrundgroBen des Modells

Im Modell werden plétzliche und kontinuierliche Freisetzungen unterschieden. Hier soll aller-
dings nur der Fall einer kontinuierlichen Freisetzung diskutiert werden. Folgende Gréfen werden
benotigt:

o Freisetzungsrate o des Schwergases, [qo] = L3T !
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« Windgeschwindigkeit u in einer Hohe von h = 10 m, [u] = LT}

o Auftriebsfaktor go, [go] = LT

o Freisetzungszeit Ry, [Rg) =T

o Schwergasdichte pg, [ps] = M L3

« Umgebungsluftdichte p,, [ps] = M L3

o Entfernung zur Quelle z, [z] = L

» Gaskonzentration (Anteil) ¢, [¢] =1 (Volumenanteil; ¢ = 1 entspricht 100 %)

Mittels der Freisetzungszeit R4 und der Freisetzungsrate gg des Schwergases kann auch ein
Freisetzungsvolumen Vjj berechnet werden:

V() — quO. (AG)

Damit ist es grundsatzlich moglich, eine Freisetzung kontinuierlich oder plétzlich zu betrachten,
etwa wenn die Freisetzungsumstdnde unklar sind. Man konnte in strittigen Féallen auch beide
Szenarien rechnen und das konservativere Resultat fiir die Bewertung verwenden.

A.3. Britter-McQuaid-Modell, kontinuierlicher Fall

Zunéchst sei angenommen, dass aus einer Quelle ein Schwergas kontinuierlich ausstréomt und
sich bodennah ausbreitet. Die Hauptausbreitungsrichtung wird die Windrichtung sein. Handelt
es sich um ein endziindbares oder giftiges Gas, so interessiert man sich fiir die kritische Distanz
zur Quelle in Windrichtung, oberhalb derer eine Ziindfahigkeit oder Toxizitdt nicht mehr ge-
geben ist. Ist x. die Entfernung in Windrichtung zur Quelle, wo die Konzentration ¢ (in %)
vorliegt so kann man ansetzen:

ze = f(qo, u, go)- (A7)

Fin einfacherer Ansatz ist nicht mehr zweckméflig. Als beschreibendes System zum Aufstellen
der Dimensionsmatrix geniigt in diesem Fall ein {L, T'}-System:

3 —1
1 -1 (A.8)
1 -2

Der Rang der Matrix (a;j) ist » = 2 womit folgt: d = 1. Man benétigt eine dimensionslose

Kombination der Variablen qq,u, gg. Die zugehorigen Gleichungssysteme kann man ableiten
aus:

LOT® = 3= 272 ["3T =25 (Bestimmung von 7) (A.9)

L' = 3k pkep—ke pks =2k (Bestimmung von k) (A.10)

Es folgt zunéchst fiir die Bestimmung von 7

0 =3r+r+r3 (A11)
0 = —T1—T9 — 27“3 (A.12)
9540
= 71 = 1(gewdhlt), ry=-5 r3=2=1I==-. (A.13)
u
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Fiir die Bestimmung von k folgt:

1 = 3k‘1 + k‘g + k‘g (A.14)
0 =—ky—ky—2k3 (A.15)

R _ [0, (49

Britter und McQuaid wéhlten /II fiir ihre dimensionslose Konstante, was die Funktion &
beeinflusst (aber dennoch soll hier keine Umbenennung der Funktion erfolgen), also:

2
q0 5/ 940
c=1/— = 1. Al
x uh(\/ - ) (A.17)

Die unbekannte Funktion A wurde experimentell durch zahlreiche Labor- und Freilandversuche
fiir viele Werte von II bestimmt und validiert. Fiir Details hierzu sei erneut auf die Originalar-
beit [34] verwiesen.

Bemerkungen

Man erkennt, dass es unendlich viele Losungen zu beiden Gleichungssystemen gibt. Hier wur-
de z. B. die Richardson-Zahl +v/II aus dem urspriinglichen II gew#hlt. Untersucht man ty-
pische GroBenbereiche von g¢g, go und u, so findet man fiir gg = Oms—2 bis 10ms™2, fiir
go = 0m3s™! bis 10-10°m?s™! und fiir v = Oms™! bis 10ms~!, womit II = 0 bis 10 - 10°
(typische Werte) folgt. Durch die fiinfte Wurzel engt man das Intervall wieder auf den Bereich
von null bis etwa zehn ein, was fiir praktische Darstellungen giinstig ist. In Abbildung A.1
ist die experimentell bestimmte Funktion A fiir kontinuierliche Freisetzungen gezeigt. Bei die-
ser Figur handelt es sich nicht um die Originalfigur aus [34], sondern um eine Neuanpassung
(Vektorgrafik) zum Zwecke hoherer Auflosung.

Hétte man die Freisetzung ¢ nicht in Kubikmeter je Sekunde angegeben, sondern in Kilogramm
je Sekunde, wiirde das Grundgrofensystem um eine Grundgréfle wachsen. Man wiirde also in
diesem Fall ein {M, L, T'}-System auswéahlen:

M L T
|1 0 -1 10 -1
w| 0 1 -1 = (ay)=|0 1 —1]. (A.18)
go| 0 1 -2 01 -2
x| 0 1 0

Der Rang der Matrix (a;;) ist nun » = 3 womit folgt: d = 0. Man hétte keine dimensionslose
Kombination der Variablen qq, u, gg zu bilden und es wére nur die experimentelle Anpassung
einer Konstanten erforderlich. Hier zeigt jedoch der Vergleich zum Experiment, dass der Anpas-
sungsspielraum fiir diesen Ansatz zu eingeschréankt ist, um brauchbar zu sein. Das zeigt, dass es
flir die Dimensionsanalyse zahlreiche Ausfiihrungsvarianten gibt, die man nach Zweckmaéafigkeit
auswahlt.

Fiir die Beschreibung plotzlicher Freisetzungen kann im Prinzip wie zuvor vorgegangen werden.
Es wird angenommen, dass plétzlich ein bestimmtes Volumen Vj schlagartig freigesetzt werde:

ze = f(Vo,u,90)- (A.19)

Auf eine Angabe der Ergebnisse soll hier verzichtet werden.
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Kontinuierliche Freisetzung

1000 T T LA L LA N B A N MR MR RRRARRRRARR AL
600 | l
500 | |
400 % | o %
300 | : % g
250 ‘ 0,002 |
200 |- : ]
150 - | 0,005 .
w100 | : 0,01 |
80 ‘ |
60 | 0,02 |
50 | .
40 : 0,05
30 01
20 |- .
: passive Grenze
10 ‘l | L | I S B R A A NN NN NN AR S rmm.
0,1 0,2 04 06 081 1,5 2 3 45 10

5 1
g0°qo \°
u5

Abbildung A.1: Kennzahldiagramm nach dem Britter-McQuaid-Modell fiir eine kontinuierliche
Freisetzung [34] (modifiziert).

Alternativ zur Abbildung A.1 wurden die Kurven in den Diagrammen stiickweise linear ap-
proximiert und die zugehorigen Gleichungen tabelliert. Dazu wird zunéchst ein Koeffizient «
berechnet:

1 2
a = —logg (qogo) ., (kontinuierliche Freisetzung) (A.20)
u

Je nach Grofle von a wird ein zugehoriger Geradenabschnitt ausgewéhlt und eine Grofle 5
bestimmt:

B = logy, T ,  (kontinuierliche Freisetzung) (A.21)
Die Gleichungen fiir 5 kénnen nach x umgestellt werden, womit letztendlich die zugehorige
Entfernung in Windrichtung fiir eine gesuchte Konzentration bestimmt werden kann. Die Ap-
proximation der Kurvenverlaufe der Diagramme sind in Tabelle A.1 angegeben.

Erweiterte Ansétze, die auch in der VDI 3783 Blatt 2 [35] beschrieben werden, beriichsichtigen
zusétzliche Einflussgrofen (Temperatur, charakteristische Léangen, Soffeigenschaften):

Te = f(x7y7 25 Pg> Mo, Vb? ho, 20, L17 "'7LTL7 T) (A22)

Diese sind dimensionsanalytisch und experimentell aufwéindiger, funktionieren aber im Prinzip
genauso wie die obigen Betrachtungen. Damit ist es moglich, die unbekannten Funktionen
auch an komplexere Ausbreitungsbedingungen wie z. B. quellnahe Wénde (vor oder hinter der
Quelle) oder Ausbreitungen in Schluchten zu betrachten. Fiir weitere Details sei hier auf die
Richtlinie VDI 3783 Blatt 2 verwiesen.

196



A. Begriindung des Modells von Britter-McQuaid mittels Dimensionsanalyse

Tabelle A.1: Ubersicht iiber die Koeffizienten o und 3 zur Approximation der Kurvenverliufe
aus der Abbildung A.1, abhéngig von der Konzentration ¢,, (die Konzentration des unverdiinn-
ten Gases sei co = 1) [34].

kontinuierliche
Freisetzung
Konzentrationsverhéltnis ¢ a = log ((ﬂi—gg)% B =logyg (l’qo>
0,1 a < —0,55 1,75
a € (—0,55; —0,14] 0,24a + 1,88
a € (—0,14;1,00] —0,50a 4 1,78
0,05 a < —0,68 1,92
a € (—0,68; —0,29] 0,360 + 2,16
a € (—0,29; —0,18] 2,06
a € (—0,18;1,00] —0,56 + 1,96
0,02 a < —0,69 2,08
a € (—0,69; —0,31] 0,45c0 + 2,39
a € (—0,31; —0,16] 2,25
a € (—0,16;1,00] —0,54 + 2,16
0,01 a < —0,70 2,25
a € (—0,70; —0,29] 0,49« + 2,59
a € (—0,29; —0,20] 2,45
a € (—0,20;1,00] —0,52a + 2,35
0,005 a < —0,67 2,40
a € (—0,67; —0,28] 0,59a + 2,80
a € (—0,28; —0,15] 2,63
a € (—0,15;1,00] —0,49a + 2,56
0,002 a < —0,69 2,60
a € (—0,69; —0,25] 0,39« + 2,872
a € (—0,25; —0,13] 2,77
a € (—0,13;1] —0,50a 4 2,71
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Advektions-Difussionsgleichung fiir das
Gaullsche Ausbreitungsmodell

Das in Kapitel 5 betrachtete GauBBmodell fiir die Ausbreitung leichter oder dichteneutraler Gase
hergeleitet und in seiner Relevanz soll hier begriindet werden. Wie bei der zuvor betrachteten
Schwergasausbreitung ist auch dieses Modell ein Ausgangspunkt einer weitreichenden Modell-
klasse der Gaufischen Schadstofffausbreitungsmodelle, welche mit der VDI 3783 Blatt 1 [33]
derzeitig noch den Stand der Technik wiedergeben.

Grundannahme ist der passive Mittransport von freigesetzten Gasen mit einer Luftstromung.
Grundsétzlich findet man, dass die Luftstromung beeinflusst wird durch:

o Wetter (Windgeschwindigkeit, Windrichtung, Temperatur, Niederschlag, Sonneneinstrah-
lung)

o Geldnde (Gebaude, Wasser-/ Wiesenfldchen, Gebirge)

o Quelle (Art und Hohe der Quelle, Auftrieb durch erh6hte Gastemperatur, Anfangsimpuls,
Konzentration der Schadstoffe)

o Physikalisch und chemische Besonderheiten der Freisetzung (Reaktivitéat, Loslichkeit)

Die Atmosphére kann als stets turbulent und chaotisch charakterisiert werden. Selbst bei kon-
stanten Wetter- und Umgebungsbedingungen werden Schadstoffe eine fluktuierende Konzentra-
tionen auffweisen, was man z. B. optisch gut an der schwankenden Form typischer Abgasfahnen
erkennen kann. Ebenfalls soll hier festgehalten werden, dass nicht alle der oben genannten Ef-
fekte in jedem Leicht- bzw. Neutralgasausbreitungsmodell enthalten sind. Vom mathematischen
Standpunkt aus wére ein solches Modell sehr komplex, da die Beschreibung des turbulenten
Stromungsfeldes bereits die Navier-Stokes-Gleichungen beinhaltet (CFD-Problem) und dann
nur numerisch zugénglich ist. Zahlreiche sinnvolle Problemstellungen lassen sich aber mit ei-
nem einfacheren Modell beantworten. Zu einer gegeniiber den CFD-Modellen vereinfachten
mathematischen Beschreibung kann man gelangen, wenn man neben einer hinreichend einfa-
chen Darstellung fiir die mittlere Quelldichte ¢ des Stoffes eine freie Ausbreitung betrachtet.
Modelliert man hier den mittleren Einfluss des Stromungsfeldes o/(#,t) in einem Advektions-
term und den mittleren Einfluss der Turbulenzen in einem turbulenten Diffusionsterm, so erhélt
man eine Advektions-Diffusions-Gleichung fiir die mittlere Konzentration ¢(Z, t):

oc _= s

awLV-(cv)—V-ch:q. (B.1)
Der Vektor k& beschreibt den turbulenten Diffusionskoeffizienten und ist ein Maf fiir die durch
die turbulenten Fluktuationen hervorgerufene Beweglichkeit der Teilchen. Fiir praktische An-
wendungen wird tiblicherweise das Turbulenzverhalten der Atmosphére (atmosphérische Stabi-
litatsklassen) in Abhéngigkeit von Wetterbedingungen und Tageszeit in Klassen eingeteilt und
k entsprechend ausgewahlt.
Fiir einfache Quelldichten, z. B. einer Punktquelle und einer eindimensionalen stationdren Luft-
stromung, kann die lineare, homogene, partielle Differentialgleichung 2. Ordnung (B.1) analy-
tisch gelost werden. Das stationdre Konzentrationsprofil orthogonal zur Windrichtung verhélt
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sich gemaf einer Gaulschen Normalverteilung, wobei die Varianz der Verteilung vom turbu-
lenten Diffusionskoeffizienten in dieser Raumrichtung abhéngig ist. Dieses Verhalten ist typisch
und damit namensgebend fiir die Vertreter der Modelle in dieser Gruppe. Eine grafische Ver-
anschaulichung der Losung zeigt Abbildung B.1.

Im stationdren Fall hat sich die Bezeichnung Gauf-Fahnen-Modelle (Gaussian Plume Model
[157]) etabliert. Verbesserungen der Genauigkeit und einfache Mitberiicksichtigung von Hin-
dernisstrukturen lassen sich erreichen, wenn man die Advektions-Diffusionsgleichung numerisch
16st. Durch zusétzliche Verwendung von Zeitreihen fiir die Parameter, welche die Ausbreitung
steuern, kann auch quasi-instationér gerechnet werden, indem die zu einem Zeitpunkt ausgesto-
Benen Wolken als unabhéngige Entitdten betrachtet werden. Zielkonzentrationen stellen dann
einen Ensemblemittelwert dar. Hierfiir verwendet man auch die Bezeichnung Gauf-Wolken-
Modelle (Gaussian Puff Model [157]). Diese sind insbesondere fiir kleine Windgeschwindigkei-
ten genauer und kénnen auch Konzentrationen entgegen der Windrichtung vorhersagen, falls
die atmosphérische Turbulenz entsprechend stark ist. Des Weiteren kénnen 6rtliche und zeitli-
che Anderungen des Windes erfasst werden, woraus sich weitere Vorteile ergeben.

Numerische Ansétze zu Gauflschen Gasausbreitungsmodellen werden z. B. in der VDI3783 Blatt
1 [33] beschrieben. Ein umfangreiches Lehrbuch, dass sich detailliert der Gauschen Schadstof-
fausbreitung widmet ist [157], welches fiir diesen Abschnitt ebenso herangezogen wurde.

Konzentratlonsnnttelwert L. - 2
Windrichtung =

x Gasfa]me z o(z)~e 2
y i
202
vonoben | ..._J cy)~e ™
X H
~N > W Rauchfahnenhéhe h
seitlich ":j l
uelle ' Boden uelle Boden

Fahnenmodell mit u=u(x,y,z,t)
. fester Windrichtung ¢ =c(X,y,z,t)

lokale
Koordinaten

\

Abbildung B.1: Illustration zur Gauflschen Schadstoffausbreitung; oben: Gaufl-Fahnen-Modell,
unten: Gaufl-Wolken-Modell.

Zusammenfassend lasst sich zu Gau3modellen festhalten:

e Beriicksichtigt bzw. implementierbar: Windgeschwindigkeit und einfache Wind-
profile, atmosphérische Stabilitdt und Temperaturinversionen, Quelliiberh6hung und sehr
einfache Hindernisstrukturen.

e Anwendungsgrenzen: Komplexe Hindernisstrukturen, Orographie und grofie Entfer-
nungen zur Quelle.

e Anwendungsbereiche: Screening zur Erstabschdtzung, Analyse von Haupteinfluss-
faktoren, Zulassung und Genehmigungsfragen bei der Storfallfreisetzung dichteneutraler
oder leichter Gase [33].
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Aufgrund der Einfachheit werden Gaufische Gasausbreitungsmodelle hdufig angewendet und in
zahlreiche Sicherheitssoftwarepakete implementiert.

B.1. Herleitung und Losung der Ausbreitungsgleichung

B.1.1. Herleitung der Ausbreitungsgleichung

Zunichst sei ¢(Z,t) : R? x R — R ein differenzierbares (oder ein zumindest hinreichend glattes)
skalares Feld, das die Konzentration der Schadstoffe beschreiben moge. Der Transport der
Schadstoffe mdge durch eine Stromung stattfinden, fiir die gilt: ¥(Z,t) : R® x R — R3.

Fiir jedes materielle Volumen €(¢) gilt dann der Reynoldsche Transportsatz!

d/ diW&:/ 9@t | G (o 1)5(, 1)) d2. (B.2)
dt Jo o Ot

Handelt es sich bei ¢(Z, t) um eine Dichtefunktion zu einer extensiven Gréfie C'(¢) in dem Sinne,
dass gilt:

/ o(F, 4)dQ = O(1), (B.3)
Q)

so folgt, falls C'(t) eine Erhaltungsgrofe ist:

d/ (@ 0d2 =0 = 2B LG ez na ) = o. (B.4)
dt Jo(t) ot

Sind in Q(t) Quellen, gegeben durch die Quelldichte Q.(Z,t), so gilt:

d - — 7
i @012 = [ @z io
= XD L9 (el 05 0) = Q@) ()

Fiir die Dimensionen gilt: [C] = M -L73, [§] = L-T~ %, [Q.] = M - L=3-T~L. In einer turbulen-
ten Stromung fluktuieren die stréomungsbeschreibenden GroSen. Ublich ist die Zerlegung der
entsprechenden Grofien in einen Mittelwert und eine zugehorige Schwankung (Reynoldszerle-

gung):

a(Z,t) = a(@,t) + d' (T, 1), (B.6)
wobei fiir die Summanden gilt:
1 t+At
a(Z, 1) zzﬂl' o, t')dt’ (B.7)
d(7,1) :1/Hmd@jmﬂza
At Jy

Fiir die Anwendung von (B.7) nimmt man an, dass ein sinnvoller Mittelwert existiert, um den
eine Fluktuation stattfindet. Das Mittelungsintervall At darf daher nicht zu kurz sein.

Man betrachte hierzu das Bild B.2. Dort ist ein Beispiel einer fluktuierenden Grofle a(t) in
Abhéngigkeit der Zeit dargestellt. Man erkennt, dass zu kurze Mittelungsintervalle auf Mittel-
werte a(t); fithren, die selbst empfindlich von der Intervalllinge At; abhéngig sind. Existiert
ein Mittelwert, so werden fiir groflerwerdende Intervalllingen die Abweichungen zwischen den
a(t); kleiner. Fir eine schwankende Grofle konstanter Turbulenz wére daher eine mdoglichst

'Es miissen auch bestimmte Bedingungen durch die Stromung erfiillt werden. Hierzu sei z. B. auf [229] verwiesen.
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groBe Mittelungszeit von Vorteil. Der Zeitabschnitt darf praktischerweise aber auch nicht zu
lang sein, da sonst tagesbedingte Schwankungen, die man eventuell explizit beriicksichtigen
mochte, herausgemittelt werden. Ein guter Schéatzwert in der Meteorologie ist At = 10 min.

A

a(t)

T n W ' 1 VV’VVW

—_—
At, At, At, At, t At,

Abbildung B.2: Illustration zum Einfluss der Lange des Mittelungsintervalls auf den Mittelwert
einer fluktuierenden Groéfle a(t).

Interessiert man sich nun nicht fiir einzelne Turbulenzen, sondern nur fiir die im Mittel zu
erwartenden Schadstoffkonzentrationen, so kann man (B.7) verwenden, um (B.5) zu mitteln
(im Folgenden sollen dabei die Argumente der Funktionen, etwa Z bzw. ¢ ausgelassen werden):

Oc —
AT @ =0, (B9)

Die einzelnen Terme berechnen sich wie folgt:

dc Od(c+c) 0c o oc

o~ ot oot o (B9)
Die Ableitung und die Mittelwertbildung diirfen vertauscht werden, der Mittelwert des Mittel-
wertes bleibt der Mittelwert und der Mittelwert tiber die Fluktuationen ist null. Der Advekti-

onsterm splittet sich in vier Summanden auf:
V. (ct)=V-(c0)+ V- G4+ V-er +V -7, (B.10)

von denen die beiden mittleren verschwinden, da der Mittelwert als Konstante vor das Mitte-
lungsintegral geschrieben werden kann und der Mittelwert der im Integranden verbleibenden
Fluktuation definitionsgemé&f null ist. Der erste Summand beschreibt die mittlere Advektion
und der vierte Summand eine Art "mittlere Advektion“ durch die turbulenten Fluktuationen.
Man beachte, dass der Mittelwert eines Produktes im Allgemeinen nicht das Produkt der
Mittelwerte ist. Sonst wéire auch der vierte Summand null. Somit folgt insgesamt:

%—i—v (¢v) + V- 7 = Q.. (B.11)

Fiir den mittleren Transport durch die turbulenten Fluktuationen V - ¢/@ kann man einen
zur molekularen Diffusion dquivalenten Ansatz verwenden. Hierzu ist zunéchst ein formaler
Vergleich interessant. Geméafl des Fick’schen Gesetzes gilt fiir die Diffusionsstromdichte j:

j=-DVe (B.12)
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und fiir eine typische Diffusionsgleichung;:

oc - Jc

—+4+V.j=—-V-(DVe)=0. B.13

V=5 -V (DVe) (5.13)
Die Grée D ist der zugehorige Diffusionskoeffizient. Vergleicht man dies mit (B.11), so kénnte
man fiir den turbulenten Fall j;7 = ¢/t’ ansetzen und insgesamt:

jr = —kVe. (B.14)

Dann ist auch der mittlere Transport durch den Einfluss der Turbulenz zum Konzentrations-
gradienten proportional. Der Vektor k ist ein richtungsabhéngiger Diffusionskoeffizient und
iibernimmt die Funktion von D im Fall der molekularen Diffusion. Allerdings wird hier explizit
berticksichtigt, dass der turbulente Transport richtungsabhéngig sein kann, also z. B. die tur-
bulenten Fluktuationen in x—, y— und z—Richtung verschieden sein kdnnen. Des Weiteren sind
typische Betrdge von k viele Zehnerpotenzen grofler als D. Das kann man anschaulich daran
erkennen, dass typische Transportlingen der molekularen Diffusion wesentlich kleiner sind als
Transportléngen bei Wirbeln in der Luft. Damit folgt fiir die Ausbreitungsgleichung (B.11):
oc = S
a—i—V- (cv) — V- kVe = Q.. (B.15)

Folgende Annahmen sollen zunéchst zur Vereinfachung von (B.15) getroffen werden:

1. Verwendung eines Bezugssystems, das mit der Grundstrémung mitstroms
— V - (¢v) entfallt,

2. Vernachlissigung von Quellen Q. = 0,
3. der turbulente Diffusionsvektor k sei konstant (nicht explizit orts- und zeitabhéngig).

Somit folgt aus (B.15):
Jdc -
— = kAG. B.1

Die Gleichung B.16 ist eine lineare, homogene, parabolische, partielle Differentialgleichung 2.
Ordnung.
B.1.2. Losung der Ausbreitungsgleichung

Zunéchst verwendet man einen Separationsansatz:
¢(Z,t) = A(t) - B(x) - D(y) - E(z). (B.17)

Fiir die Funktionen B(x), D(y) und E(z) ist die gleiche mathematische Struktur der Losung
zu erwarten, weshalb es geniigt
¢(z,t) = A(t) - B(z) (B.18)

zu verwenden. Eingesetzt in (B.17) folgt:

1 dA(t) 1 d*B(x)
AW dt e B@ d (B.19)

Die linke Seite der letzten Gleichung hangt nur von der Zeit und die rechte Seite nur vom Ort ab,
so dass beide Seiten fiir sich genommen bereits konstant sein miissen. Als Separationskonstante
sei hier A? gewihlt. Damit folgen zwei gewohnliche Differentialgleichungen fiir die Grofen A(t)
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und B(x):
1 dA(t)
10 & kx\? (B.20)
1 d*B(z)
B(x) dz? X

A(t) erhélt man aus der separierbaren Gleichung mittels:
dA
/I _ /k;xA?dt S A(t) = Agebe, (B.21)

Fiir B(z) ist eine gewohnliche Differentialgleichung zweiter Ordnung zu lésen. W&hlt man den
Ansatz B(z) = e, so folgt das charakteristische Polynom x? — A\? = 0. Es gilt damit:

B(z) = B1e™ + Bye @ (B.22)
und insgesamt fir ¢(x,t):
elx,t) = Cy et AT Oy ekeXit=2a, (B.23)

Wegen der Linearitit der partiellen DGL sind alle Uberlagerungen von Lésungen wiederum Lo-
sungen zur Differentialgleichung (Superpositionsprinzip). Es werde daher der Ansatz gewiihlt?:

() = / F) RN AT gy (B.24)

Zur weiteren Umformung und Losung des Integrals soll eine Anfangsverteilung von Schadstoffen
Q(z) hinzugenommen werden, fir die gilt:

/OO |Q(z)|dz < oo, (B.25)

—0o0

wobei Q(z) im gesamten Definitionsbereich mindestens stiickweise stetig und monoton ist und
die Funktionswerte an eventuellen Unstetigkeitsstellen definiert sind. Dann 3 eine Funktion
V (k) fur die gilt:

Qz) = [ o:o V()R dk,  V(k) = % [ O:o Q) dat. (B.26)
Mit ¢(x,0) = Q(z) als Anfangsverteilung findet man:
[ - e(\)eMd) = [ - V (k)e* dk. (B.27)
Setzt man A = ik und ic(ik) = V (k) so folgt:

E(x,t):% /_ da’ /_ Q(a ) o) —kak¥t g, (B.28)

?Die Unterscheidung der £A-Losungen entfillt, da iiber alle A integriert wird.
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Unter Verwendung der Umformungen:

o 2 / 2
—ik(a) —x) = kok*t = kgt (k iz _x)> i Gt B.2
k(e ) okt iyt (B.29)
i(x) — o)
kt—0—— = B.30
okt @ (B.30)
folgt:
O )k k2t @ —w)? oo Chta? @ —a)? =
/ e~ k(@' —2)—kakt 1. o TaRgg / e ketta® g0 — o7 ARyt . e (B.31)
Aus (B.28) folgt nun:
1 o0 (1’71)2
ot) = e L Qe ! (B.32)

Betrachtet man nun den Limes einer Punktquelle fiir die Schadstoffemission bei ¢ = 03:

1 _ O Q w2

- - =~ 1hy

c(x,t) T xlolmﬂ/mo xoe tdx’ (fir t > 0) (B.33)
Q _ (zg—x)?

e Akgt

Varkgt

Nimmt man nun die nicht explizit aufgefithrten Koordinaten wieder hinzu, so folgt:

(z —1)2 _ (wo—y )2 (z —2)2
(@,t) = Le_ TR GRS (B.34)
(drt)3 gk k.

ol

Nun soll angenommen werden, dass die mittlere Stromung nur in x—Richtung erfolgen moge
und durch diese Advektion der turbulenten Transport in z—Richtung vernachlédssigt werden
kann:

Q

c(x,t) = —=. B.35
ol 1) = (13.35)
Unter stationdren Bedingungen folgt mit den Umformungen:
Transformation: ¢ = i, (B.36)
U
Punktquelle Q bei: & = (0,0, h), (B.37)
o U o U
ky == O'y%, kz = UZ%, (B?)S)
fiir die Schadstoffkonzentration:
Q s y(Z 7 - <z—h>22 B
)= —————¢ 20y 202(2)? .39
o) 27rﬂay(:c)az(m)6 e ( )

Es handelt sich hier um eine analytische Losung der Advektions-Diffusionsgleichung, welche ei-
ne Schadstoffdispersion mit dem mittleren Stromungsfeld @ (konstante Stromung in z-Richtung
mit Geschwindigkeit #) und angenommener turbulenter Dispersion in y- und z-Richtung be-
schreibt.

FEine Hlustration zur Einbettung der Loésung in eine Schadstoffausbreitungsproblematik fin-
det man in Bild B.3. Ublich ist, das verwendete globale Koordinatensystem so zu orientieren,
dass die Windrichtung mit der x-Achse des Koordinatensystems zusammenfillt. In dem Gauf3-
Fahnenmodell stellt man sich eine kontinuierliche Emission von Schadstoffen aus einer Quelle

3Die noch unbestimmte Quelle Q(2) sei durch % (eine Linienquelle) ersetzt.

204



B. Herleitung und Lésung der Advektions-Difussionsgleichung fiir das GauBsche Ausbreitungsmodell

Mittelwert der Schadstofffahne

instantane Schadstofffahne

zZ
- effektive Ausbreitungshohe
Koordinatensystem
y
Windrichtung
——T—
Oberfliche
Quelle Quelle X

Sicht von oben

mittlere Schadstofffahne

Quelle

Seitenansicht

mittlere Schadstofffahne

[yoxdsuonnqIISIPIIOISPLYDS SAYISgnes)

b)

Oberfliche

Quelle

Abbildung B.3: Illustration des zur Gauflschen Schadstofffausbreitung zugrundeliegenden Koor-
dinatensystems und Darstellung relevanter Groflen (a) sowie Illustration der Gauflschen Schad-
stofffahne (Seitenansicht und Draufsicht) (b).

Q vor, die in guter Naherung als Punktquelle betrachtet werden kann. Die Schadstoffe bewe-
gen sich mit @ durch Advektion mafgeblich in x-Richtung. In y- und z-Richtung verteilen sich
die Schadstoffe durch turbulente Dispersion. Dabei nimmt die mittlere Konzentration senk-
recht zur Ausbreitungsachse entsprechend einer Gaufischen Verteilungsdichtefunktion ab. Eine
Illustration hierzu zeigt ebenfalls Abbildung B.3. Fiir die Schadstoffausbreitungsproblematik
ist hier eine effektive Freisetzungshohe h relevant, die sich aus der Freisetzungshohe hg und
einem Schadstoffaufstieg Ah (z. B. durch Impuls oder Warmeauftrieb) ergeben kann. Fiir die
Beschreibung im Modell ist dann h = hg + Ah die geeignetere Hohe, da dies die tatséchliche
Position einer Quelle besser wiederspiegelt. Dies ist in Abbildung B.4 graphisch veranschau-
licht.

Fiir die bisherigen Modellannahmen ist (B.39) unmittelbar eine geeignete analytische Glei-
chung. Die eingezeichneten Grenzen fiir das Aussehen der Fahne sind hier nicht absolut zu
sehen. Mit zunehmender Entfernung zur Quelle in Windrichtung wird die Verteilungsfunktion
flacher und die Varianz nimmt zu. Typischerweise verwendet man ein oder zwei Standardab-
weichungen der Verteilungsdichtefunktion fiir die graphische Darstellung der Fahnengrenzen.
Durch den Einfluss der Turbulenzen wird sich jedoch eine Freisetzung horizontal und vertikal
verbreitern. In einer bestimmten Entfernung in Windrichtung erreichen nennenswerte Schad-
stoffanteile den Boden und die zuvor hergeleitete Losung wiirde fiir groere Entfernungen nen-
nenswerte Konzentrationen unter der Geldndeoberfliche vorhersagen®. Dies ist unphysikalisch,
aber unproblematisch, da dies so interpretiert werden koénnte, dass sich die Schadstoffe am

4Gemif der analytischen Lésung sind fiir > 0 iiberall Schadstoffe, da die Exponentialfunktion nirgends null
ist. Praktisch sind die Konzentrationen aber erst oberhalb eines stoffspezifischen Wertes relevant.
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effektive Ausbreitungshche

Oberfldche

Quelle

Fall a: h= hg Fall b: h> hg

Abbildung B.4: Veranschaulichung der Freisetzungshthe hg und der effektiven Freisetzungs-
hohe h. Die tatsichliche (architektonische) Hohe einer Freisetzung ist nicht immer ein guter
Représentant fiir die effektiven Freisetzungshohe h im Ausbreitungsmodell.

Boden abgesetzt haben und sich nicht weiter in der Luft dariiber ausbreiten. Die Vergleiche
mit Beobachtungen und Messungen zeigen jedoch, dass die Schadstoffe kaum am Boden haften
bleiben, sondern sich eher so verhalten, als wiirden sie reflektiert werden [157].

Mathematisch kann man diesbeziiglich das Modell anpassen, indem eine virtuelle Quelle bei
z = —h addiert wird. Der unter dem Boden befindliche Teil der realen Quelle wird oberhalb
durch die virtuelle Quelle aufaddiert. Bild B.5 illustriert diesen Zusammenhang. Damit wird

Schadstofffahne

reflektierte Schadstofffahne
surface

Abbildung B.5: Illustration der Reflexion der Schadstofffahne am Boden (modelliert durch
Addition einer Spiegelquelle).

aus (B.39):
Q e ()2
A — % 3oy(a) 20 (2) 202(2)2 | | B.40
¢(7) 2o @® [ +e (B.40)

Dies ist die Gleichung zur Konzentrationsberechnung, die fiir die spéateren Beispielrechnungen
Verwendung finden soll.

Ein etwas komplizierteren Ausdruck erhédlt man, wenn bei einer Freisetzung in Hohe h, durch
vertikale Mischung eine Reflexion am Boden und zusétzlich in einer Héhe h; eine Inversions-
schichtung vorliegt. An dieser Inversionsschicht, welche die Schadstoffe ebenfalls nicht durch-
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dringen kénnen, ist die Annahme einer Reflexion ebenfalls experimentell gut verifiziert. Die
Schadstoffe werden nun am Boden und an der Inversionschicht zuriickgeworfen, was Vielfach-
reflexionen nach sich zieht. Abbildung B.6 zeigt den Einfluss dieser Vielfachreflexionen. Man

A

o - »‘@ @ ® Inversionsschicht
h . Boden o
® @ 6 ®

Abbildung B.6: Darstellung der Schadstoffe zwischen Boden und Inversionsschicht. An der
RegelméaBigkeit des Musters der benotigten Spiegelquellen erkennt man, dass vier Positionen
unterschieden werden kénnen: 2jh; + h (2.B. 2), —2jh; — h (z. B. 3), 2jh; — h (z. B. 1’) und
—2jh; + h (z. B. 2') jeweils fiir j =0,1,2....

erkennt an der Abbildung B.6, dass alle benétigten Spiegelquellen mittels der folgenden Formeln
fir j = 0, ...00 erfassen kann:

1:2z=2jhi+h (B.41)
2:2=—2jh; — h (B.42)
3:2=2jh;—h (B.43)
4:2=—2jh; + h. (B.44)

Somit kann man fiir die Schadstoffkonzentration schreiben:

Q —y2 00 _ (z=2jh;+h)? _ (z+2jhi+h)?
o(f) = ——————e2y@)? Z e 20:(@7 e 20207 . (B.45)
2oy (x)o, () ih
Fiir praktische Rechnungen geniigt es zumeist, nur j = —1,0,1 zu benutzen, da der weitere

Genauigkeitsgewinn durch Beriicksichtigung weiterer Reflexionen klein ist [33]. Fiir das Modell
ohne Beriicksichtigung der Inversionsschicht (B.40) und auch fiir das erweiterte Modell miissen
die turbulenzbeschreibenden Parameter o,(z) und o,(x) in Abhéngigkeit des Stromungsver-
haltens der Atmosphéire bestimmt werden. Es miissen hierfiir auch Informationen tber die
Wetterbedingungen einflieen. Ein recht einfacher Ansatz ist die Verwendung von atmosphéri-
schen Stabilitdtsklassen. Je nach Windgeschwindigkeit (mechanisch induzierte Turbulenz) und
Sonneneinstrahlung (thermisch induzierte Turbulenz) wird das Mafl des turbulenten Trans-
ports unterschiedlich ausfallen. Hier soll eine Einteilung in sechs Stabilitdtsklassen, beginnend
bei sehr instabil (A) bis stabil (F) nach Pasquill und Gifford (entnommen aus [157]) verwen-
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det werden. Eine Ubersicht zeigt Tabelle B.1. Ist die Stabilititsklasse bekannt bzw. ermittelt,

Tabelle B.1: Zuordnung der Stabilitatsklassen zur Windgeschwindigkeit und Sonneneinstrah-
lung

ulm/s] in H = Tag (Sonneneinstrahlung) Nacht (Bewolkung)
Stark Normal Schwach Wolkig Wolkenlos
<2 A A-B B E F
2-3 A-B B C E F
3-9 B B-C C D E
5-6 C C-D D D D
> 6 C D D D D

so verwendet man zugeordnete Bestimmungsgleichungen fiir die Dispersionsparameter oy (z)
und o, (z), welche auf Briggs (entnommen aus [157]) zuriickgehen. Fiir ldndliches Gebiet folgen
oy(z) und o.(x) aus Tabelle B.2.

Tabelle B.2: Bestimmungsgleichungen fiir die Dispersionsparameter o, (z) und o, (z) angepasst
an den léndlichen Raum.

Stabilitidtsklasse oy[m] o,[m]
A (instabil) 0,22 x(1+0,0001 x)~1/2 0,2
B (moderat instabil) 0,16 x(14-0,0001 x)~1/2 0,12x
C (schwach instabil) 0,11 x(140,0001 x)~1/2 0,08 x(140,0002 x) /2
D (neutral) 0,08 x(14-0,0001 x) /2 0,06 x(140,0015 x) /2
E (schwach stabil) 0,06 x(1-+0,0001 x)~1/2 0,03 x(1+0,0003 x) !
F (stabil) 0,04 x(140,0001 x)~1/2 0,016 x(1+0,0003x)~*

B.2. Anwendungsgrenzen zum GauB3-Fahnenmodell

Die Genauigkeit von GauBmodellen kann als gut betrachtet werden, wenn mafigebliche Effekte
in der Losung der zugehdrigen Advektions-Diffusionsgleichung berticksichtigt wurden. Man be-
noétigt fiir Gaufimodelle keinen vorgeschalteten Arbeitsschritt zur Ermittlung eines Windfeldes,
kann daher alle Effekte, in denen die tatsdchliche Strémung von der angenommenen Vereinfa-
chung abweicht, nicht beschreiben.

Dazu zdhlen: Hindernisumstromungen, typischerweise der gesamte quellnahe Bereich, Uber-
stromung von Arealen mit wechselnder Bodenrauhigkeit, Ausbreitungen tiiber grofle Distanzen
und langen Zeitskalen. Bei letzteren zeigt sich die Summe der Fehler durch die vereinfach-
te meteorologische Modellierung am deutlichsten. Auch sind keine physikalischen oder che-
mischen Umwandlungen bzw. Reaktionen im Modell enthalten. Dazu zdhlen Phaseniibergéinge
(etwa durch Temperaturdnderungen hervorgerufene Kondensationen, Hydratation), Schwergas-
Leichtgastibergidnge, Reaktionen vor freigesetzten Gasen mit der Umgebungsluft oder Reaktio-
nen von Gaskomponenten untereinander. Auch das Absetzen von mitgefiihrten Staub- oder
RufBipartikeln (die nicht ausschlieBlich passiv mit der Luftstromung mittransportiert werden)
sowie Auswaschungen durch Regen werden nur ungenau beschrieben.

Einige dieser Effekte kénnen durch weitere Modellannahmen im Rahmen von empirischen An-
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sidtzen zum Modell beriicksichtigt werden. Dies bedarf dann allerdings einer entsprechenden
Rechtfertigung. Solche Vor- oder Erweiterungsmodelle sind unter anderem:

o Berticksichtigung von Flidchen- oder Volumenquellen (Erweiterung der Punktquelle)

o Modelle zur Korrektur des Fahnen- oder Wolkenaufstiegs durch Auftrieb oder Impuls
o Downwash-Effekte und Auswaschungen durch Niederschlag

o Depositionsmodelle (nasse, trockene Deposition)

o Schwergaseinfliisse

o Einfliisse durch bodennahe Freisetzung

Durch die begriindete Anwendung weitere Modellannahmen kann die Genauigkeit der Be-
schreibung verbessert werden. Dadurch, dass diese Modelle am PC mit geringem Aufwand
umgesetzt und des Weiteren sehr schnell gelost werden kénnen, sind diese Modelle Standard
in der ersten Evaluation eines Freisetzungsproblemes. Fiir Probleme, bei denen die Abbildung
des Windfeldes in der beschriebenen Form nicht geniigt, sind Partikeltrajektorienmodelle oder
CFD-Simulationen erforderlich, z. B. fiir das in dieser Habilitation betrachtete industrierele-
vante Anwendungsbeispiel.
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C. Lachenverdunstungsmodelle nach
Sutton-Pasquill, Deutsch und Brighton

In diesem Kapitel sollen die verwendeten Lachenverdunstungsmodelle von Sutton und Pasquill
[212, 213], Deutsch [214] und Brighton [215] kurz beschrieben werden. Wesentliche Teile die-
ses Kapitels, mit Ausnahme des Modells von Brighton, sind auch im Forschungsbericht [191]
angegeben und wurden wortgleich ibernommen. Das Hauptaugenmerk liegt nicht auf der Her-
leitung der Modellgleichungen in allen Details, jedoch sollen wesentliche Grundannahmen und
mathematische Beschreibungen angegeben werden. Es wird dadurch ersichtlich, fiir welche Idea-
lisierung einer Reallache die Modelle eigentlich formuliert wurden. Strenggenommen verletzen
die fiir das industrierelevante Anwendungsbeispiel durchgefiithrten Verdunstungsexperimente
aus Kapitel 6 wichtige Modellannahmen, was hier nicht verschwiegen werden soll. Daher wurde
die Entscheidung getroffen, die Eignung ausgewéhlter Modelle fiir Abschétzungen zur Gréflen-
ordnung von Verdunstungsmassenstromen aus Ottokraftstoflachen experimentell zu priifen,
auch wenn die zylindrischen, fliissigkeitsgefiillten Behélter wenig mit einer bodenbiindigen La-
che gemeinsam haben.

Wegen ihrer Relevanz fiir das industrierelevante Anwendungsbeispiel und der Tatsache, dass
vergleichbare Messungen zu Verdunstungsmassenstréomen bisher nicht publiziert waren, wurden
die Untersuchungsergebnisse in [193] verdffenticht. Im Reviewprozess wurde empfohlen, dass
Modell von Brighton [215] wegen seiner internationalen Relevanz fiir Emissionsabschétzungen
aus Lachen, hinzuzunehmen. Es ist zudem als Modell zur Bestimmung von Freisetzungsmassen-
stromen im Programmpaket ALOHA [230] enthalten, welches von der Enviromental Protection
Agency (EPA) bereitgestellt [231] und weiterentwickelt wird. Es wird weltweit fiir die Betrach-
tung von Storfallfreisetzungen verwendet.

Die gewéhlten Modelle sind in ihren Herleitungen nachvollziehbar und experimentell validiert
und zudem auf eine grofle Varietét von Industrielachen anwendbar. In der Literatur finden sich
fehlerhafte Modelle [218, 224] und Modelle mit nicht nachvollziehbaren Modellannahmen wie
das von der KAS18 empfohlenen Modell von Mackay-Matsugu [217].

Im industrierelevanten Anwendungsbeispiel gibt es Schiden, die eine ausgedehnte Lachenbil-
dung von Mineral6lprodukten zur Folge haben kénnen. Verdunstungen dieser Stoffe sind in
der Literatur weit weniger untersucht als Verdunstungen chemischer Reinstoffe. Daher wurden
Verdunstungsmessungen durchgefiithrt und verdffentlicht [193]. Die Berechnungen der Lachen-
verdunstungen erfolgten mit einem selbstprogrammierten C+-+-Programm.

C.1. Modell von Sutton und Pasquill

Die folgenden Annahmen werden fiir die Herleitung der Berechnungsgleichung fiir den Ver-
dunstungsmassenstrom mit dem Modell von Sutton und Pasquill benotigt:

e Die Lache sei ideal rund, elliptisch oder rechteckig.

e Die Lache ist bodenbiindig und eben in der Héhe z = 0. Durch die Bodenbiindigkeit gibt
es keine Verwirbelungen an Kanten zwischen Umrandung und Lache.

o Der Boden ist eine fliissigkeitsdichte Barriere, sodass die Fliissigkeit die Lache nur tiber
die Lachenoberfliche verlassen kann.
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e Der Zustand der Lache sei stationér: Die Lache habe die Temperatur 7" und die Lachen-
fliissigkeit den Dampfdruck pg.

e Die Lache bestehe aus einem Reinstoff mit dem bindren Diffusionskoeffizienten D. Es gibt
keine Anderung der Stoffeigenschaften (z. B. Phasenumwandlungen, chemische Reaktio-
nen).

e Der Stofftransport in die Schicht oberhalb der Flissigkeits-Luft-Grenzschicht geschehe
durch molekulare Diffusion. Oberhalb der Phasengrenze zur Luft liege eine Sattigungs-

konzentration py = pI%T ,[po] = M L™3 vor (M: molare Masse, R: allgemeine Gaskonstan-
te).

o Stofftransport erfolgt mit einem turbulenten Windfeld der Eigenschaft: @(Z,t) = (u(z) +
u'(z),v'(2),w'(z)) und einem nur von der Hohe z iiber der Lache und einem Profilexpo-
nenten abhéngigen Windprofil (siehe weiter unten).

Sutton und Pasquill leiten eine Advektions-Diffusionsgleichung her (pr Luftdichte):

8p 10 op
Yor ~ oL, 0z [A( )82] (C.1)

worin A(z) ist ein turbulenter Diffusionskoeffizient ist. Fiir diesen leitet Sutton den Ausdruck:

022

s |0
0z

prD"
1—n

A(z) = 57

] (C.2)

ab. Fur das Windprofil des mittleren Windes gelte nach Sutton (n € [0 : 1], abhéngig vom
Turbulenzverhalten, u1(z1) Windgeschwindigkeit in einer Referenzhohe):

i =1 (Z> ﬁ. (C.3)

21
Es gelten die Randbedingungen (i) und (ii) fiir 0 < x < Ly, (iii) fiir 0 < z:
(i) p(e.2) = po. (i) lim (e 2) =0, (iii) lim (. 2) = 0. (C.4)

Lost man damit die partielle Differentialgleichung, so folgt zunéchst:

de—g+Z Qin 2+n —
Kﬁ Lz ™ Ly DT 24 (Rechtecklache, A = L,L,) (C.5)
M 2=n n n =N
™ K’p}éT 72+”r§inD22+7nzf+” (Kreislache, A = 7r?) (C.6)
mit
112 2\ 17" 7
X <2+n) (2+n> : ( 27 )r( 2 ) (37k2(2n —n?) ©7)
= sin .
2—n 27 2+n 2+n (1—n)(2n —2)22n
2
2% /il (340
K = K 8+3£2+n), firn €[0,2:0,3]: K’ ~ 3K. (C.8)
r <4+2n>

Hierin ist I' die Gamma-Funktion. Man beachte auch, dass fiir n < 1 der Ausdruck innerhalb
der Betragsstriche eine komplexe Zahl ist. Fiir eine etwa neutrale Atmosphére ist n = 0, 25, so
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dass die Gleichungen zuvor vereinfacht werden kénnen:

no= 0,00mP MG 3L DAL (Rechtecklache, A = LoL,) (C.9)

m = 0, R WL LyDoz (Rechtecklache, A = L, L, .
M _z _1

m = 0,0824%@{’7“%D3219 (Kreislache, A = 7r?) (C.10)

Fiir die Zwecke dieser Arbeit wurde nur die Gleichung fiir die Kreislache verwendet. Vermutlich
ist dies flir viele Freisetzungsszenarien auch eine naheliegende Annahme oder zumindest eine
brauchbare Naherung. Angemerkt werden soll hier noch, dass das Differentialgleichungsproblem
auch fiir eine elliptische Lache gelost wurde (ohne Angabe der Gleichung) und im Prinzip auch
flir andere einfache Geometrien gelést werden kénnte.

C.2. Modell von Deutsch

Beziiglich der geometrischen und physikalischen Randbedingungen verwendet das Modell von
Deutsch ebenso die zuvor getroffenen Aussagen. Allerdings wird der Stoffilbergang geméf der
Filmtheorie durch Stefandiffusion und nicht durch den Fickschen Ansatz beschrieben. Diese
Uberlegungen sollen etwas ausfiihrlicher dargestellt werden.

Betrachtet man die Grenze zweier Stoffe A und B, an der durch molekulare Diffusion eine
Durchmischung stattfindet, so findet man zwei Stoffstrome vor: die Diffusion von A in B und
die Diffusion von B in A. Beide sind proportional zum Konzentrationsgradienten und einander
entgegengesetzt.

;Fick,A = —DuVpa
jricks = —DpaVps. (C.11)

Sind gedanklich beide bindren Diffusionskoeffizienten gleich und auch die Ausgangsdichten der
Stoffe, so findet an der Grenzschicht kein Nettomassentransport statt, da beide Massenstrome
entgegengesetzt gleich sind. Die Diffusionsfronten laufen mit der doppelten Geschwindigkeit
auseinander, mit der sich eine einzelne Diffusionsfront gegeniiber der Grenzlinie bewegt:

. 1- 1

Ug = —ja=——DVpy
pA pa

. 1- 1

v = —jp=——DVpp. (C.12)
PB PM

Sei nun gedanklich die Grenzschicht fiir den Stoffstrom A undurchdringlich, so wiirde er sich an
der Grenzschicht so verhalten, als wére er reflektiert worden (Stefanstrom), womit er den lokalen
Konzentrationsgradienten vergréflert und den Stoffstrom von B in A weiter vergréfert. Fiir den
Massenstromdichtevektor des Stefanstromes fgte fan Setzt man an j’gte fan = DV pa = paUsicfan,
womit folgt:

jStefan,A = _Dva =+ pAUStefan =0

2 _ PB

JStefan,B = _DVPB + PBUStefan = _Dva (1 + o PB) . (013)
Im letzten Schritt wurde benutzt, dass pa = T2, pp = 72 und p = %. Gegeniiber

dem Massenstromdichtevektor geméafl des Fickschen Gesetzes gibt es einen zusétzlichen Faktor
pf ﬁB. Ist der Stoff B stark verdiinnt pp =~ 0, so ergibt sich gegeniiber dem Fickschen Ansatz
keine wesentliche Anderung wohl aber fiir pp = p. Dann ist der Stefanstromdichtevektor fiir
den Stoff B grofler als der Ficksche Stromdichtevektor fiir den Stoff B.
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<1+ prpB> = <p_ppB) (C.14)

und mit der Partialdruckdifferenz (der Stoffstrom méoge in z-Richtung gerichtet sein):

Mit der Umformung:

dp RTB
Vpp = —é, = ——V C.15
PB =4 €= Vep (C.15)
folgt fir die Massenstromdichtevektoren:
> DMpdp
; ————¢
JFick,B RTB dz z
- DMp P ) dp
— —E,. C.16
JStefan,B RT5 (p —og) dz €z ( )

Durch die Einseitigkeit des Stoffftransportes gilt ‘Z—T = 0 = m(z) = const. Sei nun pp der
Dampfdruck der Lachenfliissigkeit pgy, so folgt damit nach Integration {iber die Filmdicke dg

von (C.16):
. MpApD P
m = —Ln| ——|. C.1r7
RTB (55 (p - pd,z:O) ( )

Die Grofle g = [ ist der Stoffiibergangskoeffizient der Filmstromung; wegen 8 = % benotigt
man nur die Sherwoodzahl Sh: Untersuchungen zum Stofftransport in der Grenzschicht zeigen:

Sh=C - Re™Sc*?. (C.18)

Wobei Deutsch aus Experimenten im Windkanal in Abhéngigkeit von unterschiedlichen Wind-
profilen (unterschiedliche Rauhigkeit) findet:

Sh = 0.077a%1%6 R 70,5019, (C.19)

Hierin ist Re die Reynoldzahl. Profilabhéngigkeit iiber @ (unterschiedliche Turbulenzspektren
in Bodennéhe): glatt: a = 0,08 — 0, 12, méBig rau: « = 0,13 — 0, 18, rau: « = 0,20 — 0, 24, sehr
rau: o = 0,28 — 0,4. Insgesamt folgt damit:

0,19 DM Ap n p
2RTry P — Pd,z=0

1 =0,077a%1%0 Re% 0S¢ ) , Re(u(z =10 m)). (C.20)

Anzumerken ist, dass wegen der Verwendung des Stefanstromes im Modell von Deutsch eine
grundsitzlich konservativere Annahme beziiglich des Ubergang aus der Lache in die Grenz-
schicht enthalten ist.

C.3. Modell von Brighton (ALOHA)

Das Modell von Brighton [215] baut auf den Modellannahmen von Sutton und Pasquill auf, be-
nutzt jedoch eine modifizierte Beschreibung des turbulenten Stoffeintrages in die Grenzschicht.
Fiir die Modellierung von Freisetzungen gefédhrlicher Stoffe aus Lachen ist dieses Modell ein
weltweit benutztes Standardmodell und insbesondere im Programmpaket Area Location of
Hazardous Atmospheres (ALOHA) [230] implementiert.

Zunéchst wird von Brighton ein dimensionsanalytischer Ansatz verwendet:

r T

m(x, 20,7, u*, v, D, po) = pou™jr ( Rey, Sc> i (C.21)

) )
20 20
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Hierin ist u* die Schergeschwindigkeit und jr ein (mittlerer) Massentransferkoeffizient und
Reg eine Rauigkeitsreynoldszahl. Alle anderen Grofien sind bereits zuvor definiert. Fiir die
Schergeschwindigkeit u* gilt:

10\"

u* = 0.03u(z) () , (C.22)

z
wobei n ein stabilitatsklassenabhéngiger Windprofilexponent (n &~ 0.142 fiir eine neutral ge-
schichtete Atmosphére) ist und u(z) eine in der Hohe z gemessene Bezugswindgeschwindigkeit.
Passende n fiir andere atmosphérische Stabilitdtsklassen sind in [230] angegeben. Nimmt man
erneut eine kreisférmige Lache an, so zeigt Brighton, dass (C.21) dargestellt werden kann durch:

m = 12 pou’ jr. (C.23)

Um mit (C.23) Verdunstungsmassenstrome berechnen zu kénnen, muss der mittleren Massen-
transferkoeffizienten jr angegeben werden. Dieser ist recht umfangreich und wird daher auf
mehrere Gleichungen verteilt. Auf Details zur Herleitung soll hier verzichtet werden. Zunéchst
ist:

= =-Pd p

Jr=j—Ln ( ) ; (C.24)
p P —Dda

womit der Massentransferkoeffizienten jr in einen Massentransferkoeffizienten j zuziiglich des

konservativen Faktors aus dem Stefanstrom (siehe Modell von Deutsch) aufgesplittet wurde.

Der Massentransferkoeffizient j ist dimensionslos und kann berechnet werden mit:

2,12
- k(14n)J1 1 A 1—"e [1"‘(1_’}’6) +€7T}A
j= “Ser {2 %arctcm LJ + yEp + o 772}2 (C.25)

Die Grofle A ist nur eine Abkiirzung fiir A = Ln (X eA), wobei die darin enthaltenen Grofien
X und A wiederum Funktionen verschiednener dimensionsloser Kennzahlen sind. Zunéchst ist
X ist eine dimensionslose Distanz, welche in Windrichtung am Lachenende berechnet wird:

2 2
x = 2T (C.26)

1
Scrzpen

Hierin ist k& die von Karman Konstante (k = 0,4), 7. die Eulerkonstante (y. = 0,577), zo
die Rauigkeitslénge der Oberfliche um die Lache und Secr die turbulente Schmidtzahl, welche
tiblicherweise in [230] zu Scr = 0.85 gesetzt wird.

Die Grofle A kann als Rauigkeitsldngenverhéltnis zwischen Oberflichenrauigkeit der Lache und
der Oberflachenrauigkeit des umgebenen Terrains aufgefasst werden [215, 230, 232]:

A= l+2Ln(1+n)+1 —2ve+i<1+n)f<50)- (C.27)
n Ser

Hier wiederum wird zusétzlich eine Funktion der Schmidtzahl f(Sc) bendtigt:

f(Se) = (3,85V/Sc—13) %Ln(o, 13Sc) wenn Reg < 0,13 (C.28)
f(Se) = 7,3y/RegV/Sc—5Scr wenn Reg > 2 (C.29)

wobei fiir die Schmidtzahl Sc = £ und fiir die in der Gleichung zuvor noch enthaltene Rau-

igkeitsreynoldszahl Reg= “—VZO eingesetzt wird. Fiir Werte 0,13 < Rep < 2 wird in ALOHA
f(Se) linear zwischen beiden Werten interpoliert.
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