MERSEBURG, 15.09.2008

ANHANG ZUM HANDBUCH DER MERSEBURGER DATENBANK FUR THERMOPHYSIKALISCHE
REINSTOFFEIGENSCHAFTEN MDB

Anhang A
UMRECHNUNG THERMODYNAMISCHER IDEALGAS-STANDARDGROSSEN AUF REALWERTE
(BILDUNGS- UND KONVENTIONELLE GROSSEN)

» Standard-Bildungsgrof3e eines Stoffes:

ReaktionsgrofRe der Bildung des Stoffes unter Standardbedingungen T und p() aus seinen im stabilen Zustand bei den
Standardbedingungen angenommenen Elementen ["stabiler" Zustand fir gasférmige Elemente: Idealgas!]

Basis in MDB: molare Standardbildungsenthalpie 4°h] = 4°h_, ., ., : molare freie Standardbildungsenthalpie 4°3;; = 4°3,, ;) o)

» Konventionelle Standardgrdl3e eines Stoffes:

Durch eine Festlegung (Konvention) definierte thermodynamische Funktion eines Stoffes im Standardzustand bei T(o) und p()
Basis in MDB: molare Standardbildungsenthalpie 4°h;} = £°h, ., +() » Molare konventionelle Standardentropie S, ,; =,

conv, oi conv, 0i, T(0), p(0)

Varianten der Zuordnung fir die Berechnung thermodynamischer Gr63en chemisch reagierender Stoffsysteme

aus BildungsgroRRen Datenbank MDB aus konventionelle Grof3en
HO? = ABHO? ABI’_]O? ﬁo? = AB HO?

g_g = ABg_g ABg_g g_g = g_gnv,oi = ABI‘_‘O? _T(O) §0?
§® — AB—Q — ABHO? _ABgc? §® §® _ §®

conv, oi conv, oi

T(O)



Umrechnung der Standardgr63en der Stoffe vom Idealgaszustand auf Realzustéande erfolgt allein mit den Gro3en dieser Stoffe,
da sich der Bezug auf die Elemente (Elemente stets in ihrem bei T und p( stabilen Zustand) nicht andert.

Umrechnung auf den Realgaszustand V

B, TV B, T iG res(v) 2 \%
APhZY — APh2*® =hlS -RTS (0Ing;, /aT) o

= i qres(v) _ * i res(s) (s)
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g2V _gvic —grestv) _ _ |:|n¢m +T (8In(oo|v/6T) ):| [I(FIJ?S(S) g—(;els(s) /T(o)J

conv, oi conv, oi (o]}

Umrechnung auf den Flissigzustand L

AP+ [ ~Tig) (d75,/dT) ] (o)~ 5! )

ABhQL—A h@lG _hres(L) RT2 (8|n¢0lv/8T) (LV)oi

4Gyt - APgeC =gt = (pm /p )"' RT, In([’m p(LV)oi Ve (p(O) - pg?/) [: her*'® T §or?S(S)J

conv, ol conv, ol ol

oL _g2ic - _gresl) _ Rln(pm/p ) [Ingomp Wi +T0) (alngomv/aT) Vo} ALVhOI/T de/dT)( —p;y)



Umrechnung auf den Festzustand S (Variante 1)
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Umrechnung auf den Festzustand S (Variante 2)
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Umrechnungsparameter aus der Datenbank MDB:

Virialgleichung (Realgasvolumen, Fugazitatskoeffizient und seine Temperaturableitung)
Dampfdruckgleichungen

Gleichungen fur die Verdampfungsenthalpie (DB-Gleichung oder Dampfdruckgleichung)
Gleichung fir die Flussigkeitsdichte und Temperaturableitung = )

Gleichung fiir die Feststoffdichte und Temperaturableitung [V=M/p; dV/dT =~(M/p*)(dp/dT)]
Gleichungen fiur die Idealgaswarmekapazitaten

Gleichung fur die Flussigkeitswarmekapazitaten

Gleichung fir die Feststoffwarmekapazitaten

Schmelzenthalpie

Daten fur Tripelpunkt (Temperatur und Druck [evtl. als pTL(VSLV) aus Dampfdruckgleichung])

Gleichung fiir den Sublimationsdruck (aus Tripelpunkt und Sublimationsenthalpie [als Summe aus 4°h und 4"h])

Anwendung der Umrechnungsgleichungen

Standardfall: Umrechnung von ldealgaswerten auf Realwerte

B9 V,L,S _ 4B590iG |, gres,V,L, S Y V,LLS _ 59IiG 5res, V,L, S
A Zoi =4 Zoi + Zoi Zconv,oi - Zconv,oi + Zoi

Sonderfall: Umrechnung von Realwerten auf Idealgaswerte

(bei unbekannten Werten fir den Idealgaszustand;
z. B.: besitzen fur flissige und feste Elemente die realen Standardbildungsgrof3en den Wert Null')

B0iG _ B9 V,L,S res, V,L, S SJiG _ 9 V,LS Sres, V,L, S
A Zoi =4 Zoi Zoi Zconv, oi — “conv,oi Zoi

(=0 fur flussige und feste Elemente)



_ Sonderfall: Angabe der Differenzwerte bei unbekannten Einzelwerten

(sind beide Einzelwerte unbekannt, sind nur die Differenzen zwischen Real und Idealgaswert berechenbar)

B9 V,L, S B2 iG _ Sres, V,L, S I3 V,L, S SJIiG _ Sres,V,L, S
A Zoi A Zoi - Zoi Zconv, oi Zconv, oi Zoi



Anhang B
UMRECHNUNG THERMODYNAMISCHER STANDARDGROSSEN VON 100 kPa AUF NORMALDRUCK UND UMGEKEHRT

_ Umrechnung von StandardbildungsgrofR3en (Stoffe i aus den Elementen j)

. B5J B5J @ 4% B B> S D*
Zuordnung: A2 = A2 10), plo) = pind) = Zoi _Zvj(i)zoi A2y =42 1) p0)-100kPa = Z‘ﬂmz
J

Idealgas (inkompress.) Flussigkeit, Feststoff

> ABHO? —ABFIo@* = (ﬁ h )_Zvj(i) (Hoj - _0*')
j

h2 —h2* = =0 =[ V58 ~T, (dV55/dT) | (pyo —100 kPa)
he -h2" =0 =[ V55 T, (dV5°/dT) (1325 kPa)
h?-h2* = -0 = [V5° ~T, (dV3° /dT) (1,325 kPa)

> go| _ABgm (g_oi _g_;i)_zvj(i)(g_oj _g_;i)

J

_ — p _
h2 —h2' = =R T In e =[V58 ~T (dV52 /dT) ] (pyo —100 kPa)
g, -0 = =R x3,92454 K =V x1325 kPa

g, - 0., = =R x3,92454 K =V x1,325 kPa



_ Umrechnung von konventionellen Standardgré3en (Stoffe i)

>

%

S

conv, oi

— 0 *
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conv,oi —

Idealgas

=-R In—pND
100 kPa

=—-R x0,0131630

(inkompress.) Flussigkeit, Feststoff

= —(dV%®/dT ) (py, —100 kPa)

= —(dv5®/dT )x1325 kPa
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