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1. Konzeption und Leistungen der Datenbank

Die DatenbankDB enthalt thermophysikalischen Basisdaten fir Reffestdaneben auch ausgewahlte
Sicherheits- und Umweltdaten..

MDB hat gegenwaértig einen Bestand \B8#20 Stoffen.

In MDB werden bevorzugt bewertete Daten in Form von Hivem¢en und Parametern von Temperatur-
funktionen aufgenommen. Quellen sind eine Vielzaatderer Datensammlungen, Referenzdatenjournale,
Originalliteratur, eigene Messergebnisse sowie &erangsmethoden.

MDB enthalt die Strukturbeschreibungen der Stoffe mrhSystemen Original-UNIFAC und Modified-
UNIFAC (Dortmund). Damit wird in entsprechenden Aetvdungsprogrammen, die vBtDB mit Stoff-
daten versorgt werden, die automatisierte Bereapnan Dampf-Flussigkeit-(Flissigkeit-)Gleichge-
wichten moglich.

MDB stellt folgende Leistungen zur Verfugung:

- Funktionsberechnunggre f(T) sowieT = f(y) (vgl. Abschnitt 6.1)

- Fitting-Werkzeug zur Anpassung aller MDB-Datertfanktioneny = f(T) an experimentelle Daten;

- Diagramm-Gratfik: Alle Eigenschaft-Temperatur-Fioken konnen als Diagramm-Grafiken
dargestellt werden, wobei auch die Gultigkeitsgeender Gleichung und ggf. ihre Fehlergrenzen sowie
experimentelle Einzelpunkte angezeigt werden &gbkchnitt 6.2);

- AND, OR oder NOT-verknupfte Stoffdatensuche naaischiedenen Suchkriterien (vgl. Ab. 8);

- Generierung von Teildatenbanken und MDB-Stoffalé&een (vgl. Abschnitt 9);

- frei formatierbarer Kommentartext fir jeden Stoff

Im Hintergrund der Datenbank ermdglicht eine dewseglischeSynonymlistemit ca. 45 000 Eintragen
eine flexible Nameneingabe fur einen Stoff, vglsébnitt 12. Gleichzeitig kann diese Liste auch als
Auskunftssystem tber Formeln, chemische Trivialmarigiltemittelbezeichnungen, Handelsbe-
zeichnungen und CAS-Nummern benutzt werden. Desstén Synonyme fir jeden Stoff konnen von
der Stoffliste oder von der ,Stoff-Zentrale" a@ggl. Abschnitt 2) eingesehen werden.

Die Stoffnamen-Eingabe ist tolerant beztiglich Leezen, Klammern, Umlauten und k/c-Schreibweise.

Die angezeigte Stoffliste vdlDB kann tber den Hauptmenuput@ptionenvon deutschen auf
englische Stoffnamen umgestellt werden.

MDB ist gleichzeitig auch ein Datenbank-Editor. Auttisehes Speichern (,Auto-Save®) von Stoff-
datenanderungen im Datenbankfile kann vom Nutzerager ausgeschaltet werden.

[EANSEEEAE  (Voreinstellung) nur Lesen von Daten, Editierespgsrt

| Edit/Auto-Save = Ein | Editieren moglich, automatisches Abspeichern Datenénderungen

( Umschalten durch Klicken auf dieses Symbol)

MDB lauft unter allen 32/64-Bit-Windows-Betriebssystan(vgl. Abschnitt 12).
Die Kapazitat der Datenbank wird softwareméaRig nieschrankt; sie ist nur von der Speichergrof3e des
Rechners abhangig
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2. Menustruktur

, Stoff-Zentrale*

M Zentrale fiir Stoff Syst-Nr. 21; Daten-Fiillstand: 96

Editieren der Stoff-Bezeichner Sichten / Editieren der Stoffdaten
Summenformel 1 0] tolmasse (13 4 Warmekapazitat (L)
Strukturgruppert-Formel - |¢1-CH(C1) -C1 2 Basis-Konstanten U9 e wWarmekapazital (5)

Englizcher Mame (CAS) ]Methane, Trichloro-

] Kritische Daten (15) Kalorizche Daten
Deutscher Name ]Trichlormethan; Chloroform
CAS-RM 1 -Bh- % 0 Daten bei Normaldruck (18) 4 3chmelz-/2ublimationsdaten
LB Priifziffer-Test :
5) Dichte (L) 004 Yerdampfungsenthalpie
6
Stoff
4 7} ) RIEDEL | MILLER
+ =0 A Viskasitét (V)

W B v pilv) ANTOINE (Lop)
Gehe zu Stoff INr, %X
. @ A pLv) ANTOINE (Hi-p)

{10y +f (LY WAGNER:

EUA  wanmeleitdhigkeit (L)

A ywamelsitiahigkeit (v)

Dichte (3) ‘ U894 Grenzfidchensp. (LV)

084 Yisknsitat (L) ‘

Stoff
RN cp (Id.Gas) (Polynorn) =3 Sichetheitsdaten
{121+ e inh i A Funkfion v = FuT) verflighar
seldbEs sinhisasni 4 nurEinzelpunkt(e) veriighar
1 nurdy/dT bei Tirefl verfighar
UNIFAC-nkrementierung Modit. UNIFACHnkrementierung
SchlieBen Ediane s Chemische Struktur empirische Kennzahlen
= diesen Stoff diesem Stoff Il e et P
® dicze Eigenschaftzseite enthalt keine Daten
Hauptmeni

& MDB 6 - Merseburger ['atenbank fiir thermophysikalische Reinstoff-Eigenschaften
Dateien  Stoffiste StoffFZentrale MODB-Suche  MDB-Datenlisten  Fiting  Binheiten  Inkrement-Methoden  Stoffnamen-suskunft Optionen Fenster  Info

| |
s. Abschiitt 10 s. Abschnitt .

M. Optionen

MD7F-Datenbank lacen

MDF-Flewerkzeug: Sortieren | Konvertieren | Zusammenflgery | Profen

[ Listen T Thermodyn. Berechnungen
Z04-Datenbarkfile erzeLigen Allgemein T P
Z05-Datenbankfile erzeugen
Z06-Datenbankfile erzeLgen [ kurse 23 T Kurse 24 T Kurve Z5 ]
MD7-Teldaterbark erzeLigen (markierts Stoffe) % Hauptkurve T Kunve 21 T Kurve 22
Datenbankstrukiur anzeigen Hauptkurve

experimentelle Daten fur Fiting  Weu-Eingabe / Laden BAZ-Fe Euildianclume  Eafse - Lifenede |1— A,

WY-Editor (¥-¥-Daten laden | eingeben | editieren)

Literatur-File: sichten | suchen | editieren

UNICAC-Parameterliste [v" Kurven der Fehlergrenzen zeichnen (falls verfighar) Farbe -
MocHUMIFAC-Parameterlste
= SR [¥ Kurvenverlauf auch auBerhalb T-Giiltigkeitshereich Farhe -

s. Abschnitt 8 |

Abbrechen oK

s. Abschnitt 9
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3. Die Eigenschaftsgruppen

3.1 Liste der Gruppen

Die Version 7 vorMDB verwaltet 23 Eigenschaftsgruppen mit insgesam(+22}) Einzeleigenschaften
(s. dazu auch Abschnitt 4).
Die Eigenschaftsgruppen sind:

1. Molmasse
2. Basis-Konstanten
Dipolmoment
DielektrizititAitskonstante bi.r
Brechungsindex b,
Gyrationsradius des Molekiils
Molvolumen-ParametdsG fur das WILSON-Modell
UNIQUAC-VolumenparameteR
UNIQUAC-Oberflachenparamet€r
molekulares Volumen nach BONDI
molekulare Oberflache nach BONDI
Loslichkeitsparameter
3. Kritische Daten
TCI'
pCf
pcr
azentrischer Faktap
4. Daten bei Normaldruck
Siedetemperatur
Sublimationstemperatur
Zersetzungstemperatur
Dichte (L)
Dichte (S)
Dampfdruck, FROST/KALKWARF/MILLER-Gleichung
Dampfdruck, ANTOINE-Gleichung (Niederdruck)
Dampfdruck, ANTOINE-Gleichung (Hochdruck)
10 Dampfdruck, WAGNER-Gleichung
11. Warmekapazitat (Idealgas) (Polynom-Funktion)
12. Warmekapazitat (Idealgas) (sinh-Funktion)
13. Warmekapazitat (L)
14. Warmekapazitat (S)
15. Kalorische Daten
A™H (298,15 K;pnorma) *
ATHn, (idG; 298,15K Proma) molare Bildungsfunktionen
NG (298,15 K:Prorma) *
NG, (idG; 298,15 K Pnorma)
gonv, m(298,15 K;pnormab !
Sonv, m(IdG; 298,15 KPnorma) konventionelle molare Eniep
A°Hp, (298,15 K:Pnorma) molare Verbrennsegthalpie

©Co~NoO

16. Tripelpunkt-/Schmelz-/Sublimationsdaten

! Falls die Real-Standardfunktionen nicht zur Verfilgstehen, kdnnen sie in diesem Eigenschaftsgrupeester optional
aus den entsprechenden Idealgas-Standardfunktimrenhnet werden - falls diese zur Verfiigung steb@se Option ist
auch bei der Datenprufung hilfreich.
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Tripelpunkts-Temperatur
Tripelpunkts-Druck
Schmelz-Temperatur bphormal
AS*H,, (molare Schmelzenthalpie)
Sublimationsdruclp(SV) = Fu(l)

17. Verdampfungsenthalpie

18. Grenzflachenspannung (L-V)

19. Viskositat (L)

20. Viskositat (V)

21. Warmeleitfahigkeit (L)

22. Warmeleitfahigkeit (V)

23. Sicherheitsdaten
Thash (ZUndtemperatur)
Tautoigniion (Selbstentziindungstemperatur)
untere Zindgrenze in % (Vol.)
obere Ziindgrenze in % (Vol.)
Verteilungskoeffizient IgPoctanoiwasserd€l Tret
Henry-Konstanten (in Wasser)

3.2. Modellgleichungeny = F(T)
3.2.1 Dichte
3.2.1.1. Gasphasen-Dichte

Gasdichten sind iMDB nicht enthalten; sie kdnnen Uber thermische Zasigieichungen berechnet
werden, beispielsweise mit Hilfe des Program@id$T — Zustandsberechnungen an Reinstoffen®. Das
Programm ZUST bedient sich dabei der StoffdatedB und verwendet folgende Modelle:

- Idealgasgleichung

- Virialgasgleichung

- Kubische Zustandsgleichungen

3.2.1.2. Flussigphasen-Dichte

Es gilt eine Doppel-Interpretation der Parametésrei getrennt durch ,| ,,(vgl. Abschnitt 4).
Interpretation ,rechts”, wenn die T-Gliltigkeitsgeem angegeben sind:
Fur die Beschreibung der TemperaturabhangigkeitLdeichte stehen alternativ zwei
Gleichungen zur Verfligung:

L 2 3
/0_ = A+ B(Tj+c(Tj +D(Tj +L+G(1—T )1/3 (1)
kgm™ K K K F + (TK) red

mItTred = T/Tcr.

oder nach BUBERT/DANNER (DIPPR-Projekt)
L

Jo B
kg m3 CLHHT/K)/ DI

(2)

Wenn der Parametér= 0 ist, gelten die Parameter fur Gl. 2, andelwféir Gl. 1.

Interpretation ,links®, wenn keine T-Gultigkeitsgraen angegeben sin@ § = Ty, = 0):
In diesem Fall stehen zur Beschreibung der Funmb(]T) nur ein Funktionswert bei einer

Referenztemperatdr,; und der Anstieg in diesem Punkt zur Verfugung. diése Daten wird
folgende Geradengleichung generiert:
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L

0

d L
kg m_3 = pr:f + loref (T - Tref) (Za)

dT

3.2.1.3. Festphasen-Dichte

Es qilt eine Doppel-Interpretation der Parametégrei getrennt durch ,| ,(vgl. Abschnitt 4).
Interpretation ,rechts”, wenn die T-Gliltigkeitsgeem angegeben sind:

ol ol
kgm K K K

Interpretation ,links®, wenn keine T-Gultigkeitsgraen angegeben sin@ = Ty, = 0):
In diesem Fall stehen zur Beschreibung der Funlgn'B(wT) nur ein Funktionswert bei einer

Referenztemperatdr,; und der Anstieg in diesem Punkt zur Verfigung. diése Daten wird
folgende Geradengleichung generiert:
P s + dpog;

= —= (T -T, 3a
kg m—3 loref dT ( ref) ( )

3.2.2. Dampfdruckgleichungen, Sublimationsdruckglehung
3.2.2.1. Dampfdruckgleichungen nach Dupré/RankinéViiller oder Frost/Kalkwarf

Die o. g. Gleichungen wurden zu folgendem Ausdudammengefasst (wobei die Frost/Kalkwarf-
Gleichung den Ausdruck bis F umfasst):

|Q(LJ=A+ B +DIg(T/K)+E(IOLPZa+)F
kPa (T/K) - (T, /K) + C (T/K)
4)
T T
+G|—=|+H|— /K = 273,15
k) >
3.2.2.2. Dampfdruckgleichung nach ATOINE
p B
lg| — [=FA-———— 5
g[kPaj C+J/°C ®)

% Die Frost/Kalkwarf-Gleichung mF = 0 wird gelegentlich auch als Harlacher-Gleichunzeizhnet.
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3.2.2.3. Dampfdruckgleichung nach VWGNER

In pred :Ti[ Ai(l_Tred)+ AZ(:I'_Tred)L5 + Fu (1_Tred)]

red
FU( - red): A’E.(l_-l-red)n3 n3 = 2’5 oder 3 (6)
+A(1-T )™ n, = 5bis 9

+A(1-T )™ n, = 7bis 9
mit Tred = T/Tcr.

3.2.2.4. Korrelierte Dampfdruckgleichung nach AiGusT

Bei Vorhandensein der Normalsiedetemperatur undkiteschen Date ., undp. kann der Dampfdruck
in diesem Temperaturbereich mit guter Genauigkéteta der Augustschen Dampfdruckgleichung
berechnet werden:

n (Lj —A+_B @
kPa T /K)

Wenn fiir einen Stoff Normalsiedepunkt und kritiscRenkt verfiugbar waren wurden diese korrelierten
Parameter automatisch auf der Eigenschafts8eit@ne High Pressureingetragen; der dritte Antoine-
Parameter betragt dah= 273,15.

3.2.2.5 Sublimationsdruckgleichung

p ) _ B
lg|— | =A+ +Dlg(T/
J (kPaj (T/IK - (T, /K +C 9Ty (7a)
T /K= 27315
3.2.3. Molare Verdampfungsenthalpie
Gleichung nach MUER/'SvoBODA bzw. DAUBERT/DANNER (DIPPR-Projekt)
ALV A =A eXF(_ aTred) (]'_-I-red)ﬁJr Ol D™ T (8)
kJkmol™

mit Treq = T/T, fUr Sattigungsdruck béi.

3.2.4. Molare Warmekapazitat
3.2.4.1. Idealgas-Warmekapazitat

Fur die Idealgas-Warmekapazitéat stehen drei Gleigén zur Verfigung:

Standard-Polynom (wenn |E| < 1)
idG

I 2 3 4
e (o
kJkmol™ K K K K K



Merseburger Datenbank MDB (Version 7.2) 9

bzw. Polynom nachi®MATE/KNACKE (wenn |E| > 1)

CidG 2 3 2
e o o oo
kJ kmol~ K K K K K
oder (in separater Eigenschaftsgruppe) naahBBERT/DANNER (DIPPR-Projekt)
2 2
C E
CidG f=— 11, \ /AN
s (T/K) ‘D (T/KE) (10)
kJkmol™ K sin C cosh
(T/K) (T/K)

Dieser Gleichungstyp verhalt sich bei Berechnurigesr die obere Temperaturgrenze hinaus
wesentlich unproblematischer als die Polynomtypen.

3.2.4.2. Flussigphasen-Warmekapazitat

Fir die Idealgas-Warmekapazitat stehen drei Gleigbn zur Verfligung:
Standard-Polynom (wenn |C| < 100 und |E| < 10)

CL

2 3 4
s~ ol ol ol el e
kJkmol™ K K K K K

bzw. Polynom nach#®MATE/KNACKE (wenn |C| < 100 und |E| > 10)
CL 2 3 2
% - A+B (lj C (Ij + D (lj v E (Ij (11b)
kJ kmol~ K K K K K

oder nach BUBERT/DANNER (DIPPR-Projekt) (wenn |C| > 10)

C i E ?
s (rK) (rK)
kmoitk - AT B ( c) +o| E) (1)
sinl -—— cosh——
(T/K) (T/K)

Dieser Gleichungstyp verhalt sich bei Berechnurigesr die obere Temperaturgrenze hinaus
wesentlich unproblematischer als die Polynomtypen.

Die genannten Kriterien fur die Parameter C unddiei in den Anwendungsprogrammen zur
Unterscheidung der Gleichungsvarianten.

Es liegt in der Verantwortung des Nutzers, dassdBzEslingungen auch fir evtl. eigene
Parametersatze erflllt sind.
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3.2.4.3. Festphasen-Warmekapazitat

Fur die Idealgas-Warmekapazitéat stehen drei Gleigén zur Verfugung:
Standard-Polynom (wenn |C| < 100 und |E| < 10)

Cs 2 3 4
A RUE RIS
kJkmol™ K K K K K
bzw. Polynom nach®MATE/KNACKE (wenn |C| < 100 und |E| > 01)
CS 2 3 2
e o o ol e o
kJ kmol™ K K K K K
oder nach BUBERT/DANNER (DIPPR-Projekt) (wenn |C| > 10)
2
C E ’
CidG f=— 11, f=— 1.\
—F_——=A+B B L D —(T/KE) (12c)
kJkmol™ K sin C cosh
(T/K) (T/K)

Dieser Gleichungstyp verhalt sich bei Berechnungssr die obere Temperaturgrenze hinaus
wesentlich unproblematischer als die Polynomtypen.

Die genannten Kriterien flr die Parameter C undefeh in den Anwendungsprogrammen zur
Unterscheidung der Gleichungsvarianten.

Es liegt in der Verantwortung des Nutzers, dassediedingungen auch fur evtl. eigene
Parametersatze erfillt sind.

3.2.5. Grenzflachenspannung L — V (Oberflachensparmg)

Es gilt eine Doppel-Interpretation der Parametéerei getrennt durch ,| ,,(vgl. Abschnitt 4).
Interpretation ,rechts”, wenn die T-Gliltigkeitsgeem angegeben sind:

Es stehen alternativ zwei Gleichungen zur Verfligung
Lv

kz 1= ALT,q) > TP ET it Ty = T/Ter (13 a)
oder
O.LV T T 2 T 3
=B+ C(—j + D(—j + E(—j (13 b)
kKNm™ K K K

Wenn der Parametér= 0 ist, gelten die Parameter fur Gl. 13 b, an@dsnftr Gl. 13 a.

Interpretation ,links®, wenn keine T-Gultigkeitsgreen angegeben sin@ § = Ty, = 0):
In diesem Fall stehen zur Beschreibung der Funl«D’rb%(T) nur ein Funktionswert bei einer
Referenztemperatdr,.; und der Anstieg in diesem Punkt zur Verfugung. diése Daten wird
folgende Geradengleichung generiert:

oV _ ., dot

= ref _
kNm—l erf dT (T Tref) (13 C)
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3.2.6. Dynamische Viskositat
3.2.6.1. Gasphasen-Viskositat

n' . A[K)® 14)
kPas c , D
(T/K) * (T/K)?
3.2.6.2. Flussigphasen-Viskositét
n B .
I =A+——+D Ig(T/K) + ET, 15
g(kPasj ITIK)+C 9T /K)+ Elrg (13)
3.2.7. Warmeleitfahigkeit
3.2.7.1. Gasphasen-Warmeleitfahigkeit
\% B
A A(MK) 6]

KWmiK?® C D
1+ (T/K) +(T/K)2

3.2.7.2. Flussigphasen-Warmeleitfahigkeit

Es gilt eine Doppel-Interpretation der Parametégrei getrennt durch ,| ,(vgl. Abschnitt 4).
Interpretation ,rechts®, wenn die T-Gultigkeitsgrem angegeben sind:

L 2 3 4
% =A+B[lj+c(lj +D[lj +E[lj (17)
kW m= K K K K K

Interpretation ,links®, wenn keine T-Gultigkeitsgraen angegeben sin@ § = Ty, = 0):
In diesem Fall stehen zur Beschreibung der Funkdio@T) nur ein Funktionswert bei einer
Referenztemperatdr.; und der Anstieg in diesem Punkt zur Verfugung. diése Daten wird
folgende Geradengleichung generiert:

e L d/]L(

+ ref

AN T-T
KW m* K* o dT

ref) (17 a)

3.3. Definitionen
3.3.1. Molare thermodynamische BildungsgroRen"z,

Die Bildungsgrof3en beziehen sich auf die Bildunaistien aus den Elementen, die im Standardzustand
(stabile Phase; 298,15 K; 101,325 kPa) vorliegen.

Die umfangreichen Sammlungen thermodynamischésrDaon Knacke et al. [140], Barin [141] und
Binnewies/Milke [142] verwenden als StandarddruR kPa. Bei der Ubernahme vARG- undA™S-
Daten aus diesen Werken wurde eine UmrechnungCdy825 kPa vorgenommen.
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3.3.2. Molare VerbrennungsenthalpieA“H,

Die molare Verbrennungsenthalpie ist die Reaktiotisdpie des Verbrennungsvorgangs im Stan-
dardzustand bei 298,15 K und 101,325 kPa und bezieh auf folgende Verbrennungsprodukte im
Idealgaszustand: GCOH,0, F, Cl,, Bry, I, SO, N, (alle im Idealgaszustand) sowigRD, (fest) und
SiO; (fest, Crystobalit).

Die molaren Verbrennungsenthalpien sind konsistéhtlenA™ (idG); sie entsprechen ,unteren
Heizwerten®“.

Achtung: Die Angabe der Verbrennungsenthalpie dezll@ [148] entspricht dem ,oberen Heizwert"

(bezogen auf Wasser im flissigen Zustand).
An der Angleichung wird gearbeitet.

3.3.3. Molare VerdampfungsenthalpieA™'H,, = F(T)

Die molaren Verdampfungsenthalpien beziehen si€leu jeweiligen Sattigungsdruck bei

3.3.4. Flussigphasen-Daten

Flissigphasen-Dichten und -Viskositaten und O&ehienspannungen gelten fir 101,3 kPa wenifi <
Normal-Siedepunkt, andernfalls fur den jeweiligétti§ungsdruck ber.

3.3.5. Dampfphasen-Daten

Dampfphasen-Dichten gelten fii= 101,3 kPa, weni < Normal-Siedetemperatur, andernfalls fur den
jeweiligen Sattigungsdruck be&i

3.3.6. Dipolmomenty

Das Dipolmoment gilt normalerweise fur den Gaszausta. a. jeweiligen Stoff-Kommentar.

3.3.7. Zindgrenzen

Die Ziuindgrenzen (%, vol.) gelten fur 298,15 K ufd B kPa.

3.3.8. Flammpunkt Tash

Die Flammpunktangabe gilt normalerweise fur die 8&eg im geschlossenen Gefal3; s. dazu auch

jeweiligen Stoff-Kommentar.

3.3.9. Gyrationsradius Rgy,

R,, - \/ZH(ABC)”s N, 188)

MM
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Far planare Molekiile gilt

1/2
Royr = 1/—(AB,\)AM Na (18D)

mit (ABC) bzw. (AB) = TragheitsprodukiN, = AvocADrozahl undvM = Molmasse

3.3.10. Loslichkeitsparameterd

J=y(“H, -RT) p" (19)

mit A“YH,,, = molare Verdampfungsenthalpjgé, = Flissigkeitsdichte.

3.3.11. Azentrischer Faktor nach BFzeEr w

w= —|g[ij ~ 1000 (20)

cr

mit p = Sattigungsdruck bdi/T,, = 0,7

3.3.12. Molarer WiLsON-Volumen-ParameterVG, UNIQUAC-Parameter R und Q

VGist fur die Verwendung in der M&on-Funktion fur die Freie Exzessenthalpie vorgesahehwird
von Berechnungsprogrammen fur Dampf-Flissigkeisigdbewichte verwendet.

R undQ werden fur Phasengleichgewichtsberechnungen mivMéQUAC-Gleichung zur Verfliigung
gestellt.

Alleinige Quelle fur diese Parameter:
Chemistry Data Series

J. Gmehling, U. Onken u. a.:

Vapor-Liquid Equilibrium Data Collection.
DECHEMA, Frankfurt/M.

Fir Phasengleichgewichtsberechnungen unter VerwgndonGE-Parametern aus diesem Datenwerk —
beispielsweise mit dem Anwendungsprogramm VLE dwiie Verwendung dieser Paramet&, R und
Q empfohlen.

Umrechnung von UNIQUAQR- undQ-Parametern und den entsprechenderm-Parametern fur das
molare VolumenRB/(m”3/kmol)) bzw. fiir die molare Oberflach@®/(m”2/kmol)):

R(UNIQUAC) =RB* 1000/15.17

Q(UNIQUAC) =QB* 4E-9

3.3.13. Hypothetischer flissiger Zustand unter @hdardbedingungen (298.15 K; Normaldruck)
des bei Standardtemperatur kondensierbaren Gased/T,, >0.95)

Da kondensierbare Gase bei Reaktionen unter entsggrden Bedingungen als Flussigkeiten
auftreten kbénnen, kann die Bezugnahme auf einasifign Standardzustand sinnvoll und einfacher
sein (z. B. bei Flussigkeiten als Zusatzphase)nDéind die Umrechnung vom Idealgas- auf den
Flissigzustand bereits unter Standardbedingungeierommen, und alle folgenden
Umrechnungen erfolgen mit Flussigkeitswerten. Atsrechnungsgleichungen dienen
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L
Standardbildungsenthalpie [T,, p,] at, :(éj(%j #Fu(p)
p

oi

0i, T(0)

-RT (0nggY/oT)

ABHODI L _ABFLDi iG _ ALVh

+¥(1-ay T)( B- )

Joi
Freie Standardenthalpie [T, p,]

gSL QEIIG_QCDO#VOI__COHVOI_RT In(QV/ )

R INGY o v (R B

Standardentropie [Ty, Py
§c?3nI:/,oi_ conv, 0|_AB éJL _§ _ALVﬁoi,T(O)/TO_ Rln( Q\ll/ Q)

RN o+ To (O00057/07) ., |y )

Unterstrichene Gleichung gilt bei Annahme ideales¥&rhaltens. Fir Realgasverhalten eignet
sich die Virialgleichung.

§omla _(AB Da _ )/-E
chor?v oi = ABhD 7= T ) onv, oi (:> Ichoorgv,o)
27, =7 " OI—ZV“ o, 0] (ji Elemente j in Verbindung i)

Fur Stoffe mit T,/T,, >0.95 wurden unteder Eigenschaftsgrupaloric Data fur Standardbildungs-

enthalpie, Freie Standardenthalpie und Standaa@atdie Daten fiir den hypothetischen flissigen
Zustand berechnet (gekennzeichnet als Literatuie{289]).
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4. Liste der Eigenschaften 1...223 und ihrer Einheiten

(zu den Temperaturfunktionen der Eigenschafté&bschnitt 3.2)

MDB verwendet konsequent die Einheiten des ,Ingendtr-

GrolRe Einheit
Temperatur K
(Ausnahme: Die Parameter dex”oINE-Dampfdruck-
gleichungen gelten fur Celsius-Grade)
Druck kPa
Masse kg
Stoffmenge kmol
Volumen m
Dichte kg it
Dipolmoment kC m
Loslichkeitsparameter kPa
molare energetische Gro3en kJ kMol
molare Entropie, Warmekapazitat ~ kJ krhel™
Oberflachenspannung kN'm
dynamische Viskositét kPa s
Warmeleitfahigkeit kW m K™
Liste aller Eigenschaften vaviDB:
No. Property Unit
1 molar mass MM kg kmol *
2 dipole moment my kC m
3 relat. permittivity = dielectrical constant RPM at Tref 1
4 Tref(RPM) K
5 refractive index nD at Tref 1
6 Tref(nD) K
7 gyration radius R GYR m
8 molar volume parameter VG 10 m® kmol *
9 UNIQUAC volume R 1
10 UNIQUAC surface Q 1
11 BONDI molar volume RB m kmol T
12 BONDI molar surface RQ nt kmol *
13 solubility parameter dat Tref kPa®®
14 Tref( d) K
15 critical temperature K
16 critical pressure kPa
17 critical density kgm?=
18 PITZER acentric factor W 1
19 normal boiling point T(LV) at normal pressure K
20 sublimation temperature T(SV) at normal pressure K
21 decomposition temperature T(D) at normal pressure K
L-density rho-L kgm?
22 Quality %
23 rho-L at Tref | A kgm3
24 d(rho-L)/dT at Tref | B
25 Tref | C K
26 = 0. D
27 = 0. E
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28 E0. | F
29 g0. |G
30 = 0. | Ter(Rho-L) K
31 = 0. | lower lim K
32 = 0. | upper lim K
33 rho-L at Tref (single value) kgm 3
34 Tref K
S-density rho-S kgm™
35 Quality %
36  rho-S at Tref | A kgm3
37 D(rho-S)/dT at Tref | B
38 Tref | C K
39 EO0. D
40 = 0. lower lim T K
41 = 0. upper lim T K
42 rho-S at Tref (single value) kgm 3
43 Tref K
vapour pressure (FROST/KALKWARF/MILLER equation) kPa
44 quality %
45 A
46 B
47 C
48 D
49 E
50 F
51 G
52 H
53 I
54 ower limit T K
55 upper limit T K
vapour pressure (ANTOINE equation) (T < normal boiling T) kPa
56 quality %
57 A
58 B
59 C °C
60 ower limit T K
61 upper limit T K
62 P1 at Trefl (single value) kPa
63 Trefl K
64 P2 at Tref2 (single value) kPa
65 Tref2 K
vapour pressure (ANTOINE equation) (T > normal boiling T) kPa
66 quality %
67 A
68 B
69 [ °C
70 ower limit T K
71 upper limit T K
72 P1 at Trefl (single value) kPa
73 Trefl K
74 P2 at Tref2 (single value) kPa
75 Tref2 K
vapour pressure (WAGNER equation) kPa
76 quality %
77 A1)
78  A2(3/2)
79  JA3(n3)
80 exponent n3
81  Ad(n4)
82 exponent n4
83  |A5(n5)
84 exponent n5
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85 Tcr(Wag) K
86 pcr(Wag) kPa
87 ower limit T K
88 upper limit T K
ideal gas-heat capacity cp-idG , polynomial equation kJ kmol * K™
89 quality %
0 A
91 B
92 C
93 D
94 E
95 ower limit T K
96 upper limit T K
97  Lp-idG at Tref (single value) kJkmol T KT
98 Tref K
ideal gas-heat capacity cp-idG , Sinh/cosh equation kJ kmol * K™
99 quality %
100 A
101 B
102 C
103 D
104 E
105 |ower limit T K
106 ppper limit T K
L-heat capacity cp-L kJ kmol * K™
107 | quality %
108 A
109 B
110 C
111 D
112 E
113 |ower limit T K
114  ppper limit T K
115 [p-L at Tref (single value) kJkmol T K™*
116 Tref K
S-heat capacity cp-S kJ kmol * K™
117 | Quality %
118 A
119 B
120 C
121 D
122 E
123  |ower limit T K
124 ppper limit T K
125 characteristic temperature Theta K
126 [p-S at Tref (single value) kJkmol T K™*
127 Tref K
128 | enthalpy of formation A(F)H (298,15 K; p-norm) kJ kmol
129 | enthalpy of formation A(F)H (idG; 298,15 K; p-norm) kJ kmol
130 | GIBBS energy of formation A(F)G (298,15 K; p-norm) kJ kmol
131 | GIBBS energy of formation A(F)G (idG; 298,15 K; p-norm kJ kmol
132 | entropy S(conv.) (298,15 K; p-norm)) kJ kmol T K?
133 | entropy S(conv.) (idG; 298,15 K; p-norm) kJ kmol T K?
134 | combustion enthalpy A(C)H (298,15 K; p-norm) kJ kmol *
triple point/Melting point/Sublimation pressure
135 | triple point temperature T(SLV) K
136 | triple point pressure p(SLV) kPa
137 | melting temperature T(SL) K
138 | melting enthalpy A(SL)H kJ kmol
139 | A sublimation pressure, Paramet. for the equ. p(SV) = Fu(T)

140

B cf. 3.2.2.5
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141 C

142 D

143 |ower limit T K

144 ppper limit T K
vaporization enthalpy A(LV)H kJ kmol

145 | quality %

146 A

147 ALPHA

148 BETA

149 C

150 D

151 E

152 | Ter( A(LV)H) K

153 |ower limit T K

154  ppper limit T K

155 | A(LV)H at Trefl (single value) kJ kmol

156 Trefl K

157 | A(LV)H at Tref2 (single value) kJ kmol

158 Tref2 K
surface tension L-V Sigma-LV kKN m™?

159 | quality %

160 BSigma-LV at Tref | A kKN m?

161 d(Sigma-LV)/dT at Tref |B

162 [Tref |C K

163 EO. | D

164 EO. | E

165 EO. | Ter(Sigma-LV))

166 FO. lower lim T

167 EO. upper Iim T

168 Sigma-LV at Tref (single value) KNm*

169 Tref K
L-viscosity Eta-L kPa s

170 | Quality %

171 Eta-L at Tref | A kPa s

172 d(eta_L)/dT at Tref | B

173  Tref | C K

174 EO. |D

175 EO. | E

176 EO. | F

177 EO. | Ter(Eta-L) K

178 gO. | lower lim T K

179 gO. | upper lim T K

180 [Eta-L at Tref (single value) kPa s

181 Tref K
V-viscosity Eta-V kPa s

182 | Quality %

183 A

184 B

185 C

186 D

187 |ower limit T K

188 ppper limit T K

189 Eta-V at Tref (single value) kPa s

190 Tref K
L-thermal conductivity Lambda-L kW mt K

191 | Quality %

192 |ambda-L at Tref | A kW m* K

193 P(Lambda-L)/dT at Tref | B

194 [Tref | C K

195 £O0. D

196 EO. E

197 EO. lower im T
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198 EO. | upper lim T K
199 |Lambda-L at Tref (single value) kW m* K7
200 Tref K
V-thermal conductivity AV kW i+ K™
201 | Quality %
202 A
203 B
204 (C
205 D
206 |ower limit T K
207 ppper limit T K
208 | A-V at Tref (single value) kw m* K
209 [Tref K
Environmetal/Safety Data
210 | T flashpoint K
211 | T autoignition) K
212 lower flammability limit %, vol.
213 | upper flammability limit %, vol.
214 | partition coefficient log 10 P(octanol/water) at Tref 1
215 Tref K
216 | Henry’s law constant (Water)
kH at Tref | A kPa
217 d(In{fkH})/d(1/T) = delta(sol)h/R | B
218 Tref | C K
219 | D
220 |ower limit T K
221 | upper limit T K
222 | Reserve
223 | Reserve
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5. Inkrementmethoden

5.1 UNIFAC-Inkrementierung

Die UNIFAC-Inkrementierung dient der Datenversorgwon Berechnungsprogrammen fur Pha-
sengleichgewichte. Es werden parallel die beidestédyeModified UNIFAC (Dortmund) und
Original-UNIFAC verwendet.

Die Inkrementierung wurde nur vorgenommen, wenregekt passenden Inkremente verfiigbar waren.
Es bleibt dem Anwender der nachgeschalteten Bevegjsprogramme (z. B. VLE) Uberlassen, zur Zeit
noch fehlende Inkremente durch Inkremente verwar&trekturgruppen anzunahern.

Die Inkrementierung ist einsehbar und editierbaarithe ,Stoff-Zentrale* des Programms.

Einen Sonderfall stellen cyclische Strukturen &air. Modified UNIFAC wurde eine Zuordnung nur
vorgenommen, wenn passende cyclische Bausteinéeztirgung standen (z. B. Cyclohexan mit 6 x
[CH2-cycl.]), wahrend fur Original-UNIFAC, das ledighiaden speziellen cyclischen Baustein
[-CH2-O-] kennt, cyclische Strukturen mit den allgemeit&uppen beschrieben wurden (z. B.
Cyclohexan mit 6 x [CH]).

Die UNIFAC-Inkrementierung orientiert sich an folgken Quellen:
[1] Aa. Fredenslund, J. Gmehling , P. Rasmussen:
Vapor-Liquid Equilibria Using UNIFAC.
Elsevier, Amsterdam 1977
[2] A. Sarius, K. Gerstenberger, G. Hradetzky, W. H.tHal) H. Freydank:
Anwendung des UNIFAC-Modells auf Systeme mitlldasubstituierten zyklischen Amiden.
Chem. Technik 36 (1984), 159 - 163
[3] U. Weidlich, J. Gmehling:
A Modified UNIFAC Model. 1. Prediction of VLE,Ehandy.
Ind. Eng. Chem. Res. 26 (1987), 1372 - 1381
[4] D. Tiegs, J. Gmehling, P. Rasmussen, Aa. Fredadsl|
Vapor-Liquid Equilibria by UNIFAC Group Contriban. 4" Revision and Extension.
Ind. Eng. Chem. Res. 26 (1987), 159 - 161
[5] H. K. Hansen, P. Rasmussen, Aa. Fredenslund:
Vapor-Liquid Equilibria by UNIFAC Group Contrition. 5" revision and extension.
Ind. Eng. Chem. Res. 30 (1991), 2352 - 2355
[6] J. Gmehling, J. Li, M. Schiller:
A Modified UNIFAC Model (2).
Ind. Eng. Chem. Res. 32 (1993), 178 - 193
[7] M. Kleiber:
Erweiterung der UNIFAC-Gruppenbeitragsmethadevorhersage von Siedegleichgewichten bei Gemischen
mit fluorierten Alkanderivaten.
Dissertation, Technische Universitat Brabmszig, 1994
[8] M. Kleiber:
An Extension of the UNIFAC group assignmentpi@diction of vapour-liquid equilibria of
mixtures containing refrigerants.
Fluid Phase Equilibria 107 (1995), 161 818
[9] A. Jakob:
Thermodynamische Grundlagen der Kristallisatind ihre Anwendung in der
Modellentwicklung.
Dissertation, Universitat Oldenburg, 1995
[10] J. Gmehling, J. Lohmann, A. Jakob, J. Li, Rh:Jo
A Modified UNIFAC (Dortmund) Model."8Revision and Extension.
Ind. Eng. Chem. Res. 37 (1998), 4876 2488
[11] J. Lohmann, R, Joh, J. Gmehling:
UNIFAC to Modified UNIFAC (Dortmund).
Ind. Eng. Chem. Res. 40 (2001), 957 — 964
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[12] R. Wittig, J. Lohmann, R. Joh, S. HorstmanrGthehling:
VLE and Enthalpies of Mixing in a TemperatiRange from 298.15 to 413.15 K fort he Furtherédgyment
of Modified UNIFAC (Dortmund).
Ind. Eng. Chem. 40 (2001), 5831 - 5838
[13] J. Lohmann, J. Gmehling:
Modified UNIFAC (Dortmund): Reliable Model fadhe Development of Thermal Separation Processes.
J. Chem. Eng. Japan 34 (2001) 1, 43 - 54
[14] J. Gmehling, R. Wittig, J. Lohmann, R. Joh:
A Modified UNIFAC (Dortmund) Model."4Revision and Extension.
Ind. Eng. Chem. Res. 41 (2002), 1678 8168
[15] R. Wittig, J. Lohmann, J. Gmehling:
Prediction of Phase Equilibria and Exdessperties for Systems with Sulfones.
AICHE J. 49 (2003), 530 - 537
[16] R. Wittig, J. Lohmann, J. Gmehling:
Vapor-Liquid Equilibria by UNIFAC Group Corttiition. 6" Revision and Extension.
Ind. Eng. Chem. Res. 42 (2003), 183 - 188
[17] A. Jakob, H. Grensemann, J. Lohmann, J. Gmehling:
Further Development of Modified UNIFAC (Dortni)nRevision and Extension 5.
Ind. Eng. Chem. Res. 45 (2006), 7924 -3793
[18] J. Gmehling:
aktuelle Parameterfiles fur Original-UNIFA@duModified-UNIFAC (Dortmund) der FDDBST
fur alle 6ffentlichen Parameter, Stand 24.11.20011

5.2 Joback-Methode

Diese Gruppenbeitragsmethode fur Reinstoffeigerisaahavird flr die Berechnung von kritischen
Daten, Bildungsenthalpien und Idealgas-Warmekagzritbereitgestellt. Die Merseburger Daten-
bank enthalt jedoch nicht die Inkrementierung; Zli®rdnung von Joback-Strukturgruppen zu
einem Stoff ist vom Nutzer selbst vorzunehmenHauptmenupunkinkrement-Methodégn

Quellen:
[1] K. G. Joback, R. C. Reid:
Estimation of Pure-Component Propertiemf@roup-Contributions.
Chem. Eng.Comm. 57 (1987), 233 - 243
[2] B.E. Poling, J. M. Prausnitz, J. P. O’'Cornel
The Properties of Gases and Liquids.
McGraw-Hill Comp., Inc., Boston u. a., 2001

5.3 Kennzahl nach Ewell/Harrison/Berg

EwELL /HARRISON/BERG teilen Flussigkeiten in 5 Klassen ein, die daeRidl der Stoffe, Wasserstoff-
bruckenbindungen zu bilden, beschreiben (KlasBddung starker 3-dimensionaler H-
Bruckenbindungen, Klasse V: keine Fahigkeit zud&ilg von H-Briickenbindungen).

Mit Hilfe dieser Kennzahl kann beispielsweise diamveichung eines Systems vomdLTschen Gesetz
qualitativ vorausgesagt werden.

Quelle:

R. H. Ewell, J. M. Harrison, L. Berg:
Azeotropic Distillation.

Ind. Eng. Chem36 (1944) 10, 871-875
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6. Berechnungen und Diagramme

6.1 MDB-Funktionsberechnungen

W Berechnung von Funktionswerten g

Berechnung y = f(T) oder T = f{v)

(s Yorgabe T (" “orgabey
@ T/K 5: RikFR
Vi = -
Das nebenstehende Fenster demonstriert am
- Beispiel einer Berechnung von Dampf-
i 2t druckwerten mit der Antoine-Gleichung die
Maglichkeiten, die der Berechnungsmodus
Tianfang)/K = | 600 _ des Datenbank-Programms bietet.
(" Einzelwert
T(Ende)/K = |00
(# Liste

Schrittweite/ti= |50

Berechnen

Genauigkeit keine Angabe
Giiltigkeitsbereich T/K 596...1828

Die Ergebnisliste kann ganzlich oder — nach
Selektion — teilweise nach MS-Excel

1 leno [z. ec6978E-10 exportiert werden.
z 650 £.573603E-09
3 700 1.0070%4E-07
4 750 1.055932E-06
5 lgon B.143235E-06

-

® alles  selekfiert Bereich

Copy to Cliphoard

Schlielen <Esc> |Gschen =3 xv-File | =* Drucker

Insgesamt stehen MDB 18 Funktionery = f(T) zur Verfugung.

Es sei auf die Mdglichkeit hingewiesen, fur allekioneny = f(T) auch ,implizite* Berechnungen
durchzufuhren, d.h. den Funktionswert vorzugebehdie zugehorige Temperatur zu berechnen. Von
besonderer Bedeutung ist diese Methode, um Siegetaturen flr gegebene Driicke zu berechnen.
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Auswahl einer Funktion ¥ = f(T)

16 - Warmeleitfahigkeit (L) Skl (m K
17 - Warmeleitfahigkeit (V) ki (m KD
18 - Sublimationsdruck p(3V) ~kPa

® 01 - Dichte (L) kg m"™3
" 02 - Dichte (3] skgom™3

" 03 - p(LV) nach FROST-KALEW. -kPa

04 - p(LV) nach ANTOINE-loPr ~kPa

i D5 - pilL¥) nach ANTOIME-hiPr ~kPa

06 - p(LV) nach WAGHER ~kPa

07 - p(LV) nach AUGUST skPa

DB - Warmekap. cp(i1d@) (Polyn. ) kJ(kmal K]
(09 - Warmekap. cp(id@)(cosh) - kJI(kmal K)
10 - Warmekapazitdt op (L) skJ(kmal K)
i 11 - Warmekapazitdt cp (5] SkJ(kmol EK)
12 - Verdampfungsenthalpie AkJ kmol

" 13 - Oberflichenspannung <k m

14 - Viskositat (L) skPa s
15 - Viskositat (V) ~kPa s

~

-

~

Die 18 Temperaturfunktionen véiDB

6.2 MDB-Diagrammef(T)

W Diagramm-/Kurvengestaltung: Rechts-Klick auf Diagramm

{y} = cpi{kJ/kmol/K) : auBerhalb Giiltigkeitsbereich Kurven -
zufiigen { loschen
1301 TEI | T [V Z1: ep(iclG, sink)
[ T(LV)-normal
120
- exper. Punkte
{Y} 110 per. Punk
T F zufiigen
I lGschen
100
i Koordinaten
I . Koordinaten-
90 - heteich andetn
3 Maus-Zoom maglich
B Koardinaten
Bl L Feset
0 r SchlieRen <Esc>
60 |-
x 1E+3
2 T/K

Grafik-Beispiel: Vergleich der Funktionsverlad{&) beider Datenbank-Funktionen fiir die Idealgas-W&rm
kapazitat; Polynom = schwarze Kurve, sinh/cosh-kank= grine Kurve
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Alle 18 Funktionery = f(T) stehen auch im Diagramm-Modus zur Verfigung.

Experimentelle Einzelpunkte, die in der Datenbamétzlich zu den Funktionsparametern enthalten sind
(,single value®), werden in der Diagramm-Grafik dastellt. Sie sind damit ein nitzliches Hilfsmittel

um die Richtigkeit einer Funktion= f(T) beurteilen zu kénnen. lhr Erscheinungsbild in @eafik kann
Uber ,,Optionen” eingestellt werden.

Beachten Sie, dass MDB insgesamt vier experimentefjeT-Datenpunkte aufgenommen werden
kénnen (zwei Punkte unter Antoine-low Pressure Buakte unter Antoine-high Pressure). Alle diese
experimentellen Punkte werden in alle Dampfdruckidtionsdiagramme eingezeichnet.

Zum Zweck des Datenvergleichs konnen in die Diagna@rafik zusatzliche experimentelle Punkte
eingezeichnet werden. Der ButtBrperimentelle Daten zuflgeuft den -Daten-Editor auf, der die
Dateneingabe manuell oder per *.XY-File (bzw. LR{BJerlaubt.

Fur den Fall, dass fir eine Gro8mehrere Temperaturfunktionen zur Verfigung stélaaalgas-
Warmekapazitat, Dampfdruck) konnen die entspreateiairven zum Vergleich in einem gemeinsamen
Diagramm dargestellt werden (,Kurven zufligen®).

Unter ,Optionen/Diagramm* stehen verschiedene Middeiten der Diagrammgestaltung zur Ver-
flgung, beispielsweise fur Starke und Farbe einektonskurve, fur die Gitterlinien oder fur die
Darstellung bzw. Unterdriickung der Fehlergrenzeerdrunktion.

6.3 Thermodynamische Sonderberechnungen

Zur Ausfuhrung dieser Sonderberechnungen auf dgriSchaftsseit€aloric Datamuss das Programm
liquid_f.exe imMDB -Arbeitsverzeichnis verfiigbar sein.

6.3.1 Sonderberechnungen Kalorische Daten

Nach Betéatigung des ButtoBerechnungeauf der Eigenschaftssei@aloric Datawerden die

Differenzen (Real-Funktion — IdGas-Funktion) HiyrG undS ausgegeben (zur Umrechnung vgl. Anhang
B).

Far Umrechnungen zwischen konventionellen unduBitgs-Entropien wird die stochiometrische Summe
der Element-Standard-Entropien

Z(‘vi j‘sb ].'Standard) Elemente j in Stoff

fur jeden Stoff angegeben.

Uber den Buttorinfotextstehen weitere Berechnungsergebnisse zur Verfijgurag die Umrechnung
zwischen Bildungs- und konventionellen Funktionegl.(Anhang A) oder chemische Standard-
Exergien (vgl. Anhang C).

Auf der folgenden Seite wird ein Beispiel fur diedefotext gezeigt.

6.3.2 Sonderberechnungen Schmelz - / Sublimationdea

Nach Betéatigung des ButtoBerechnungeauf der Eigenschaftsseiteiple Point / Melting /

Sublimation Datawird fur Kontrollzwecke ein Wert fur den Tripelpuiakuck ausgegeben. Falls mehrere
Dampfdruckgleichungen iINIDB zur Verfiigung stehen, kann der bevorzugte Typrudpgionen
eingestellt werden.

Aus einem bekannten Punkt der Sublimationsdruckkp(8V) = f(T)(dem Tripelpunktdruck) und ihrem
Anstieg (erhaltlich aus der Sublimationenthalpi8chmelzenthalpie + Verdampfungsenthalpie) kdnnen
die zwei Parameter einer Geradengleichimip(SV)/kPa) = A + B/T generiert werden (August-
Gleichung).
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Falls keine Sublimationsdruck-Parameter aus einéer@n Quelle zur Verfligung stehen, kann diese

korrelierte Gleichung in die Datenbank tibernommenden (ButtorUbernehmej

Die Gleichung steht dann als Gleichung #18 fur Bleneing und Diagramm-Darstellung zur Verfuigung.

Uber den Button Infotext sind weitere Angaben &sdi Berechnung zuganglich (Beispiel s.

nachstehend).

UMRECHNUNG thermodynamischer Standardfunktionen

zwischen ldealgas- und Realzustand

-> Standard-BildungsgroR3e eines Stoffes:
Reaktionsgrof3e der Bildung des Stoffes ausesei
im stabilen Zustand bei den Standardbedingunge
T(0) und p(0) angenommenen Elementen
['stabiler" Zustand fur gasférmige Elementiedlgas]

--> Trichlormethan; Chloroform
Realzustand des Stoffes bei T(0), p(0): LIQUID

Varianten p(LV): FKM
del(LV)h: MDB
EOS: ilgleichung
Zwischenwerte

FkkkkkkkkFhkk

fur T(O)/K = 298.15 p(LV)/kPa = 0.2616455E+02

(V) In phi*(V) dig(V)/d T
0.9357963E+02 -.1230457E-01 0.1576790E-03
(L) dv(L)/dT deN)h

0.8066164E-01 0.1059904E-03 0.3129530E+05

Ergebnisse
Fkkkkkkkkk

[Details zu den Berechnungsmethoden siehe Manual]

i. Rechenweg
Delta(B)hO(St) Delta(B)gO(St) s(const)

(Real) (Real) (Real)
-.3140815E+05 -.3380788E+04 -.9400423E+6Kr-iG)
<> <> <> del(r-iG)
<> <> <> Diff(b-T)

-.1326611E+06 -.7183579E+05 0.2016368E+03ber
<> <> <> del (b-T)

Funktionserganzung und vergleichende Umrechnung
zwischen Bildungs- und konventionellen Funktionen

Funktionserganzung

del(B)s(n)(st) = <> g@mEsy = <
del(B)s(iG)(St) = -.1100050E+03 g(conv)(iG)(St).1893984E+06
Umwandlung z(conv) -> del(B)z

del(B)g(r)(St) = <> de)&r)(St) = <>
del(B)g(iG)(St) = -.6845620E+05 del(B)s(iG)(St)-.1100010E+03
Umwandlung del(B)z -> z(conv)

glconv)((sy = <> s(@msy) = <
g(conv)(iG)(St) = -.1893972E+06 s(conv)(iG)(St).2956370E+03

bhemische Standard-Exergie [Umgebung nach SZARHUT

mittels Bildungs-G
exn(sy = < BSt) = <>

ex(iG)(St).8375288E+06

mitt&ls(conv)

ex(iG)(St) = 0.6375300E+06

Kontrollrechnung firr den Tripelpunkt (Gasphasiealgas)

--> Tribrommethan; Bromoform
Realzustand des Stoffes bei T(0), p(0): LIQUID
Varianten p(LV)(TP): FKM

del(LV)h: DB

Ergebnisse
Fkkkkkkkkk

[Details zu den Berechnungsmethoden siehe Manual]

fiir T(SLV) [bzw. T(SL)] aus MDB und
p(SLV) aus MDB [oder berechnet] mittels p(L&)eichung

dellV)h  + del(SLh = del(B
0.4473379E+05 0.1160000E+05  0.5633379E+05

p(SV)-Konstt. fir In (p/kPa) = A - B/ (T/K)

[berechnet aus T(SLV), p(SLV), del(SV)h]

bei Ubernahme in MDB erfolgt Uberfiihrung in:

Ig (p/kPa) = A(ANT) - B(ANT) / (C(ANT) + (t/°C))
[AANT) = A/ In 10; B(ANT) = B / In 10; C(ANT) = 23.15]
[A=0.2271231E+02 B =0.6775359E+04]

kontrollwert SvV:
T(Kontr)/K = 0.2981500E+03  p(SV)(T)/kPa = 0.98 B5E+00

(Beispiel Bromaoio)

verwendete Abkiirzungen

(iG) Idealgaszustand

0 Realzustand

(St) unter Standardbedingungen
z(conv) konventionelle Grolie

z(B) BildungsgroRe

FKM  Dampfdruckgleichung nach Frost/Kalkw/Miller

ex molare Exergie

Infotext thewdynamische Umrechnungen
(Beispiel Ctoéorm)
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M Syst-Nr. 18  C HBr3 CHEr3

Tribrommethan; Bromoform CASRBN: 75-25-2

Einheiten ("lngenigur-31": m, g KCL kg, kmal, kM, kPa, kd, W, kC
Eigenschafts-Gruppe Nr. 16

Triple Point ~ Melting ~ Sublimation Data
equation for sublimation pressure lg(p-kPal= & + B-(C+t) + D*1g(T)

135 triple point T(SLV) | 281.2 Lit[20 ]

136 triple point @(SLV) | .25104 Lit[20 ] Stoft

137 melting point T(SL} | 281.2 Lit[20 ] AP

138 enthalpy of fusion delta(SL)H 11600 Lit[20 ] o

139 A <> Lit[--~]

140 B | < < - + }~
141 C | < =

142 D | < -

143 lower limit T [ < T

144 upper limit T | <«

Stoff

AUGUST-HKonstanten fur Sublimationsdruck-Berechnung; Kontrolbwert fur p(SL%) aus Dampfdruckgleichung

| Eontrol lwert p(SLV)| .2510374

Ubernehmen

Sublimationsdruck-Gleichung A | 22.71231
Irifotext ALUGUST: In(p/kPa) = A+ BfT B |-6775.359

Test des Datenbankwerts des Tripelpunktdrygiss.\j und Generierung einer 2-konstantigen Sublimatounsk-
Gleichungp(SV) = f(T)auf der Eigenschaftsseiteiple Point / Melting /Sublimation Data

Fir die thermodynamischen Umrechnungen werdenridig®arameter der Datenbank MDB genutzt:

» Virialgleichung (Realgasvolumen, Fugazitatskoedfitiund seine Temperaturableitung,
Berechnung des Zweiten VirialkoeffizientB(I) und vondB/dT aus kritischen Daten
nach Przer/CurL)

» Dampfdruckgleichungen

* Gleichungen fir die Verdampfungsenthalpie (DB-Gieitg oder Dampfdruckgleichung)

* Gleichung fur die Flussigkeitsdichte und Tempeiigitung

* Gleichung fur die Feststoffdichte und Temperatwetibhg

* Gleichungen fur die Idealgaswarmekapazitaten

* Gleichung fur die Flissigkeitswarmekapazitaten

* Gleichung fur die Feststoffwarmekapazitaten
(beim Fehlen einer Warmekapazitatsgleichung: Ngaler 1.ULicHschen Néherung)

» Schmelzenthalpie

» Daten fur Tripelpunkt (Temperatur und Druck [evd aTL\(’SLV) aus Dampfdruckgleichung])

. Gleichungif[]r den _Sublimati_onsdruck (aus Tripelgumd Sublimationsenthalpid®'h
[uber A%'h,, = 4%h,, +4"Vh,, am Tripelpunkt])

«  Sublimationsdruckgleichung [evtl. fur Tripelpunks ., ,, bzw. T (pg, ) und

Direktberechnung vo1®'h aus der Sublimationsdruckgleichung]

» Stochiometrische Summen der konv. Standardentrajge&lemente j in den Stoffen i als
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Z‘V“‘ conv, 0]
. Stochlometrlsche Summen der chem. StandardexedgieBlemente j in den Stoffen i als

:Z‘Vji‘ €oj
]

M Syst-Nr. 21 CHCB3 cl-CH(Ch-Cl

Trichlormethan; Chloroform CASBN: 67-66-3

Einheiten ("Ingenieur-31": m, =, K ("C), kg, kmol, kM, kPa, k. kW, kC
Eigenschafts-Gruppe Nr. 15

Caloric Data (molar)

128 delta(F)H 293.15 K; p-normal o Lit[---]
129 delta(F)H 1dG: 298.15 K: p-normal -1029300 Lit[20 ] Stoff
130 delta(F)G 298.15 K; p-normal o Lit[---] /]\
131 delta(F)G 1dG: 298.15 K: p-normal -70100 Lit[20 ] B
132 3 (conv.) 298.15 K; p-normal | < Lit[---]
133 8 (conv.) 1dG; 298.15 K; p-normal | 795.6 Lit[20 ] é . +
134 delta(C)H 298.15 K: p-normal |—BBDDDD Lit[20 ] —
Stoff
zusatzliche Berechnung thermodynamischer Funktionen
| delta(F)H, Differenz (Real - Idd) ||—31403.15 |
‘ Berechnen"""""l | delta (F)3, Differenz (Real - Idad) ||—3380.?88 | L
| S{conv.), Differenz (Real - 1dG) ||—94.DD423 |
Infatext | stoch. Summe der Element-Stand.-Entropien | | 405 .F965 |
| stoch. Summe der Element-3tand.-Exergien | | 598246 |

Eigenschaftsseit€aloric Data

Beispiel einer thermodynamischen Berechnung anrGfdion: Mit Hilfe der angegebenen Differenz-

werte kdnnen nun die drei Standard-Realfunktioreredhnet werden, die in der Datenbank noch nidhiaéian
waren. Im Beispiel liegt der Stoff unter StandRehl-Bedingungen in flissiger Phase vor (Kennzeiobrals
LY.
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7. Optionen
Unter dem Hauptmentpun®ptionenkénnen folgende Einstellungen vorgenommen werden:
- Modus ,Editieren / Auto-Save* Ein/Aus
- Stoffliste Deutsch/Englisch
- Stoffdatenlisten-Gestaltung
- Diagramm-Gestaltung
- Einstellungen fur thermodynamische BerechnungemeaugEigenschaftssei@aloric Data
- Einstellung fur Datenbank-Zugriffs-Modus;

bei Einstellung der Option ,Shared” kann von meémeProzessen/Computern auf eine
gedffnete Datenbank zugegriffen werden
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8. Suchmadglichkeiten der Datenbank

Unter dem HauptmentpunkDB-Suchestehen 12 Suchobjekte zur Verfligung.

(1/2) Formel-/Formelfragmentsuche: Zeichenketten-Suche in den Summenformel-Felderrakituell

geladenen Datenbank (nicht in der Synonymdatei SMRODXT (!); in der Synonymdatei kann nach

Formeln oder Formelfragmenten unter dem Hauptmemki@toffnamen-Auskungesucht werden.)
Beispiel FormelfragmeniNach Eingab&€6 werden alle in der Datenbank befindlichen Stoffe m

der C-Zahl 6 aufgelistet.

(3) chemische Struktur:

Suche von Stoffen mit bestimmten
Strukturmerkmalen; auf die Angabe
widersprichlicher Kriterien - z. B.
gleichzeitige Markierung ,Aliphat* und
~LAromat* - wird hingewiesen.

Alle gewahlten Strukturmerkmale sind
mit dem UND-Operator verbunden.
Insgesamt kann unter 31 Strukturkiride
gewahlt werden.

Beispiel: Suche Aromaten, die Chlor
enthalten(2 Suclkriterien: ,Aromat“ unc
.CI").

Die Fundsticke sollen alle markierten Merkmale erfullen

(AND-%erkniipfung aller gewidhlten Merkmale)

™ Element

" anaorganische Werhindung {inkl. Elemente]

" Werhindung enthalt folgendes Element (41, Fe, S0 .

@ organische Yerbindung
[ aliphatische Verbindung
[~ Aromat
[~ CH-gesatigte Verbindung
[~ Ring enthalt nur C und H

—

[ eyclische Werbindung

[~ Michtaramat

[ CH-ungesatigte Yerhindung
[ Heterooyclus

v lenthalt Heteroatome:

[F
[ o

Heteroatome:

[~ Alkohal | Fhenal
[~ Ester

]— Arrin
[~ Sulfid

[~ nur Cund H (Kohlenwasserstaff)

[c [ B [ I

[ 5 [ P T anders(Sial.)
[~ Ether [~ aldehyd | Keton

[~ Séure | Saureanhydrid

[~ Wit [~ Mitra

[~ Thial

Suche nach enthaltenem Element, wie AlSke...
Suche nach mehreren Elementen, Beispierélarkohlenwasserstoffe: zuerst ist eine Suché nac

Cl-haltigen Stoffen durchzufuhren und eine zweitel® nach Fluor anzuschlieen, diesmal jedoch
mit ,Ergebnisliste als Suchobjekt* (AND-Suche).

(4) Eigenschaftswerte 1..223: Suche von Stoffen mit Zahlenwerten in den Dateiefiel zwischen den
Vorgabewerten ,Anfangswert* und ,Endwert“. Sinnvit diese Variante fur nicht-temperatur-
abhangige Stoffkonstanten wie z. B. Molmasse, Rtalgtatskonstante oder krit. Temperatur.
Die Zuordnung einer Eigenschaftsnummer (13).X2nn tber den entsprechenden Hilfe-Button,
Uber den Hauptmenuipun®trukturoder im Abschnitt 4 dieses Handbuchs eingesehedene

Beispiet Suche Stoffe mit einem Normalsiedepumkt 373 K
Eingabe: Eigenschaft Nr. 19,/K = 373,01,Tg/K = 5000 (willktrlicher hoher Wert).

(4a) Differenz zweier Eigenschaftswerte: analog (6)
Beispiet Suche Stoffe mit Tripelpunkt-T > Schmelz-T

Eingabe: Eigenschaft Nr. | = 135, EigenschaftiNe 137

(4b) Absolutwert von Eigenschaftswerten:

Beispiel Suche alle Stoffe, fiir die Daten der Freien liglesBildungsenthalpie vorhanden sind
Eingabe: Eigenschafts-Nr. = 131, Bereich 1E-6lEi$2
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(5)y=1(T): Analog (4), nur dass anstatt einer Konstantermerachneter Funktionswert= f(T)
verwendet wird. Es werden eine bestimmte Funktiaier Suchbereicf ... fe und eine Temperatdr
vorgegeben.

Beispiet Suche von Stoffen, die bei 313 K eine L-DichteBereich 900...1000 kg thbesitzen
Eingabe: Funktion = L-Dichte,§} = 313, {fa} = 900, {fg} = 1000

(6) Literaturstelle, allgemein: Suche von Stoffen, fur deren Daten eine bestinuitéeaturquelle [xxx]
vorkommt

(7) Literaturstelle zu einer Eigenschaft:Suche von Stoffen, die fur eine bestimmte Eigeafich..223
eine bestimmte Literaturquelle [xxx] besitzen.
Wichtig Geben Sie als Eigenschaftsnummer (1...223) den ®ierter auf der gleichen Zeile wie die
Literaturnummer steht.
Fur diese Suchobjekt steht die Option NOT zur Wguhg.
Beispiet Suche von Stoffen, fur die die Eigenschaftsw&g@ (delta(F)g_real) nicht von der
Literaturquelle [141] stammen.
Eingabe: Literaturnummer = 141; Eigenschaftsnumm&B0, NOT-Checkbox markieren

(8) Kaltemittel mir R-Nomenklatur: Zeigt (ohne Eingabe eines Parameters) alle Steifel@atenbank,
die mit einer R-Nummer (Refrigerant) versehen sind.

(9/10) UNIFAC-Parameter: Suche von Stoffen, die mit einem bestimmten UNIFA&ameter
gekennzeichnet sind.

(11): Aggregatzustand bei 25 °C und Normaldruck
Suche von Stoffen, die unter diesen BedingungerAdginegatzustand V, L oder S haben.

(12): Struktur-Klassifikation fur Flissigkeiten nach EweLL /HARRISON/BERG (Klassen 1 ... 5):
Suche von Stoffen, die zu einer bestimmten E-H-Bské gehdren
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™M MDB-Suche

Suchobjekt
Summenformel (HILL) kamplett

Summenformel Fragment
chemische Strukturmerkmale

3 I R

Eigenschaftswerte 1 ... 223

Differenz zweier Eigenschaftewerte

Y

berechneter Funktionswert

(& "
Literaturstelle, allgemein
Literaturstelle zu einer Eigenschaft
Kaltemittel mit B-MNomenklatur
LMNIFAC-Gruppe
Modified-LNIFAC-Gruppe
Aggregatzustand bei 25 "Cu. MNP
Flissigkeits-Klassen nach E-H-B

i R N N R Ry N

Suchbereich
" alle Stoffe

o B s N

Suchanfrage

Eigenschaftsnu

: Eigenschafts-
19 Liste

Suche Datenbank-Werte im Bereich
29 bis

SchlieBen ‘ ‘

350

=
[ ahs | NOT
[
[
[
[

& |

Suchen

Nach dem ersten Suchlauf wird die Liste der
Treffer angezeigt. Erst danach ist unter ,Suchbe-
reich” die Optiomebenstehende Trefferlisa&tiv.
Wenn diese Option fir den Suchbereich in einem
zweiten Suchlauf mit

einem anderen Suchobjekt gewahlt wird, besteht
also fur beide Suchobjekte eine UND-Verkhiim

Wie eine ODER-VerknUpfung verschiedener

Suchobjekte realisiert werden kann, soll an einem

Beispiel demonstriert werden, der Suche aller

vorhandenen C12- ODER C14- Kohlenwasser-

stoffe:

- Suchobjekt Summenformel (Fragment) ,C12",
Suche ausfuhren

- Suchobjekt Summenformel (Fragment) ,,C14",
Suche ausfuhren nach Wahl der Op#oifiigen
der neuen Ergebnisse an die Trefferliste

- Suchobjekt Chemische Strukturmekmale,
Auswahl ,,organische Verbindung® und

Beispiel: Eigenschaft 19 = Normalsiedetemperatr

,nhur C und H* , Suchbereich = ,nebenstehende
Trefferliste”, Suche ausfiihren

Fur einige Suchobjekte kann die NOT-Bedingung
aktiviert werden. Fur das Beispiel links bedeutete
die NOT-Bedingung ,Suche Stoffe, deren
Normalsiedetemperatur NICHT im Bereich
290...350 K liegt".

Eine NOTVerknupfung zweier Suchkriterien ka
mit Hilfe der Option fur den SuchbereicdulRer
Trefferlisteerreicht werden.

Die Checkbox Abs(olut) fir das Suchobjekt
~Eigenschaftswerte” ermoglicht eine Suche
unabhangig vom Vorzeichen der Datenbankwerte.

Zur Ubernahme der Suchergebnisse in eine MDB-Diatenigl. Abschnitt 9.

Fiar den Excel-Export einer Suchliste stehen zweglMbtikeiten zur Verfigung:
Kopie tUber den Butto@lipboard (der Listeninhalt wird dabei Excel-gerecht koniest}
Erzeugung eines Excel-kompatiblen CSV-Files



Merseburger Datenbank MDB (Version 7.2) 32

9. MDB-Stoffdatenlisten

M MDB-Datenlisten

— Listen-Parameter
Die Auswahl der Staffe fir eine selekiive Liste edfolgt durch
Matkizren in der Stoffliste (Hakchen setzen).

Es sind 2010 Stoffe markiert.

Es kdnnen his zu 8 Eigenschaftswerte pro Zeile fiir jeden Stoff
geschriehen werden.

Zahl der Einzeleigenschaften pro Zeile n= F al»

Geben Sie die Nurmmerm der gewiinschten Eigenschaften an:

- Listenart Liste erstellen

(" Liste mit Stoffnamen. Formel und CAS-Me

(@ Liste mit n Einzeleigenschaften 1..218 18 18 17 18 * * b -
¢ Liste mitn Eigenschafts-Gruppen Entnehmen Sie die Zuordnung der SenliEhen karx
(" Ligte mit berechneten Funktionswertan v =f(T) Eigenschatenummem dieser Liste

" Liste mit berachnetem z{cr)

Ergebnisliste (editierbar) —(Evtl. manuelle Anderungen disses Textes werden auch im Druck- oder Filetext wirksam )

Eigenschaft #15: T [crit.) A
Eigenschaft #16: p (crit.) =
Eigenschaft #17: rho (crit.)
Eigenschaft #15: omega (PITZER acentric factor)
#15 #16 #17 #18
Luft 132.45 3774 316.5082 a.
Silher 6410 4G1000 31g . 1499
Silberbromid <3 <> < <3
Silkherchlorid <r o <F <r
Silberiodid <> < <= <>
Silbernitrat <r <F < <r
Silbersulfid <z <> <= <z
Aluminium Q300 570000 691.85 -.3054
Aluminiumtribromic TE3 2890 S60 <r v

wvor neuer Rechnung alte Liste

I6schen (Standard) (" neue Liste hinzufligen

Liste ldschen Liste drucken Texdfile schreibien

Beispiel einer Liste mit vier Einzeleigenschafteme Zeile pro Stoff

Es gibt finf verschiedene Arten von MDB-Stoffdatsten:

a) Liste ohne Eigenschaften: Sie enthalt auf eineledeeben deMDB -Systemnummer die Summen-
formel, die CAS-Nr. und den Stoffnamen.
Beispiel Markierung von 7 Stoffen in der Stoffliste HauptmenipunktDB-Datenlisten- Option
Liste mit Stoffnamen, Formel und CAS-Nr

file BASDAT.MD7 (Version 5.11.2009, 18:38 Uhr)

15 CCI3 F 75-69-4 Trichlorfluorme than

16 CCl4 56-23-5 Tetrachlormetha n

17 CF4 75-73-0 Tetrafluormetha n

18 C HBr3 75-25-2 Tribrommethan; Bromoform
19 CHCIF2 75-45-6 Monochlordifluo rmethan

20 CHCI2F 75-43-4 Dichlorfluormet han

21 CHCI3 67-66-3 Trichlormethan; Chloroform

b) dbersichtliche Liste mit einer Zeile pro Stoff usider variablen Zahl von Eigenschaften: Eine Zeile
kann zwischen 1 und 8 Eigenschaften enthaltenteSudli der 7. oder 8. Eigenschatft ein
Zeilenumbruch erfolgen, sollte das Bildschirm-Aalsgfenster durch Ziehen vergrol3ert werden.
Bei mehr als 4 Eigenschatften sollte bei gewtinsdteckerausgabe auf Querformat eingestellt
werden (im entsprechenden Drucker-Fenster vom Bnograus maoglich). Aul3erdem kdnnen tber
den Hauptmenuipunk2ptionenRandbreite und Drucker-SchriftgréfRe passend eialifeserden.



Merseburger Datenbank MDB (Version 7.2) 33

Beispiet Markierung von 3 Stoffen in der Stoffliste HauptmentpunkDB-Datenlisten—
Option Liste mit n Eigenschaften 1...223 Zahl der gewiinschten Eigenschaften =3

- Eingabe der Nummern der Eigenschaften: 15, 16 lihgkritische Daten)

file BASDAT.MD7 (Version 6.11.2009, 18:38 Uhr)
Einheiten 'Ingenieur-SI': m, s, K (°C), kg, kmo I, kN, kPa, kJ, kW, kC

Eigenschaft # 15 : T (crit.)/K
Eigenschaft # 16 : P (crit.)/kPa
Eigenschaft # 17 : RHO (crit.)/(kg/m”3)

# 15 # 16 # 17
CCl4 Tetrachlormethan 556.4 4560 558
CF4 Tetrafluormethan 227.5 3738.9 629
CHBr3  Tribrommethan; Bromoform 696 6090 884

c) mehrzeilige Liste mit einer Eigenschaftsgruppe (adehreren) pro Stoff (beispielsweise die
Eigenschaftsgruppe der kritischen Daten oder deloAE-Dampfdruckparameter)
Beispiel: Markierung von 3 Stoffen in der Stoffliste HauptmenupunktiDB-Datenlisten- Option
Liste mit n Eigenschaftsgruppen Markieren der Eigenschaftsgruppen 3 (kritischeeDptind 23
(Sicherheits- und Umweltdaten)

CCla CCl4

Tetrachlormethan Methane, Tetrachloro -
CAS-Nr.: 56-23-5 System-Nr.: 16

3 Critical Data

3 15 T (crit)/K = 556.4 [1]
3 16 P (crit) = 4560 [1]
3 17 RHO (crit.) = 558 [1]
3 18 OMEGA (PITZER acentric factor) = .193 [6]

23 Safety Data/Environmental Data
23 210 T (flash)/K = [-]

d) einzeilige Liste mit einem ausgewahlten berechnEtarktionswert.
Beispiel: Markierung von 7 Stoffen in der Stoffliste Hauptmenupunk¥IDB-Datenlisten— Option
Liste mit berechneten Funktionswerten y = f(IMarkieren der Funktion Nr. 8 (Idealgas-

Warmekapazitat, Polynomfunktion) Eingabe des Temperaturwer®ek = 500
- Option T-Gultigkeitsgrenzen beachten

file BASDAT.MD7 (Version 5.11.2009, 19:12 Uhr
cp(idG) (Polynom) /kJ/(kmol K) fur T/K = 500

#15 Trichlorfluormethan C CI3F 94.16251
#16 Tetrachlormethan C Cl4 97.36513
#17 Tetrafluormethan C F4 81.23913
#18 Tribrommethan; Bromoform C H Br3 84.395
#19 Monochlordifluormethan C HCIF2 727725
#20 Dichlorfluormethan C HCI2F 106.79
#21 Trichlormethan; Chloroform C H CI3 80.94625

Wird die Option bereinigte Listegewahlt, werden nur die berechneten Werte autgeliStoffe, bei
denen die Berechnung einen Fehler produziertefddeie ein T-Vorgabewert (z. B. Schmelz-
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temperatur) nicht verfigbar war, werden nichtgeti Berechnungen auf3erhalb der T-
Gultigkeitsgrenzen werden unter Angabe der T-Abtueng markiert.

Die Optionnur zuverlassige Berechnungen innerhalb der T-Gkititsgrenzeermdaglicht eine weitere
Selektion.

e) einzeilige Liste mit dem berechneten Werten ddsskhien Kompressibilitatsfaktorgcr), der
Element-Summe der Standard-Entropie oder der EleBwmme der Exergiewerte fir jeden
gewéhlten Stoff.

Die Optionbereinigte Listeschliel3t alle Stoffe, fur die kein Wert berechariba von der Auflistung
aus.

Alle MDB -Datenlisten erfordern die Markierung der gewunscl8toffe in der Stoffnamen-Liste (Setzen
eines Hakchens in der entsprechenden Checkboxge Darkierung kann auch automatisch nach einer
MDB -Suche vorgenommen werden, indem dort der Buttoaff@r in Stoffliste markieren® betatigt wird.

Es ist auch die alleinige Anzeige aller markier&affe in der Stoffliste moglich.

Beispiel Erstellung einer Datenliste mit allen Normalsigaiekten im Bereich 373,15 K bis 473,15 K:
- MDB-Suchenach Einzeleigenschaft 19 ( = NormalsiedetempgratuBereich 373,15 K bis

473,15 K;
- Markierung der gefundenen Stoffe in der Stofflis$ber entsprechenden Button;
- Anklicken Hauptmenipuni¥iDB-Datenliste;
- Auswahl ,Liste mit Einzeleigenschaften®, Zahl degénschaften = 1, Nummer der Eigensch. = 19;
- Betatigung Button ,Liste erstellen”

Fur den Excel-Export einer MDB-Datenliste stehereizmioglichkeiten zur Verfliigung:
» Kopie Uber den Butto@lipboard (der Listeninhalt wird dabei Excel-gerecht forreat)
» Erzeugung eines Excel-kompatiblen CSV-Files
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10. Fitting

Unter ,Fitting” wird hier das Anpassen von ParaenefA, B, C,... einer Funktiory = f(A, B, C ,.., Tan
experimentelle Datenpaaye T mittels Regressionsrechnung verstanden.
Die Zahl der WertepaareT muss dabei gro3er als die Zahl der GleichungsaiRetex sein.
Als Zahl der Gleichungs-Parametéirdgibei die Gesamtzahl in der jeweiligen Gleich(vgl. auch
unten).
Bei einer zu geringen Zahl verfigbarer Datenpaarg empfohlen, die vorhandenen Daten im Daten-
Editor mehrfach zu listen.

Die Bedienung des Fitting-Moduls sollte intuitivoptemlos madglich sein. Es sollen hier deshalb nur

einige wenige Hinweise gegeben werden.

» Zur nichtlinearen Regression wird das Marquardtfaeen verwendet. Wie bei jedem nichtlinearen
Verfahren ist der Erfolg von brauchbaren Startwefie die anzupassenden Parameter abhangig. Fur
die angebotenen Gleichungen dirften dabei kaumléim@bauftreten, da jeweils glnstige
Startparameter voreingestellt sind. Beim Verwergtdhstkonstruierter Gleichungen (Seite
Allgemein sind unter Umstanden einige Versuche erforderbchpassende Startparameter gefunden
sind.

» Jedem Parameter ist eine Checkbwiert/ nicht fixiertzugeordnet. Im Zustarftkiert sind zwei
Anwendungsmadglichkeiten enthalten:

- Startparameter = 0: Der betreffende Gleichungsteinahin der Regressionsrechnung nicht
bertcksichtigt; der Wert ,,Zahl der Gleichungs-Pagten’ wird dadurch aber nicht erniedrigt.

- Startparameter <> 0: Der betreffende Parametertoadra \Wert des Startparameters unveréanderlich
bei.

» Der Erfolg eines Fittings kann am Wert der erregahffehlerquadratsumme bzw. der Rest-Standard-
abweichung abgelesen werden — je niedriger destebeEs wird in jedem Fall empfohlen, das
Fitting-Ergebnis auch grafisch ayal-Diagramm zu kontrollieren. Es sei hier besondefslas
Diagramm der Residualwerte hingewiesen. (Die Radwderte sind die Differenzen zwischen
experimentellen und berechneten Werten.) Im Idéaiéditen die Residualwerte zufallig verteilt um
den Nullwert streuen. Ist im Diagramm eine deudidlinktionale Abhangigkeit der Residuen vgm
Wert erkennbar, ist das ein Hinweis auf eine ungende Flexibilitat der angewandten Gleichung
(keine adaquate Funktion bzw. ungeniigende ZahPasametern).

{y} = rhof{kg/m~3) —_—
x1

r Grafik der Residualwerte,
b Beispiel Ausgleich von L-

- Dichte-Daten Uber einen weite
T-Bereich mit Rackett-
Gleichung (3 Parameter und

Tcr) :

8
o *F
T a4t
2 s
0 [ AN o S A Ao Rma, | |[bersichendern
Die Gleichung erweist sich als
adaquat; die Residuen sind

klein und streuen zufallig um
Null

® ® a
Tl
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{5 = AT * Grafik der Residualerte, gleic
Daten wie oben, Ausgleich mit
r Polynom (5 Parameter):

- Die Gleichung erweist sich als
L 4 nicht-adaquat; die Residuen,
/ : ! \ zeigen einen systematischen
4 [ / \\ ‘ Mavis-Zoom mglich Verlauf.
/ . v : \ Kourd\na|(en
\ |
\

Schliefen <Esc>

T

15 2 2h 3 356 4 45 5 x1E+2

» Bei einer Regression sollte auch kontrolliert werdeb alle verwendeten Terme einer Gleichung
wirklich statistisch signifikant sind. So kann z.fBr stark streuende Daten ein Geraden-Ausgleich
bereits vollig ausreichend sein; die zusatzlichenmdung eines quadratischen Terms konnte hier den
Wert der Fehlerquadratsumme evtl. noch leicht mgain, ware aber aus statistischer Sicht nicht
sinnvoll. Ein solcher Fall lasst sich am SpalteriwéPar) (= Standardabweichung des betreffenden
Parameters) erkennen. Im Fall [abs(sPar)) >= abamfieerwert)] ist dieser Parameter ,statistisch
nicht signifikant von Null verschieden®; auf dentgsrechenden Term der Gleichung kann also
verzichtet werden (Term deaktivieren durch Markieder Checkbox, Startwert = 0).

» Wenn der zu den experimentellen Daten gehorigd Btoie MDB-Stoffzentrale ibernommen wurde,
kann ein Regressionsergebnis direkt in die DatdniBrrnommen werden (Parameter dnd
Gultigkeitsgrenzen). Vergessen Sie im Fall der Eonkmol. Warmekapazitat nicht, den vorliegenden
Phasenzustand V | L | S zu markieren, damit dieserDauf der richtigen Eigenschaftsseite
gespeichert werden.

Benutzen Sie die angebotenen Fitting-FunktionefDB-Eigenschaften (wie rho(L) = f(T) oder
delta(LV)h = f(T)) nicht fir den Ausgleich andei2aten. Diese angebotenen Funktionen sind hin-
sichtlich Startwerten und Parameter-Begrenzungédiaygeweilige MDB-Funktion zugeschnitten.
Fur die freie Verwendung stehend ausreichend Fom&ti unter ,Allgemein“ zur Verfligung.

Fir freie Funktionseingaben steht unter ,Allgemesnt Funktionsparser zur Verfigung.
Die vom Nutzer eingegebenen Funktionsausdriickeemeadtomatisch in ein Textfile MyFunctions.txt
gespeichert und stehen damit in spateren Sitzuwgsder zur Verfigung.
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11. Stoffbezogener Kommentartext, Literaturverzeichnis

Im Fenster ,Stoff-Zentrale” ist Uber den Buttdommentar zu diesem Stdfir viele Stoffe ein Kom-
mentartext zuganglich, der zusétzliche Informationar Herkunft und Zuverlassigkeit der Stoffdaten,
Uber Messmethoden und gegebenenfalls tGber Zergmstzeigung oder Sublimation gibt.

Falls die Stoffdaten mittels Vorausberechnungs¥ #@erelationsmethoden erhalten wurden, werden
Hinweise auf diese Methoden gegeben. Eine Besalngidieser Methoden findet sich in:

R.P.DANNER, T.E.DAUBERT:

Manual for Predicting Chemical Process Design DatRPR-Project).
Design Institute for Physical Property Data

Amer. Institute of Chemical Engineers

Dep. of Chemical Engineering, Pennsylvania State &isity, 1983

Vorhandene Kommentartexte konnen vom Nutzer etlitierden; die Anderungen kénnen im
Kommentar-Textfile MDB.KOM gespeichert werden.
Falls fur den aktuellen Stoff kein Kommentar vagtiekann ein solcher vom Nutzer angefligt werden.

Das Literaturverzeichnis (Textdatei MDB.LIT) isteitden MenlUpunkbDateien / Literaturverzeichnis
sichten/editiererzugénglich.
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12. Werkzeug- und Hilfsprogramme

MD7tool.EXE kann
(1) ein (binarkodiertes) Datenfile *.MDB nach folgendenterien aufsteigend sortieren:
- nach Summenformel
- nach CAS-RN
- nach Normalsiedetemperatur
- nach einer wahlbaren Stoffeigenschaft 1...223
- nach der MDB-Systemnummer
- nach dem kritischen Kompressibilitatsfaktor
Die sortierten Daten werden unter einem wahlbaraméh als MDB-File gespeichert;

(2) ein (binarkodiertes) Datenfile *.MD7 in das TextrFat konvertieren (*.TX7), womit direktes
Editieren oder eine Konvertierung in andere Datekftamate ermdglicht wird. Das erzeugte
Text-File kann mit diesem Programm auch wieder kiiokertiert werden;

(3) ein Datenbankfile *.MD7 auf formale Fehler prifen:

* Widerspriiche zwischen Summenformel und Molmasse
Mehrfach-Vorkommen eines Stoffes in der Datenbank
fehlende Literaturangabe bzw. Literaturangabe daten
fehlende chemische Strukturcharakterisierung
fehlender Eintrag fur einen Stoff im Synonym-Fij@em?7.txt;

(4) zwei (binarkodierte) Datenbankfiles *.MD7 zu eineeuen File *.MD7 zusammenflugen.
Beachten Sie: Die Stoffe im Ergebnisfile werdeneadateu durchnummeriert (MDB-Nr).

(5) die leeren Datenséatze eines Datenbankfiles *.MDyighh l6schen (ab Version 7.3.6).
(Leere Datensatze werden beim Betéatigen des Bujt@sshen® in MDB7Win.EXE erzeugt.)

MD7Tool.EXE kann Uber den Hauptmenupubldteienaufgerufen werden, ist aber auch als
eigenstandige EXE einsetzbar.

LablW.EXE

ist ein Hilfsprogramm zur Umrechnung von Einheitend zur Berechnung von Molmassen aus
Formeln. Darlber hinaus dient es auch fir Konagiotmsberechnungen (Gemische mit 2 bis 6
Komponenten); die Ergebnistabellen sind Uber egpaziellen Button direkt nach MS-Excel
Ubertragbar.

Lab1W.EXE kann tber den HauptmenupuBktheiten umrechneaufgerufen werden, ist aber auch
als eigenstandige EXE einsetzbar.
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13. Programmpaket, Installation, verwendete Fileformate

Das Programmpaket umfasst folgende 12 Files:

-MDB7Win.EXE, das Hauptprogramm;

-liquid_f.EXE, das Programm fur thermodynamische Zusatzberechnyrngé Abschn. 6.3);

-BASDAT_S.MD?7, das nach Summenformel sortierte aktuelle Gesaateribankfile;
kann nach entsprechender Verknipfung MDB7RAIE starten;

-LEER.MD7, eine leere Datenbank, die der Nutzer mit eigddatien flllen kann;

-SYNOM7.TXT, eine deutsch/englische Synonymliste zur Stoffsuidier Nameneingabe,
gegenuber dem Vorganger SYNOM.TXT wurde v&@CA- auf ANSI-Code umgestellt (betrifft
Umlaute und RB);

-MDB.LIT , ein Textfile als Literaturverzeichnis,;

-MDB.KOM , ein Textfile mit stofforientierten Kommentartemte

-LAB1W.EXE, das Einheiten-Umrechnungsprogramm (vgl. Abschrdijt

-MD7TOOL.EXE , Werkzeug fur Datenbank-Files (vgl. Abschnitt 11);

- MDBWin.PDF, diesesMDB -Handbuch;

- MyFunctions. TXT, Textfile mit selbstdefinierten FunktionsausdréicKtr das Fitting;

- MDBHistory. TXT, ein Textfile mit der Auflistung der Anderungenriauen Versionen.

Die Synonymliste6S§YNOM7.TXT ist als Hilfsmittel fur eine flexible — auch fehielerante —
Eingabe gedacht, nicht als Zusammenstellung giillBgéstanznamen!

Sie enthalt — neben den korrekten Namen - viglérgtmen, die nicht den gultigen
Nomenklaturregeln entsprechen. Um eine moéglichsehirefferquote bei der Eingabe zu erreichen,
wurde die in der Literatur zu findende Namensvlelfariicksichtigt. Darunter befinden sich auch
viele veraltete oder unkorrekte Bezeichnungen.

Wo mdglich, wurden in der Synonymliste auch Kaltéatihezeichnungen, Handelsnamen und
historische Bezeichnungen berucksichtigt.

Das Datenbankprogramm MDB7Win.EXE ist lauffahigarrallen Windows-Versionen ab Win 95.
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Erlauterung der verwendeten Fileformate:
- * MD7-Files (Binarcode): Datenbankfiles; konnen auchhrizestimmten Kriterien sortiert oder

in das Textformat konvertiert werders(*. TX7) (s. Abschnitt 11); kbnnen nach entsprechende
Verknupfung (s. Abschnitt 14) MDB7Win.EXE starten;

- *. TX7 -Files : Datenbankfile im Textformat
- *.Z04-Files (Binarcode): Liefern Stoffdaten fir alterergionen der Anwendungsprogramme ZUST,
VLE, KOMPLEX, FITHMO, POLMEPHA und DESTILLATION, weden von MDBWin erzeugt
(HauptmenupunkbDaten;

- *Z05-Files (Binarcode): Liefern Stoffdaten fur alterergionen der Anwendungsprogramme ZUST
und VLE;

- * Z06-Files (Binarcode): Liefern Stoffdaten fir die adften Versionen der Anwendungsprogramme
ZUST, VLE und KOMPLEX.

Wahrend *.MD7 unsere gesamte Eigenschaftspalateniib zu sicherheitstechnischen
Eigenschaften) enthalt, beinhalten Datenbankfil#86 nur ausgewahlte Eigenschaften, die von
den Anwendungsprogrammen ZUST, VLE und KOMPLEX&ekdich benétigt werden; sie sind
also bezuglich der enthaltenen Eigenschaften Taiebbanken.

—

Die Datenbankformate *.Z04 und *.Z05 werden fig Brogrammversionen ab 26.09.2010 nich
mehr verwendet.

Eine *.Z0x-Datenbank kann vom Anwender mit MDB7VEKE erzeugt werden
(HauptmenupunkbDaten).

Bei Erzeugung einer ZOx-Datenbank mit MDB7Win entdg die Reihenfolge der Stoffe in *Z0x
der aktuellen Sortierung der Stoffliste.

Sie konnen die korrekte Dateigrofl3e S fir eine Z@datenbank mit n Stoffen folgendermalien
kontrollieren: S = (n + 1)*776 Byte

Die Datenbanken Z04...Z06 werden nur im Arbeitsvietz@s von MDB7Win abgespeichert.

-*LIT -File: Literaturquellen-File im Textformat; Formetungsvorschrift s. Fileanfang vom
MDB.LIT (bei Ihren evtl. Erweiterungen fur eine eige Datenbank figen Sie Ihre neuen
Quellenangabe am Ende an, um sich nicht von dematdpdler Autoren abzukoppeln);

-* KOM -File: stoffbezogenes Kommentarfile im Textformfadymatierungsvorschrift s. Fileanfang
von MDB.KOM,;

-*TXT -File:

a) Synonymliste im Textformat; Formatierungsvorgtir Fileanfang von SYNOM7.TXT;
Achtung: in den Anwendungsprogrammen ZUST, VLE MRLEX findet voribergehend
noch das altere SYNOM.TXT Verwendung;

b) Textfile mit selbstdefinierten Ausdricken fieifr Fittingfunktionen;

c) Listen der Suchergebnisse (vgl. Abschnitt O)extformat, Datenformatierung entspricht der
Bildschirm-Ausgabe;

d) MDB-Stoffdatenlisten (vgl. Abschnitt 9) im Textfoat) Datenformatierung entspricht der
Bildschirm-Ausgabe;
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*.CSV-File: Listen der Suchergebnisse (vgl. Abschnitti® MDB-Stofflisten (vgl. Abschnitt 9),
bei deutscher Rechnereinstellung Dezimalzeicheowmida, Spaltentrennzeichen = Semikolon
(Voreinstellung, variabel unter ,Optionen®); darsihd diese Dateien direkt in MS-Excel einlesbar;

-* XY -Files: Zweispaltiges Text-Format fur x- und y-\Weeetiner Funktioty = f(x); die erste Zeile ist
flr einen beliebigen Kommentartext vorgesehen.
Das Trennzeichen zwischen x- und y-Spaitder Regel das Komma) kann eingestellt werden.
Beim Einlesen eines Files wird das verwendete Tzeichen automatische erkannt.
Wichtig: Dezimalzeichen ist immer der Punkt.
XY-Files werden in diesem Programm fis &nfligen von Punkten in die Diagramm-Grafik und
als Datenquelle fur das Fitting verwendet.
XY-Files kdnnen auch in die Diagramme Aewendungsprogramme ZUST, VLE, KOMPLEX
und KINETIK geladen werden.

-* LRG -Files stammen noch aus der Anfangszeit der Mergeb&oftware; ihre Verwendung ist
weiterhin moglich. Sie kbnnen immer alternativ 2¥-Kiles eingelesen werden.
Es gelten die gleichen Regeln wie fur XY-Filesr Daterschied besteht darin, dass LRG-Files
eine dritte Spalte enthalten, die allerdings imemeMerseburger Programmsystem keine
Anwendung findet.
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14.

Bedienungshinweise und Tipps, Sicherheit

Probleme unter Windows 7

Das DatenbanksysteMDB wird unter dem Betriebssystem Windows XP entwicKéach den
bisherigen Erfahrungen [AutDB7Win.EXE weitgehend problemlos unter Windows 7. Aufgrund
der rigoroseren Sicherheitsvorkehrungen von Windowann es zu Problemen bei
Schreibvorgangen kommen; in diesen Fallen erfotgeatsprechender Hinweis.

Im Lese-Modus wurden noch keine Einschrankungebdsuet.

Verknupfung der MD7-Dateien mit MDB7Win.EXE

Bei einem Klick auf ein Datenbankfile *.MD7 im Expkr sollte automatisch dieses File in
MDB7Win.EXE geladen werden. Falls diese Funktidéakicht automatisch bei der Programm-
installation eingerichtet wurde, kann sie auf aamie Weise manuell realisiert werden:

1) Mausklick links auf eine MD7-Datei; im sich 6ffnesrd Fenster wahlen Sie ,Programm aus einer
Liste auswahlen®; im nachsten Fenster suchen $iertlgramm MDB7Win.EXE in der Liste und
aktivieren die Option ,Dateityp immer mit dem auagdlten Programm 6ffnen®.

Wenn MDB7Win.EXE nicht in der Liste enthaltist, finden Sie es unter dem Punkt
,pourchsuchen*.

2) Alternativ kbnnen Sie unter XP die Verkniupfung MBRDB7Win.EXE auch tber

Systemsteuerung/Ordneroptionen/Dateitypen vornehmen

Tastenfunktionen

Mit der <Esc>-Taste gelangt man von jeder Prograositipn jeweils eine Ebene tiefer bis
schlie3lich zum Hauptmen.

Mit den Pfeiltasten <Auf> und <Ab> kann in den &ngchafts-Eingabefeldern navigiert werden.
Alternativ zur Navigation zwischen Stoffen und Eigehaften mit dem Mauszeiger kbnnen die
Tastenkombinationen Strg+Pfeil rechts bzw. StrgitRfds fir den Wechsel zwischen
Eigenschaften und Strg+feil auf bzw. Strg+Pfeifi@den Wechsel zwischen Stoffen benutzt

werden.

Stoffwahl

Im

(1)

Bildschirm Stoffwahlbestehen dazu verschiedene Mdoglichkeiten:
Vorzugsvariante: Eingabe des Stoffnamens oder A&-Rummer im entsprechenden Eingabefeld
der Stoffliste (dabei wird im Hintergrund immer alié Synonymliste zurtickgegriffen; das
Synonym-Textfile synom7.txt muss also im MDB7Winb&itsverzeichnis zur Verfigung stehen).
Es sind danach drei verschiedene Readtides Programms moglich:

1) Der gewinschte Stoff wurde identifiziend ist in der Datenbank enthalten: Die
Markierung springt zum entsprechenden Stoff inQteffliste. Der Weg zur ,Stoff-Zentrale®
fuhrt dann Uber
* <Enter>,

» oder den ButtoiVeiter zur Stoff-Zentrale
» oder einen Doppelklick auf den Stoff in der Sist#.

2) Der gewunschte Stoff wurde identifiziert, ist abght in der Datenbank enthalten: Es
erscheint ein Fenster mit dem entsprechenden Hiwas gleichzeitig Auskunft Uber den
chemischen Namen, die Summenformel und die CAS-Nemgiiot.

3) Der gewunschte Stoff konnte nicht identifiziert den (evtl. falsche Schreibweise oder
der Stoff ist nicht in der Synonyrtdignthalten): Es erfolgt ein entsprechender Hiawei
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(2) Eingabe der Summenformel nach Hill im erésphenden Eingabefeld. Ein folgender Tastendruck
<Enter> fuhrt zum Sprung in die Stoffliste zu denigen Stoff, auf den diese Formel zum ersten
Mal zutrifft. Falls eine bestimmte Summenformel miabh in der Datenbank auftritt, erfolgt mit
jedem weiteren Tastendruck <Enter> ein SprungeimSdoffliste zum nachsten Stoff mit dieser
Summenformel.

(3) Eingabe deviDB-Systemnummer des Stoffs im entsprechenden Einglabeér Stoffliste.
Ein folgender Tastendruck <Enter> fiihrt sofort Ztoff-Zentrale®.

(4) Suchen des gewunschten Stoffs durch Sarollder nach Summenformel sortierten Stoffliste.
Ein Doppelklick fuhrt sofort zur ,Stoff-Zentrale®.
Bei komplizierteren Stoffnamen sollte diese Methadeh angewandt werden, wenn Methode (1)
erfolglos war.

Bei der Eingabevariante (1) kann dlameneingabevereinfacht werden, indem statt methyr me-und
statt_ethylnur et-eingeben wird. Die Eingabe ist tolerant gegen t&iehen, runde und eckige Klammern
und Bindestriche im Stoffnamen, sowie gegen GrdBifischreibung und c-/ k-Schreibweise.

Weitere mogliche Abklrzungen oder alternative Sbhveisen:
tr- /trans-; oxyd/oxid; ath/eth; saure/saeure; Isisiplf

Anzeigemdglichkeiten im Fenster ,Stoffliste”

Die Stoffliste kann nach dem Inhalt der Spalten MB¥stemnummer, Summenformel und CAS-
Nummer sortiert werden (Betétigung des entsprecireBdittons am Kopf der Spalte).

Eine zusétzliche Spalte mit einer Stoffeigenschaf223 kann in die Stoffliste eingefligt werden,
beispielsweise die Schmelztemperatur (Eigensc&T }# Eine solche Zusatz-Spalte besitzt ebenfalls
einen Sortier-Button.

Um eine bessere Ubersicht tiber die markierten StafStoffliste zu erhalten (erkennbar am Hakchen
links in der Zeilen-Checkbox), ist die alleinigerBllung aller markierten Stoffe moéglich.

Wozu dient die Markierung von Stoffen in der Stoffiste?

Die Markierung von Stoffen (Checkbox am linken Rpistifir folgende Falle von Bedeutung
Kennzeichnung der Stoffe fir MDB-Stoffdatenlisten,
Kennzeichnung der Stoffe fur die Generierung voirDatenbanken,
Kennzeichnung einer Teilmenge fur Suchprozeduren.

Einheit einer Stoffeigenschaft finden

Prinzipiell sind die Einheiten durch konsequenteWwéndung des ,Ingenieur-SI* zweifelsfrei festgelegt
(vgl. Abschnitt 4).

Wenn der Mauszeiger im Fensi&genschaftsgruppe ##uf eine Stoffeigenschaft (1...223) gesetzt wird,
wird die jeweilige Einheit als ,Tooltip* automatis@angezeigt.

Datenbank durch den Nutzer erweitern

Das Hinzufligen neuer Stoffe erfolgt vom Fensteoff8ste” aus (Buttomeuen Stoff hinzufligen

Es wird dem Nutzer dringend empfohlen, fur neudf&tin neues Datenbankfile anzulegen, da er sich
beim Anhangen neuer Stoffe an die von den Entwinkielieferte Datenbank von zukiinftigen Updates
dieser Bank abkoppelt. Eine leere Datenbank LEER/MIile vom Nutzer dann einen selbstgewahlten
Namen *.MD7 erhalt, wird fiir diesen Zweck mitgéig. Die eigene Datenbank kann auf einfache
Weise an die Original-Datenbank angehangt werBatejen / MD7-Filewerkzeyg

Zusammenfigen mehrerer MD7-Datenbanken
— 11. Werkzeug- und Hilfsprogramme
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Loschen eines Stoffes aus der MD7-Datenbank

Uber den ButtorLoschen der Stoffdatem Stofflisten-Fenster werden zwar alle Daten gmsahiten
Stoffes geldscht, die Leerstelle in der Datenbdalbbaber erhalten. Derartig geléschte Stoffe smder
Stoffliste durch eine Punktfolge ,........ “fur die $ftmezeichner gekennzeichnet; alle Datenbank-Ziffern
werden auf Null gesetzt.

Das Entfernen einer solchen Leerstelle ist stamdafg nicht vorgesehen, da sich dadurch die MDB-
Systemnummern der Stoffe &ndern (diese Systemnumsiret die laufenden Nummern der Stoffe in der
unsortierten Datenbank); vgl. aber nachsten Absatz.

Physisches Léschen eines leeren Datensatzes

Ab Version 7.3.6 ist das physische Entfernen leBegensétze sehr einfach mittels MD7-Filewerkzeug
maoglich (aufrufbar tber Menl ,Dateien®).

Alternativ ist folgende manuelle Methode moglich::

* Markieren des/der betreffenden Stoffes/Stoffe inSteffliste (Hakchen setzen am Zeilenanfang)

* Button ,Umkehrung der Markierung” betatigen

* unter dem HauptmenUpunRateienden PunkMDB-Teildatenbank erzeugevihlen

» der bereinigten Datenbank einen Namen *.MDB zuweiabspeichern

Es ist zu beachten, dass beim physischen Losche(leeren) Datensatzen die MDB-Stoffnummern
geéndert werden,

Sicherheit, Datenbank-Backup

Im Modus ,Editieren und Auto-Save EIN“ (Signalfar@eiin rechts oben) fihrt jede Eingabe automatisch
zur Abspeicherung im Datenbankfile *.MD7. Damisteht auch die Gefahr ungewollter Veranderungen
am Datenbestand. Beim Umschalten auf diesen Edibidus wird deshalb die Mdglichkeit angeboten,
sofort ein Backup der aktuellen Datenbank untezrmimodifizierten Namen anzulegen, der das Datum
des Backups sowie eine laufende Nummer enthalt.

Beispiel: Originaldatenbank BASDAT.MD% Backup-File BASDAT_11041001.MD7 (Jahr,

Monat, Tag, Ifd. Nr.)

MDB-Tabellen in MS-Excel ibernehmen

1. Tabellen Berechnungsergebnisse, Editor fur éxetelle Daten, XY-Editor:
Nach Markieren und Kopieren der gewtnschten Zeileten Tabellen (z. B. Ergebnistabelle des
Funktionsberechnungsfensters) kann ein direkteSig@m in ein Excel-Formular vorgenommen
werden. Das Kopieren in die Zwischenablage kanrdemtbekannten Tastenkombination Strg+C, ggf.
mit dem Button ,Kopieren in Zwischenablage® vorgemoen werden.
Das gewohnte Kontextmeni (nach Rechtsklick aufrdarkierten Bereich) ist in MDB-7 ebenfalls
verfugbar.

2. Ergebnislisten ,MDB-Listen* und ,MDB-Suche*:
Uber den Button> Clipboard* ist der Listeninhalt (entsprechend fatiart) nach MS-Excel
exportierbar. Falls kein Tabellenteil markiert weirevird die gesamte Liste kopiert.
Markierte Listenteile sind natirlich auch Uber $tgn die Zwischenablage kopierbar — jedoch in
unformatierter Form.

Hinweis zum Export von MDB-Listen nach MS-Excel

Auf Rechnern, die die Windows-Regionaleinstellurepu3chland mit dem voreingestellten
Datumsformat TT.MM.JJJJ besitzen, kbnnen manche-BA®8mern verfalscht werden, wenn sie von
Excel als Datumsangaben im Format YYYY-MM-DD intespert werden konnen.

Beispiel: 7446-09-5 wird von Excel als 05.09.744®etragen.

L6sung des Problems: Unter den Windows-Regiondkinagen das Datumsformat YYYY-MM-DD
einstellen oder die entsprechende Excel-SpaltBaism YYYY-MM-DD formatieren.
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Literaturstelle finden

Entweder Doppel-Klick auf die Literaturquelle [xxixh entsprechenden Eigenschaftsfenster oder Klick
auf den ButtorLiteraturstelle zeigen

Eine bestimmte Literaturstelle kann Uber die Sucktion im Literaturfile MDB.LIT gefunden werden
(Dateien / Literarfile sichten / suchen /editieyen

Das Literaturfile kann vom Nutzer erweitert werden.

Sortieren eines Datenbankfiles

Das Sortierwerkzeug ist untBateien / MD7-Tooku finden (vgl. Abschnitt 11).

Die ausgelieferte Datenbank BASDAT _S.MD7 wurde ndehSummenformel sortiert.

Die ,Originaldatenbank” der Autoren BASDAT.MD7 kaduarch Sortieren von BASDAT_S.MD7 nach
dem Kriterium MDB-Systemnummer rekonstruiert werden

In dieser Form sind laufende Stoffnummer und MDBt8snnummer identisch. Die MDB-System-
nummer ist fest mit einem Stoff verbunden (z. B) 3Benzen) und ermoglicht dem erfahrenen Nutzer
eine sehr schnelle Stoffwahl.

Das File-Sortieren mit MD7Tool.EXE hat ab VersiaB.8 an Bedeutung verloren, da Sortieren nun
direkt in der Stoffliste vorgenommen werden kann.
Beim Generieren einer Teildatenbank aus einetresi@n Zustand der Stoffliste ist die Sortierung
wieder aufgehoben; diese Teildatenbank enthaltdies&toffe in der gleichen Reihenfolge wie die
Ursprungs-Datenbank.
Wenn ein sortiertes Datenbank-File erzeugt westdinist das Sortierwerkzeug zu benutzen.

Konvertieren von MDB-Gleichungsparametern in eine fnktion y = f(T) Ihrer Wahl

* Erzeugen Sie fur eine MDB-Gleichung eine Berechslistg (ButtorBerechnunybeispielsweise
mit 20 Wertepaare - V.

» Kopieren Sie den Inhalt der Tabelle in die Zwiscidage.

* Flgen Sie diesen Inhalt in das Gittey-Fitting-Daten ein (erreichbar Uber Fitting/InpuysDaten).

» Schicken Sie diese Daten zum Daten-Fitting (Butiam Fitting.

» Wahlen Sie im Fitting-Modul lhre Wunsch-Gleichubgachten Sie dabei die Mdglichkeit der
freien Eingabe einer Gleichung.

» Starten Sie den Fitting-Prozess und Uberprifeni&eErgebnis mittels Diagramm-Grafik.



Anhang A
BILDUNGS- UND KONVENTIONELLE STANDARDGROREN

Standard-Bildungsgrol3e eines Stoffes:

Reaktionsgrof3e der Bildung des Stoffes unter Stabeéaingungef gy undpe) aus
seinen im stabilen Zustand bei den Standardbedgeguangenommenen Elemen-
ten ["stabiler" Zustand fur gasférmige Elementezdigas!]

Basis in MDB: molare Standardbildungsenthalpiéh’’ = &N o 0(0) *

molare freie Standardbildungsenthalgl®g,; = 4°9_; ;) »0)

Konventionelle Standardgrof3e eines Stoffes:

Durch eine Festlegung (Konvention) definierte thedgnamische Funktion eines
Stoffes im Standardzustand Bgjy undp,

Basis in MDB: molare Standardbildungsenthalpiéh’’ = &N o 0(0) *

=S,

molare konventionelle Standardentropig conv, 0. 7(0), p(0)

nv, oi

Varianten der Zuordnung fur die Berechnung thermodynamischer Gréf3en chemisch

reagierender Stoffsysteme

aus Bildungsgrofien Datenbank MD aus konventionelle Gro3en
;<= £°h; &R s => &°R]
g- =A°g° A°q9°

~0 0 — ABl O b=l
goi - gconv,oi =4 hoi _T(O) Soi
1 1

B, O B~ 0O
sY = AB3Y = A hoi A Joi gV =0 _ 0O
oi oi — conv, oi ~ “conv, oi

T(o)

Zusammenhang zwischen Bildungs- und konventionelleBtandardgrofZen der

Verbindungen i mittels der stéchiometrischen Summeer Entropien der Elemente |

=0 _ BRO —

hconv,oi 4 hoi =0

=0 _ aB=O _ =0 - _ =0

Sconv,oi 4 Soi - Zvji Sconv,oj - Z‘Vji‘ Sconv,oj
i j

=0 B0 bl — Pl
gconv,oi -4 goi - _T(O) Zvji Sconv,oj _T(O) Z‘Vji‘ Sconv,oj
i j
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Anhang B:

UMRECHNUNG DER STANDARDGROREN DER STOFFE VOM | DEALGASZUSTAND AUF
REALZUSTANDE

erfolgt allein mit den Grol3en dieser Stoffe, ddsler Bezug auf die Elemente (Elemente stets emihr
bei T undp() stabilen Zustand) nicht andert.

Umrechnung auf den Realgaszustand V

APh1Y - ARl =pre) = -RT} (a|n¢ /aT)

p(0)

0) Soi

ABgoDi vV _ goD| iG _— g;els(v) =R T(o) |n¢oDiV [: ﬁ:ies(s) —T( —res(S)}

§c?)n\\//,oi _§c§ri§/3,oi S(;?S(V) == [|n¢DV (a|n¢ /aT )p(o)jl [: (HJ?S(V) g_(;(TS(V) )/T(O)}

Umrechnung auf den Flissigzustand L

It - BhlC =l = - -RT; (a|n¢ /aT)p(L)_—ALVﬁOi

+ (05 =T (a75/dT) | (pg) - YY)

LGt~ 85, ° =g =R T (bl /) #R T N85 e + 5 (o) P

—

—res) _ =res(L)
[‘ ho™™ = Ti) Soi ]

0) “oi

SLL o —shie - =greU =R In(pOI /p ) [Inqﬁfl\’p o T (0In¢5\’/aT)p(LV)oi}

- 4R, [Ty = (dVE /dT) ( . p;iv)

Umrechnung auf den Festzustand S (Variante 1)

BILROS _ ABROIG _ jyres(S) _T(SLV)OI =iG SLv ov
Ly ° - 2hy© =h® = [ ge,dT -R(TS )" (amngy, /aT)p(SLV)oi
T(0)
(ASLhm T(SLV)oi ALVhOI T(SLV)oi )
T(0)
+ o dT + dv/dT -ps’
T(SLJ-V)Ol 8 [ ( / )]( © )

B=OL _ —~0iG —res(S) _ jyres(S) =res(S)
4 goi gm - gm - hoi _T(O) Soi
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T(SLV)oi

§c?)nsv,oi _§c§ri$/3,oi = §(;?S(S) = V!) ( p, 0|/T)dT R ln(p(il_v/p(o))
T(O
R [ln 2 s FTE (9Ingy /OT)p(SW)J

_(ASLhoi +ALVh e /T sLv

T(0)

+ (65, /T)dT - (de/dT)( pf,LV)

T(SLV)oi
Umrechnung auf den Festzustand S (Variante 2)

ABHoDiS ABthG _hres(S) RT2 (6In¢ /aT) _(ASLHoi+ALVHoi)

SV'

+ [V =T (675/dT) ] () - 02

£G5S - 250 =G5 =R T, In(pS /b)) +R T N@Ecuyo +75 (P~ PS)
I:: I,_]Or?s T(o) res )]

§c§n?/,oi _§c?)r:\(/3,oi S(;?S(S) = _R ln(pm /p ) ASLh +ALVh )/ ( )
—R[lnqﬁng W+ T (gl foT) } (av2/dT) (pe - P)

[= (A - g5 ) /1]

Volumina und Fugazitatskoeffizienten
(Anwendung der Virialgleichung bzw. fir L und S der Dichtegleichung)

TV
7 =R iB(T) (dv ] -R,d8
p dT p dT
B(T) dlng™v 1(dB p j
IngV =——= ==|—=-Ing"
5 TRy P (6T TlarrR "%
grs- M avt® __ M dp®
p-° dT (phs)2 dT

Verdampfungsenthalpien aus Dampfdruckgleichung

=T va (\7v _\7L) d In(;l{_l?w}

LV
4 hp(Lv)
Sublimationsenthalpien aus Sublimationsdruckgleichog

=T psv (\7v _\75) d Iné_fsv}

Y

p(sv)



Merseburger Datenbank MDB (Version 7.2)

49

Anhang C

CHEMISCHE STANDARD -EXERGIEN DER STOFFE

i = e><(chem)oi,T(O),[:)(O) = e><(chem)oi,T(U),p(U)

49, ‘Zj:Vji €0 = 29, + Zj:‘vii‘ € o)

_ =0 S~ 1 ' =0 _ ~0 ; =0 ' —0
- gconv,oi + Zvji gconv,oj _Zvji ex,oj - gconv,oi +T(0) Z‘Vji Sconv,oj + Z‘Vji‘ ex,oj
J J J J
v, (<0) stéchiometrische Faktoren der Elemente j
bei der Bildung der Verbindung i
2°417 Toonv.ois Seonv. o] GroRen der Verbindungen i bzw. Elemente |
(aus Datenbank)

Standardexergien der Elemente
(aus definierten Gleichgewichtsumgebungen z. BhiS&asrRGUT, MOEBUS, DIEDERICHSEN)

Beispiel: Gleichgewichtsumgebung aus 17 Elemenéeh IDEDERICHSEN

a0

. €, i Umgebungsstoff m fir Element j
Element j —=2 _ !
kJ km0| (ex,m,T(U), Gleichgew .-Anteil [p(m) / x (m)] = O)
1 Ar (V) 11642 Ar (V)
2 G (V) 4 967 0O, (V)
3 N (V) 743 N2 (V)
4 H (V) 234 683 H,O (V)
5 Ch (V) 50 235 NaCl (S)
6 C (9 405 552 COo; (V)
7 S (S) 531 524 CasQ- 2 H0 (S)
8 P (S) 864 970 Ca(PQy); (S)
9 Si (S) 853 190 Sio, (S)
10 Al (S) 844530 AlLSIiOs (S)
11 Fe (S) 367 490 FeOs (S)
12 Mn (S) 482 910 MnO, (S)
13 Ti (S) 884 450 TiO, (S)
14 Mg (S) 688 180 MgCO; (S)
15 Ca (S) 790 940 CaCQq (S)
16 Na (S) 376 470 N&SO, (S)

17 K (S) 407 240 KAISi 05 (S)
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Anhang D

UMRECHNUNG THERMODYNAMISCHER STANDARDGROSSEN VON 100kPa AUF
NORMALDRUCK UND UMGEKEHRT

O Umrechnung von StandardbildungsgrofRen (Stoffeaus den Elementen )

. B D — MB35 70 _ 50
Zuordnung: L2y = L7 10),0) = ooy = Zo Zvj(i)zoi
i
B> DD_ B> SO0 _ =l
4z 4z 0|T(O) p(0) =100 kPa =2, Zvj(i)zoi
i

Idealgas
(inkompress.) Flussigkeit, Feststoff
>  2h) -4h)"=(h, -hy)->v (b, )
j

Y —h00= -0
=[5 =T, (V%2 /dT )] (py, —100 kPa)

hy —hy "= =0
=[5 =T, (dV%°/dT) (1325 kPa)

hy Ry 7= =0
=[5 =T (V5 /dT) ] (1325 kPa)
> &g, -2G,"=(9,-0,) it (9., -35))

hey —hot' = =RT,, Inlogﬁ
=[72 ~Ty (d752/dT) ] (pyo ~100 kPa)

0o ~ 00 = = R x3,92454 K
=v.;°x1325 kPa

0o, — 0, = =R x3,92454 K

=V,;° x1,325 kPa

O Umrechnung von konventionellen Standardgrof3en (6ffe i)
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Idealgas
(inkompress.) Flussigkeit, Feststoff
> Seomy 0i ~ Seam.0i = - RIn—Pw
conv, ol conv, ol 100 kPa
= -(dv%°/dT ) (pys —100 kPa)
=-R x0,0131630

= -(dv5S/dT)x1325 kPa



