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Motivation

ZAE BAY
Phasenibergang fest-flussig: T=T,,, weitgehend Druck unabhé&ngig

AQ=H,,, kleines Volumen (fest, fllissig)
Warmespeicherung bei konstanter Temperatur, d.h. als latente Warme

sensibel

m
Z
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Temperatur Temperatur
Phasenlibergang ~Zgnsibel

SGW latent /

sensibel

latent

gespeicherte Warmemenge  gespeicherte Warmemenge

Latente Warme:

- hohe Speicherdichte bei kleinen Temperaturunterschieden
- automatische Temperaturstabilisierung
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Konventionelle Herangehensweise
. ZAE BAYERN
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Konventionelle Herangehensweise

. ZAE BAYERN
Materialklassen
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Aktuelle Forschungsschwerpunkte:
= Entwicklung von Materialien mit hdherer Speicherdichte bei
vorgegebener Temperatur

= Suche nach der theoretischen Grenze der Speicherdichte bei
vorgegebener Temperatur

Grundlegende Frage: Was sind die wesentlichen Effekte auf
atomarer / molekularer Ebene welche h,, und T, beeinflussen?
Schmelzvorgang: Verschiebung der Teilchen
unmdglich  mdglich

fest fliissig gasférmig

. Teilchen kugelférmig (?)
| mit radialsymmetrischen (?)
i Potenzialen
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Untersuchungsansatz

ZAE BAYERN

Ansatz: Untersuchung vorhandener Materialdaten zu h, und T,
— nach Gemeinsamkeiten
— systematischen Zusammenhéngen ...

Einfache chemische Verbindungen, incl. Elemente
— breite Datenbasis: 1120 Stlick
— Vielfalt an Bindungstypen und Strukturen

Auftragung

L\
v"’@“ = Ordnungszahl der Elemente
konventionell ‘\‘
(ki

FA_Y Neu: h,—s,
beides extensive GroBen,
direkt beeinflusst von den
Positionen und Bindungen

der Teilchen
© Bayerisches Zentrum fiir Angewandte Energieforschung e.V. 7
Untersuchungsansatz
ZAE BAYERN
Auftragung E.03
T=3000K
m'o'lalre Werte HE=02 — T=1000K
dividiert durch T-500K
die Anzahl der £ = T=300K
Atome in einer\’g e T-100K
Verbindung :
0.01 0.10 \ I ":"“1 .00 10.00

> h=xRT, h,=T.-s, Schmelztemperatur

s/R per atom

mit x=s,/R d.h. Schmelzenthalpie, Schmelztemperatur,
sowie Schmelzentropie sind aufgetragen
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Analyse der Korrelation h-s,:
alle 1120 Materialien

ZAE BAYERN
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Analyse der Korrelation h-s,:
Elemente :
[REN
1.E402 ! LS To3000K ZAE BAYERN
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beobachtete Obergrenze She [Te. Wi, e |
fir Kugelmodell: s,/R=2,3 Bi: H*&z slan )]
vgl. Regel von Richards fir
semi-metals non-metals
Meta”e: 1 - 1,5 atomic/cov. bonds weak bonds
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Analyse der Korrelation h-s,: =
Verbindungen mit 2 Atomen =
. ZAE BAYERN
C, Si, Ge TN . o
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Analyse der Korrelation h-s,: =
Verbindungen mit 4 bis 6 Atomen :
ZAE BAYERN
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Ahnliche Vorgéange in Anderung des Bindungstyps
C, Si, Ge: fest a./c.b, «3 < flissig m.b., 1 inklusive Polymerisation
As, Sb, Bi: fest a./c.b, »? « fllissig w.b., tetramer  — chemische Reaktion!
Se: fest a./c.b, ' « fllissig w.b., >5
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Analyse der Korrelation von Schmelzenthalpie und
Schmelzentropie: h-s,, chemischer Verbindungen

L

ZAE BAYERN

Grundlegende Frage: Was sind die wesentlichen Effekte auf
atomarer / molekularer Ebene welche h,, und T, beeinflussen?

Schmelzvorgang: Verschiebung der Teilchen
unmdglich  madglich

fest fliissig gasformig

@
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______________
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Fiir hohe Speicherdichten VEN

Anderung des Bindungstyps

Anderung der chemischen Zusammensetzung
Offene Frage: wie genau sind die thermischen Daten?
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Danke fiir Ihre Aufmerksamkeit

Enthalpy and temperature of the phase change solid-liquid — An analysis of
data of the elements by macroscopic thermodynamics

Harald Mehling, Eva Giinther, INNOSTOCK 2012

Enthalpy and temperature of the phase change solid-liquid — An analysis of
data of the elements using information on their structure

H. Mehling, Solar Energy 88 (2013) 71-79

Enthalpy and temperature of the phase change solid-liquid — An analysis of
data of compounds employing entropy

H. Mehling, submitted to Solar Energy
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