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Phasenubergang fest-flussig: T=T,, weitgehend Druck unabhangig
AQ=H_,, kleines Volumen
Warmespeicherung bei konstanter Temperatur, d.h. als latente Warme

A A

sensibel
Temperatur Temperatur
Temperatur des bel
Phaseniibergang€ °°"'°'08

sensibel latent

- /e £

sensibel

»
'

gespeicherte Warmemenge  gespeicherte Warmemenge

Latente Warme:

- hohe Speicherdichte bei kleinen Temperaturunterschieden
- automatische Temperaturstabilisierung
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Motivation
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Quelle: Cristopia ZAE BAYERN
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Konventionelle Herangehensweise
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vol. specific melting enthalpy [kJ/L]
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Konventionelle Herangehensweise
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Materialklassen
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h=T,8,— h,=xR-T, mitx=s_/R
clathrates Richards Regel: x=1 bis 1,5

fur Metalle
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Aktuelle Forschungsschwerpunkte:

= Entwicklung von Materialien mit hOherer 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 AQ und T, beeinflussen?

Schmelzvorgang: Verschiebung der Teilchen
unmoglich  maoglich

fest fliissig gasférmig

. Teilchen kugelformig (?)
mit radialsymmetrischen (?)
Potenzialen

2H. Mehling
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Untersuchungsansatz

YTy YYYYYYYYY

ZAE BAYE
Ansatz: Untersuchung vorhandener Materialdaten zu h, und T,

— nach Gemeinsamkeiten
— systematischen Zusammenhangen ...

Einfache chemische Verbindungen
— breite Datenbasis: 1120 Stuck
— Vielfalt an Bindungstypen und Strukturen

Auftragung
konventionell

= Ordnungszahl der Elemente

Neu:h_ —s.
beides extensive GroBen,
direkt beeinflusst von den

Positionen und Bindungen
der Teilchen

© Bayerisches Zentrum fiir Angewandte Energieforschung e.V.

.y
Z



Untersuchungsansatz
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Auftragung 1403
|+ T=3000K
(rjr)o'lgretv(\jlerteh el _ SI.
Iviaiert durc —1 | L T=500K
. // " T T-300K
die Anzahl der £ = -
. . = — i "
Atome in elner\ c LE+0 T=100K
. o 1 - L]
Verbindung 5 T
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s/R per atom

— h =x"R-T, / S, Schmelztemperatur

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

alle 1120 Materialien

YTy YYYYYYYYY

L
E+Q2
1 'FOOJK
BOK
£ - —
S <L 200K
(U -
o s ]
e . o 00
g /
S ] ) °° e
X L
£ 1
// .. 3! °
|l = .~. ° » [ ]
#/"‘{ ,,/‘ E-64
/ °
//
\ F-62
0.01 0.10 1.00

s/R per atom

N
2>
m
g
<
m
By
e

keine klareTendenz

: dass T, mit h_, steigt,

lediglich hohere

Wahrscheinlichkeit

Maximum von s_/R
steigt mit h,

— Formulierung
einer Obergrenze

10.00
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Analyse der Korrelation h_-s_.:

Elemente
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Analyse der Korrelation h_-s_.:
Verbindungen mit 2 Atomen
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Analyse der Korrelation h_-s_.:
Verbindungen mit 4 bis 6 Atomen
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flissig
w.b., dimer

Anderung des Bindungstyps
inklusive Polymerisation

iergieforschung e.V.

— chemische Reaktion!
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Analyse der Korrelation von Schmelzenthalpie und
Schmelzentropie: h -s,, chemischer Verbindungen
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Grundlegende Frage: Was sind die wesentlichen Effekte auf
atomarer / molekularer Ebene welche AQ und T,, beeinflussen?

Schmelzvorgang: Verschiebung der Teilchen
unmoglich  moglich

fest flilssig gasformig

-
————

— -

®H. Mehling

Fur hohe Speicherdichten —
Anderung des Bindungstyps
Anderung der chemischen Zusammensetzung
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Danke fur lhre Aufmerksamkeit

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

Harald Mehling, Eva Ginther, 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

© Bayerisches Zentrum fiir Angewandte Energieforschung e.V. 14



