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Molekulares Modell Vergleich mit Stoffdaten

9 Lennard-Jones(LJ)-sites, 3 Ladungen o . , _
Die eingeschrankte experimentelle Datenlage wird durch

' Simulationsdaten erweitert.

- : : _ Bild 1: Molekulares Modell
Parameter fur Si LJ-site an experimentelle fir Hexamethyldisiloxan (MM)

Siededichte p* und Dampfdruck p, [3] angepasst

Parameter fur LJ-sites (CH, und O) und
Ladungen aus Literatur [1-3]

Abweichungen fur das angepasste Modell:
ca. 0,3% fur p’ und 2,5% fur p,
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Neue Zustandsgleichung

Die neue Zustandsgleichung (ZGL) ist in der reduzierten Helmholtz
Energie ausgedruckt:

O pvT: flussig 0,1%; gasformig 1%
O w, nur flussig 0,5%

Helmholtz Ableitungen Axy aus Simulation
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Bild 2: Verfugbare homogene Daten fur MM. In weil} ist der Gultigkeitsbereich der ZGL basierend auf
wobei die Reduzierungsparameter T und D den kritischen Parametern T experimentellen Stoffdaten gekennzeichnet; in grau ist der erweiterte Gultigkeitsbereich dargestellt.
und p.entsprechen. Diese Arbeit Colonna et al. (2006) [4]
Der Idealteil kann mit Hilfe von Polynom- und Planck-Einstein Termen 15 T - _ T T 77T
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Der Residualteil wird mit Polynom-, Exponential- und Gaul3-Glocken o 5} L o : P :
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Die ZGL wurde mit Hilfe eines nicht-linearen Anpassungs- [ . ! R _-
algorithmus an experimentelle Stoffdaten sowie an Daten aus 10 | |
der molekularen Simulation angepasst. 20
. o . 10
Neben den Parametern der ZGL wurde auch die kritische S o |:
Dichte p_=p, In die Anpassung mit einbezogen. 5 10 : i I _'
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Kritische Parameter: 157 M- T
T, =518,75 K, p, = 1,66 mol/dm?, p_ = 1,936 MPa 5 5[ i L. |
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Gultigkeitsbereich: 1gF o P o: |
. . 70 1 2 3 0 1 2 3 4 5
mit eXperlmente”en Daten abgedeth: p | (mol/dm?) p | (mol/dm?)
I=270 K-580 K, p_. =130 MPa
_ _ _ Bild 3: Prozentuale Abweichung, 100-(z,,, - Z,o.) / Zs, der Simulationsdaten von der neuen ZGL und der ZGL von
Erwelterung anhand von Simulationsdaten: Colonna et al. (2006) [4] aufgetragen Uber der Dichte.

T =270 K - 1200 K, Prax — 600 MPa 6ag=6(aar/a(3)1,m;=r(aar/ar)5,6mﬁh=5t(82ar/aéar),...
Das Extrapolationsverhalten ist physikalisch sinnvoll.

Die Zustandsgleichung kann zur Berechnung aller thermody- Fazit
namischen Stoffeigenschaften genutzt werden. aZli

Die neue ZGL erweitert den Gultigkeitsbereich der bisherigen ZGL
von Colonna et al. (2006) und ist in der Wiedergabe der Stoff-
Literatur eigenschaften uberlegen.
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