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1. Konzeption und Leistungen der Datenbank, Einheiten und Symbole 
 

MDB  enthält thermophysikalische Basisdaten für Elemente, organische und anorganische Reinstoffe 

sowie Ionische Flüssigkeiten, daneben auch ausgewählte Sicherheits- und Umweltdaten. 
MDB  hat gegenwärtig einen Bestand von 4450 Stoffen. 
 

In MDB  werden bevorzugt bewertete Daten in Form von Einzelwerten und Parametern von Temperatur-

funktionen aufgenommen. Quellen sind eine Vielzahl von Datensammlungen, Referenzdatenjournale, 

Originalliteratur, eigene Messergebnisse sowie ï gelegentlich ï Berechnungsmethoden. 
 

MDB  enthält die Strukturbeschreibungen der Stoffe nach den Systemen Original-UNIFAC und Modified-

UNIFAC (Dortmund). Damit wird in entsprechenden Anwendungsprogrammen, die von MDB  mit Stoff-

daten versorgt werden, die Berechnung von Dampf-Flüssigkeit-(Flüssigkeit-)Gleichgewichten möglich.  
 

MDB  stellt folgende Leistungen zur Verfügung: 

¶ Anzeige von 2D-/3D-Strukturen per Strukturfiles *.mol, vgl. Abschnitt 14; 

¶ Funktionsberechnungen y = f(T) sowie T = f(y), vgl. Abschnitt 6.1; 

¶ Diagramm-Grafik: Alle Eigenschaft-Temperatur-Funktionen können als Diagramm-Grafiken dargestellt 

werden, wobei auch die Gültigkeitsgrenzen der Gleichung und ggf. ihre Fehlergrenzen sowie 

experimentelle Einzelpunkte angezeigt werden, vgl. Abschnitt 6.2; 

¶ AND, OR oder NOT-verknüpfte Stoffdatensuche nach verschiedenen Suchkriterien, vgl. Abschnitt 8; 

¶ Generierung von Teildatenbanken und MDB -Stoffdatenlisten,  vgl. Abschnitt 9; 

¶ frei formatierbarer Kommentartext für jeden Stoff. 
 

Im Hintergrund der Datenbank ermöglicht eine deutsch-englische Synonymliste mit ca. 45 000 Einträgen 

für ca. 7700 Stoffe eine flexible Nameneingabe für einen Stoff (vgl. Abschnitt 17). Gleichzeitig kann 

diese Liste auch als Auskunftssystem über Formeln, chemische Trivialnamen, Kältemittelbezeichnungen, 

Handelsbezeichnungen und CAS-Nummern benutzt werden. Die erfassten Synonyme für jeden Stoff 

kºnnen von der Stoffliste oder von  der ĂStoff-Zentraleñ aus  (vgl. Abschnitt 2) eingesehen werden. 
Die Stoffnamen-Eingabe ist tolerant bezüglich Leerzeichen, Klammern, Umlauten und k/c-Schreibweise. 

 

Die angezeigte Stoffliste von MDB kann über den Hauptmenüpunkt Optionen von deutschen auf 

englische Stoffnamen (vorwiegend CAS-Schreibweise) umgestellt werden. 

 

MDB  ist gleichzeitig auch ein Datenbank-Editor. Automatisches Speichern (ĂAuto-Saveñ) von Stoff-

datenänderungen im Datenbankfile kann vom Nutzer ein- oder ausgeschaltet werden.     

 Edit/Auto - Save = Aus    (= Voreinstellung) nur Lesen von Daten, Editieren gesperrt 

 Edit/Auto - Save = Ein    Editieren möglich, automatisches Abspeichern von Datenänderungen       
 

  (Umschalten durch Klicken auf die rote/gr¿ne ĂAmpelñ) 

 

Neben dieser Hauptfunktion als Datenbank-Programm hat MDB  noch ein zweites großes Modul zu bieten:  

Die Anpassung von Gleichungsparametern an experimentelle Punkte mittels Regressionsrechnung 

(ĂFittingñ, vgl. Abschnitt 10). Dieses Fitting-Werkzeug umfasst alle MDB -Datenbankfunktionen y = f(T) 

und darüber hinaus - unter dem Tab Allgemein - ein fast unbegrenztes Angebot sonstiger Funktionen.  

Im Abschnitt 2. Programmstruktur wird ein Schema gezeigt, dass das Zusammenspiel dieser beiden 

Hauptfunktionen von MDB  verdeutlicht. 

Das Fitting-Modul arbeitet mit den beiden Rechenmethoden der Regressionsrechnung 1) lineare 

Regression und 2) nichtlineare Regression (hier ein modifiziertes Marquardt-Verfahren).  

 



 

Merseburger Datenbank MDB-7  (Version 7.12.)                                                                           5 

 

 

Es kann auch eine Programmversion von MDB  mit totalem Schreibschutz bzw. mit Passwortschutz zur 

Verfügung gestellt werden, um Änderungen des Datenbankinhalts durch einen Nutzer zu verhindern. 

 

MDB  läuft unter allen 32/64-Bit-Windows-Betriebssystemen (vgl. Abschnitt 19). 
 

Neu ab Version 7.4 ist die Einbeziehung von Ionischen Flüssigkeiten ï sowohl im Datenbestand als auch 

im Suchmechanismus von MDB7Win.exe. 

 

Der aktuelle Stand der Versionsänderungen ist im File MDBHistory.txt dokumentiert. 

Die Anfänge dieser Datenbank liegen schon in den 1980er Jahren. Die Beschriftung im Datenbanksystem 

ist im Laufe der Jahre zu einem Gemisch deutsch-englisch geworden.  

 
 

1.1. Symbole, Einheiten, Vereinbarungen    
    

   (von der HTML-Hilfe unseres Programms ZUST übernommen)   

                                                                 

Im Programm MDB7Win wird durchgängig das Einheitensystem  "Ingenieur-SI" verwendet: 

m, s, K, (°C),  kg, kmol, kPa, kJ, kW 

 

Auch wenn die Einheit einer Größe in diesem Handbuch oder im Programm MDB7Win.exe einmal 

nicht angegeben sein sollte, ist sie immer eindeutig.  

So gehört beispielsweise zu einem berechneten Zahlenwert der molaren Verdampfungsenthalpie 

die Einheit kJ/kmol. 

 

Größe = {Zahlenwert} × [Einheit] 
 

Beispiel 

 p = 5 kPa 

{ p} = 5 

[p] = kPa 
 

Größen werden kursiv geschrieben, Einheiten steil 

 

molare Gaskonstant   
   

 R = 8,31446 kJ/(kmol K)  

 R = 8,31446 kPa m^3/(kmol K) 

 

Symbole 
    

A ............... Freie Energie (Helmholtz-Funktion) Helmholtz Energy, Helmholtz 

Function 

(auch mit dem Buchstaben F 

bezeichnet) 

E ............... Exergie 

  E(H) ....... Exergie der Enthalpie 

  E(U) ....... Exergie der Inneren Energie 

Exergy 

Exergy of the Enthalpy 

Exergy of the Internal Energy 

G .............. Freie Enthalpie (Gibbs-Funktion) Gibbs Energy, Gibbs Function 

H .............. Enthalpie Enthalpy 

m .............. Masse 

M .............. molare Masse 

Mass 

Molar Mass 
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n  .............. Stoffmenge Amount of substance 

p ............... Druck Pressure 

R ............... molare Gaskonstante Molar gas constant 

r  (rho) ..... Dichte Density 

S ............... Entropie Entropy 

T ................ thermodynamische (absolute) Temp., [T] = K 

  T(u) ........  Umgebungstemperatur 

  T0 ............  273.15 K 

Thermodynamic temperature 

Environmental temperature 

J (theta) é Celsius-Temperatur, [J] = °C Celsius degree 

U ..............  Innere Energie Internal energy 

V ................ Volumen Volume 

Z ................ Zustandsgröße Quantity of state 

z .................. Kompressibilitätsfaktor Compressibility factor 

c (chi)é..... Kompressibilitªtskoeffizient Compressibility coefficient 

e ......éé... (kleine Konstante, z. B. e = 1E-6)  

  

 

Zur Umrechnung von Größen verschiedener Einheiten beachten Sie auch unsere Programme 

Lab1W.exe (deutsch) und Lab1W_E.exe (englisch) 

 

Groß-/Kleinscheibung 
    

Großschreibung 

       allgemeine Bezeichnung einer Größe: 

       extensive Größe 

Kleinschreibung 

       molare Größe, Beispiel: V = Volumen, v = Molvolumen 

 

Indizes unten 
   

cr..........im kritischen Zustand ("critical") 

np.........Normaldruck 101.325 kPa ("normal pressure") 

0 .......... p0 = pnp oder T0 = 298,15 K 

b............im Siedezustand bei Normaldruck("boiling") 

ref.........in einem Bezugszustand ("reference") 

red  ......reduziert 

sp ........spezifisch 

u  ........ auf die Umgebung bezogen, z.B. Tu, T(u) 

   

Indizes oben 
    

L................ flüssige Phase 

V............... Dampfphase 

LV............ Übergang L ­ V (Verdampfen) 

VL............ Übergang V ­ L (Kondensieren) 

idG........... Idealgas-Zustand 

res............ Residualwert 

' ................ erste Ableitung 

 

Abkürzungen 
    

NP...........  Normaldruck  
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EOS .......  thermische Zustandsgleichung Fu(T, p, v) = 0 

CEOS é.. kubische EOS 

EVP é..... Dampfdruckgleichung (equation of vapor pressure) 

 

Rechenoperator "hoch" 
    

Beispiel: a^2 bedeutet "a hoch 2"  

 

Bezeichner von Menüpunkten, Fenstern, Buttons, Tasten im Handbuch 

Menüpunkte, Fenster und Buttons (Schaltflächen) werden in diesem Handbuch kursiv 

gekennzeichnet. Schrägstriche kennzeichnen die Menü-Hierarchie (z. B. Fenster Daten / Datenbank 

öffnen). 

Tastenkennzeichnung erfolgt mit <>, z. B. <Enter> 

 

Eingabefelder 
    

besitzen stets weißen Hintergrund. 

In Zahlenfeldern mit getöntem Hintergrund können keine Eingaben vorgenommen werden. 

 

Button-Farbe im Programm MDB7Win.exe 
    

Um die Übersichtlichkeit eines Programms zu verbessern, werden die Buttons ï ihrer Funktion 

entsprechend ï farblich gekennzeichnet. 

allgemein 

hervorgehobene Button-Funktion 

zum Modus ĂFittingñ gehºrender Button 

Datei-Operationen Öffnen / Speichern 

Berechnen 

Diagramm 

 

 
Bei der Auslieferung des Software-Pakets MDB7 gelten folgende Regeln für die Bezeichnung der 

Datenbank-Files *.md7: 

  basdat.md7             (Original-Datenbank (unsortiert), ohne Daten der Ionischen Flüssigkeiten IL) 

  IL.md7                    (nur Daten von ionischen Flüssigkeiten) 

  basdat_s_IL.md7   (Original-Datenbank sortiert + angehängter Block von Daten Ionischer  

                                  Flüssigkeiten) 

 

Die Dateiendung md7 ist obligatorisch; der Bezeichner davor kann vom Nutzer geändert werden. 
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2. Programmstruktur       

 

Grundstruktur des Programms MDB7Win.exe: 
 

 

 

 

           

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Stoffliste 

(Wahl eines Stoffes) 

 

    Editor XY 

(File *.xy 

 

Berechnung 

von Einzelwerten 

 
   

Diagramm 

 

Berechnung 

von Einzelwerten 

 
    

Diagramm 

 

    

 

Fitting  
 

    

 

Datenbank 
 

    Editor TpV 

(exper.Daten, File *.bat) 

 

    

Stoffdaten suchen 

Stoffdaten ändern 

neue Stoffe zufügen 

... 

 

 
 

Parameter-Übernahme 
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Hauptmenü  (bis Version 7.11.9) 

 
 

 

 

 

 
 

 
Fenster Stoff-Zentrale 
 

 
 

 

 

s. Abschnitt 7 s. Abschnitt 5 s. Abschnitt 10 s. Abschnitt 9 s. Abschnitt 8 s. unten 



 

Merseburger Datenbank MDB-7  (Version 7.12.)                                                                           10 

 

 

 

3. Die Eigenschaftsgruppen 
 

3.1. Liste der Gruppen 

 

Die Version 7 von MDB  verwaltet 23 Eigenschaftsgruppen mit insgesamt 221(+ 2 Reserve) Einzeleigen-

schaften (s. dazu auch Abschnitt 4). 

Die Eigenschaftsgruppen sind: 

 

1. Molmasse 

2. Basis-Konstanten 

Dipolmoment 

Dielektrizititätskonstante bei Tref.  

Brechungsindex bei Tref. 

 Gyrationsradius des Moleküls 

   Molvolumen-Parameter VG für das WILSON-Modell 

UNIQUAC-Volumenparameter R 

   UNIQUAC-Oberflächenparameter Q 

   molekulares Volumen nach BONDI  

   molekulare Oberfläche nach BONDI 

   Löslichkeitsparameter bei Tref. 

3. Kritische Daten; die folgenden Werte werden automatisch in ein passendes Diagramm eingezeichnet 

Tcr   

pcr 

rcr 

azentrischer Faktor w 

4. Daten bei Normaldruck 

Normal-Siedetemperatur TLV bei 101.325 kPa; der Punkt wird automatisch in ein T-p-Diagramm 

eingezeichnet  

Normal-Sublimationstemperatur TSV 101.325 kPa; der Punkt wird automatisch in ein T-p-

Diagramm eingezeichnet 

 Zersetzungstemperatur 

5. Dichte (L)  

6. Dichte (S)  

7. Dampfdruck, FROST/KALKWARF/MILLER-Gleichung 

8. Dampfdruck, ANTOINE-Gleichung (Niederdruck) 

9. Dampfdruck, ANTOINE-Gleichung (Hochdruck)  

10. Dampfdruck, WAGNER-Gleichung 

11. Wärmekapazität (Idealgas) (Polynom-Funktion) 

12. Wärmekapazität (Idealgas) (sinh-cosh-Funktion) 

13. Wärmekapazität (L) 

14. Wärmekapazität (S) 

15. Kalorische Daten 

DFH (298,15 K; pnormal) 
1                    

DFHm (idG; 298,15K; pnormal)                         molare Bildungsfunktionen 

DFGm (298,15 K; pnormal) 
1
 

DFGm (idG; 298,15 K; pnormal) 

Sconv, m (298,15 K; pnormal) 
1
 

 
1 Falls die Real-Standardfunktionen nicht zur Verfügung stehen, können sie in diesem Eigenschaftsgruppen-Fenster per 

Mausklick optional aus den entsprechenden Idealgas-Standardfunktionen berechnet werden - falls diese zur Verfügung 

stehen. Diese Option ist auch bei der Datenprüfung hilfreich. 
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Sconv, m (idG; 298,15 K; pnormal)                      konventionelle molare Entropien 

DCHm (298,15 K; pnormal)                               molare Verbrennungsenthalpie, Heizwerte 

 

16. Tripelpunkt-/Schmelz-/Sublimationsdaten  

Tripelpunkts-Temperatur 

Tripelpunkts-Druck 

Schmelz-Temperatur bei pnormal 

DSLHm (molare Schmelzenthalpie) 

Sublimationsdruck p(SV) = f(T) mit AUGUST- bzw. DUPRÉ-RANKINE-Gleichung 

17. molare Verdampfungsenthalpie  

18. Grenzflächenspannung (L-V)         

19. Viskosität (L) 

20. Viskosität (V) 

21. Wärmeleitfähigkeit (L) 

22. Wärmeleitfähigkeit (V) 

23. Sicherheitsdaten 

Tflash (Zündtemperatur) 

Tautoignition (Selbstentzündungstemperatur) 

untere Zündgrenze in % (Vol.) 

obere Zündgrenze in % (Vol.) 

Verteilungskoeffizient lg10P(Octanol/Wasser) bei Tref 

Henry-Konstanten (in Wasser) 

 

 

3.2. Modellgleichungen y = f(T) 

 3.2.1. Dichte 

 3.2.1.1. Gasphasen-Dichte 
         

Gasdichten sind in MDB  nicht enthalten; sie können über thermische Zustandsgleichungen berechnet 

werden, beispielsweise mit Hilfe des Programms ĂZUST ï Zustandsberechnungen an Reinstoffenñ. Das 

Programm ZUST bedient sich dabei der Stoffdaten aus MDB  und verwendet folgende Modelle:   
- Idealgasgleichung 
- Virialgasgleichung 
- verschiedene Kubische Zustandsgleichungen  
 

3.2.1.2. Flüssigphasen-Dichte, Volumenausdehnungskoeffizient 
 

Es gilt eine Doppel-Interpretation der Parameterzeilen - getrennt durch Ă| Ă (vgl. Abschnitt 4). 

Interpretation Ărechtsñ, wenn die T-Gültigkeitsgrenzen angegeben sind:  
Für die Beschreibung der Temperaturabhängigkeit der L-Dichte stehen alternativ zwei 

Gleichungen zur Verfügung: 

 

 
ËÇ-  !  "  #  $ 

& 4Ⱦ+
 ' ρ- 4ÒÅÄ

ϳ                  (1) 

      mit Tred = T/Tcr. 
oder nach DAUBERT/DANNER (DIPPR-Projekt), Rackett-Gleichung 

3 1 [1 ( / K) / _ ]kg m

r
- + -
= D

L

T Tcr rhoL

B

C                                                                 (2) 
Tcr_rhoL ist hier ein eigener Parameter für Gl. 2 (Eigenschaftswert #30), der nicht unbedingt mit   

der kritischen Temperatur des Stoffes (Eigenschaftswert #15) identisch ist.  
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Wenn für die Eigenschaftsgruppe 5 (L-Density) der Parameter A = 0 ist, gelten die 

Parameter für Gl. 2, andernfalls für Gl. 1. 
Es sei darauf hingewiesen, dass das mathematische Modell Gl. 2 auch in anderer Schreibweise 

verwendet wird, z. B. im umfangreichen Yaws-Datenband 2) : 

*

*

*
* * [1 ( / ) / ]^

3 *[1 ( / ) / ]^g mL

L
T K C n

T K C n

A
A B

B

r - -

- -
= =

                                    (2a)                         
Die Literaturparameter A*, B*, C*, n können folgendermaßen in die MDB -Parameter B, C, D 
der Gl. 2 umgewandelt werden: 

   B = 1000 A* B*  

   C = B* 
 D = n 
 Tcr_rhoL = C* 

 

U. U. wird beim Fitting mit Gl. 2 (drei adjustierbare Parameter) keine Konvergenz erzielt. In 

diesem Fall kann mit den zwei adjustierbaren Parametern C und D  gearbeitet werden, wenn der 

Parameter B in Gl. 2 folgendermaßen als Konstante benutzt wird: 
  B/(kg m^3) = M * pcr/(R * Tcr). 
Diese  Ămodifizierte RACKETT-Gleichungñ wird im Fitting-Modul ab Version 7.11.13 angeboten; 

die Konstante B wird automatisch berechnet. Beide RACKETT-Varianten ergeben 

unterschiedliche Werte für die berechnete kritische Dichte; man vergleiche, welcher Wert besser 

zum evtl. bekannten experimentellen Wert passt. 
 

Interpretation Ălinksñ, wenn keine T-Gültigkeitsgrenzen angegeben sind (Tlo = Tup = 0):  

In diesem Fall stehen zur Beschreibung der Funktion 
()L Tr

nur ein Funktionswert bei einer 

Referenztemperatur Tref  und der Anstieg in diesem Punkt zur Verfügung. Für diese Daten wird 

folgende Geradengleichung generiert: 

                                    

( )
L L

L ref
ref ref3kg m

d
T T

dT

r r
r

-
= + -

                                                     (2b) 
 

Volumenausdehnungskoeffizient 
Der isobare Volumenausdehnungskoeffizient (Ăkubischer Ausdehnungskoeffizientñ) 

      

[] 11
K

p

V

VT
a a -µå õ
= =æ ö

µç ÷
                                                                                                    (2c) 

gehºrt zu den Ămechanischen Koeffizientenñ; er ist nicht in der MDB  enthalten, kann aber ab MDB7-

Version 7.8.3 auf der Eigenschaftsseite Dichte(L) für eine gewünschte Temperatur berechnet werden: 

                                  
Die Berechnung erfolgt über die Temperaturfunktion der L-Dichte bei Sättigungsdruck. 

Strenggenommen entspricht das nicht der Definition nach Gl. 2c. Dieser Fehler ist aber zu 

vernachlässigen, vgl. dazu auch Yaws2. 
 

 
2 Carl L. Yaws: Thermophysical Properties of Chemicals and Hydrocarbons. 2nd Edition 

   Elsevier Amsterdam u. a., 2014, Lit. [426] 
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Vom Programm ZUST wird eine thermodynamisch exakte Berechnung des Volumenausdehnungs-

koeffizienten vorgenommen, jedoch nur, wenn für L-V-Gleichgewichtsberechnungen (Vorgabe T, p)  die 

Option Global-Berechnung (= Berechnung von L-Dichte und Sättigungsdruck über eine kubische 

Zustandsgleichung (CEOS)) gewählt wurde. 
 

Hinweise zur Berechnung erhalten Sie über den ZUST-Hilfeindex (ĂAusdehnungskoeffizientñ). 
Denken Sie daran, im Ergebnisfenster Berechnungen die Checkbox é, mechanische Koeffizienten, é  
zu aktivieren. 
 

Da die L-Dichte-Berechnung über die MDB-Funktion rL(T) prinzipiell genauer ist als die 

Berechnung über eine CEOS, sind für Anwendungszwecke die MDB-a-Werte zu bevorzugen.  
 

Die folgende Tabelle vergleicht so berechnete MDB -Werte mit D'Ans/Lax-Werten (Taschenbuch für 

Chemiker und Physiker, 1949) und belegt deren praktische Brauchbarkeit. 
Werte für 18 °C, tabelliert: a Ö 105                                                     
 DõAns-

Lax 
 
MDB 

Hg 18,1 17,7 
H2O 18 17,6 
CS2 118 121 
   
Aceton 143 145 
Acetonitril 138 133 
Ethanol 110 111 
Ethylenglycol 62 63 
Allylchlorid 141 139 
Anilin 84 80,2 
Benzol 116 113 
Cyclohexan 120 124 
Cyclohexanon 91,4 88,4 
1,4-Dioxan 109,4 105 
Glycerol 50 50,9 
Heptan 124,4 124 
Methanol 119 118 
Propionitril 127 121 
Isopropanol 106 113 
Toluen 110,9 108 

                              

Die praktische Anwendung von Volumenausdehnungskoeffizienten kann für kleine DT über die Näherung 

Differenzenquotient erfolgen: 

                                                                                                         (2d) 
 

 

3.2.1.3. Festphasen-Dichte 
 

Es gilt eine Doppel-Interpretation der Parameterzeilen - getrennt durch Ă| Ă (vgl. Abschnitt 4). 

Interpretation Ărechtsñ, wenn die T-Gültigkeitsgrenzen angegeben sind:  

   
ËÇ Í-

! " # $                                                    (3) 

 

Interpretation Ălinksñ, wenn keine T-Gültigkeitsgrenzen angegeben sind (Tlo = Tup = 0):  
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In diesem Fall stehen zur Beschreibung der Funktion nur ein Funktionswert bei einer 

Referenztemperatur Tref  und der Anstieg in diesem Punkt zur Verfügung. Für diese Daten wird 

folgende Geradengleichung generiert: 

                  

( )
S S

S ref
ref ref3kg m

d
T T

dT

r r
r

-
= + -

                       (3a)                      

 

 

 

 

3.2.2. Dampfdruckgleichungen, Sublimationsdruckgleichung 

3.2.2.1. Dampfdruckgleichungen nach  Dupré/Rankine, Miller oder Frost/Kalkwarf 
 

Die o. g. Gleichungen wurden zu folgendem Ausdruck zusammengefasst (wobei die Dupré/Rankine-

Gleichung den Ausdruck A bis D umfasst, die Frost/Kalkwarf-Gleichung den Ausdruck A bis F 3)): 
 

                                

( ) ( )
( )

( )

( )
 2  

0

 I

0

/ kPa
lg         lg / K     

kPa / K   / K   / K

                                     

                                                           ( / K  273,15)
K K

+

å õ
= + + +æ ö

- +ç ÷

å õ å õ
+ + =æ ö æ ö

ç ÷ ç ÷

F

pp B
A D T E

T T C T

T T
G H T

                            

(4)                                                                                                                               
 

 

3.2.2.2. Dampfdruckgleichung nach Antoine (1888)  
 

ÌÇ
Ë0Á

!-
# Ј#ϳג

                                                     (5) 

 

 

 

3.2.2.3. Dampfdruckgleichung nach Wagner (1973) 
 

ÌÎὴÒÅÄ
ÒÅÄ
ὃ ρ-ὝÒÅÄ !ρ-ὝÒÅÄ

ρȟυ  &Õρ-ὝÒÅÄ

           &Õρ-ὝÒÅÄ !ρ-ὝÒÅÄ          Î   ςȟυ ÏÄÅÒ  σ

                               !ρ-ὝÒÅÄ         Î   υ  ÂÉÓ  ω

                               !ρ-ὝÒÅÄ         Î   χ  ÂÉÓ  ω

                                     (6) 

mit Tred = T/Tcr. 
 

 

 

3.2.2.4. Korrelierte Dampfdruckgleichung nach August 
 

 
3 Die Frost/Kalkwarf-Gleichung mit F = 0 wird gelegentlich auch als Harlacher-Gleichung bezeichnet. 

Die Gleichungsvariante mit den Parametern A, B, D, G, H und I = 2 wird auch als Abrams-Massaldi-Prausnitz-Gleichung  

bezeichnet; die Variante mit A, B, D, H und I = 6 als Riedel-Gleichung. 
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Bei Vorhandensein der Normalsiedetemperatur und der kritischen Daten Tcr und pcr kann der Dampfdruck 

in diesem Temperaturbereich mit guter Genauigkeit mittels der Augustschen Dampfdruckgleichung 4) 

berechnet werden:  

                                                           (7)                        

Wenn für einen Stoff Normalsiedepunkt und kritischer Punkt verfügbar waren, wurden diese korrelierten 

Parameter automatisch auf der Eigenschaftsseite Antoine High Pressure eingetragen; der dritte Antoine-

Parameter beträgt dann C = 273,15. 

 

3.2.2.5. Sublimationsdruckgleichung 
 

( ) ( )
( )

0

0

lg         lg / K                                      
kPa / K   / K   

                       ( / K  273,15)

p B
A D T

T T C

T

å õ
= + +æ ö

- +ç ÷

=
    (7a) 

Wenn Antoine-Parameter A, B, C gemäß Gl. 5 zur Verfügung stehen, können diese Zahlenwerte für die 

Sublimationsdruckgleichung (7a) verwendet werden; der Parameter B muss jedoch ein negatives 

Vorzeichen erhalten.  

 

3.2.3. Molare Verdampfungsenthalpie 

 

Gleichung nach Majer/Svoboda bzw. Daubert/Danner (DIPPR-Projekt) 

 
,6

Ë* ËÍÏÌ-   !  ÅØÐ-ɻ4ÒÅÄ  ρ-ὝÒÅÄ
ɼ   #4ÒÅÄ  $4ÒÅÄ  %4ÒÅÄ                            (8) 

mit Tred = T/Tcr_D(LV)H für Sättigungsdruck bei T. 

Tcr_D(LV)H  ist hier ein eigener Parameter für Gl. 8 (Eigenschaftswert #152), der nicht unbedingt mit   

der kritischen Temperatur des Stoffes (Eigenschaftswert #15) identisch ist.  
 

Bemerkung zu Einzelpunkten D(LV)H bei T in der Datenbank: 

Gelegentlich sind Einzelwerte für T = 298.15 K angegeben, obwohl für diese Temperatur keine 

Flüssigkeit, sondern Feststoff vorliegt. Diese Punkte liegen dann um den Wert der Schmelzenthalpie 

über der Funktionskurve D(LV)H = f(T).  

 

 

3.2.4. Molare Wärmekapazität 

3.2.4.1. Idealgas-Wärmekapazität 
 

Für die Idealgas-Wärmekapazität stehen drei Gleichungen zur Verfügung: 

Standard-Polynom (wenn |E| < 1) 
ÉÄ'

Ë* ËÍÏÌ-ρ +-ρ ! " # $ %                                (9a) 

 

bzw.  Polynom nach SHOMATE/KNACKE (wenn  |E| > 1) 
 

         

2 3 2idG

-1 -1
          /

kJ kmol  K K K K K

pc T T T T
A B C D E

å õ å õ å õ å õ
= + + + +æ ö æ ö æ ö æ ö

ç ÷ ç ÷ ç ÷ ç ÷                 (9b)  
 

 
4 Die August-Gleichung wird gelegentlich auch als Wrede-Gleichung bezeichnet (Wrede, Ann. Phys. 1841, 53, 225) 



 

Merseburger Datenbank MDB-7  (Version 7.12.)                                                                           16 

 

 

oder  (in separater Eigenschaftsgruppe)  nach DAUBERT/DANNER (DIPPR-Projekt) 

ÉÄ'

Ë* ËÍÏÌ-ρ +-ρ ! " ϳ

ÓÉÎÈ
ϳ

$ ϳ

ÃÏÓÈ
ϳ

                         (10) 

 

Dieser Gleichungstyp verhält sich bei Berechnungen über die obere Temperaturgrenze hinaus 

wesentlich unproblematischer als die Polynomtypen. 

 

3.2.4.2. Flüssigphasen-Wärmekapazität 
 

Für die Idealgas-Wärmekapazität stehen drei Gleichungen zur Verfügung: 

Standard-Polynom (wenn |C| < 100 und |E| < 10) 

Ë* ËÍÏÌ-  +-ρ ! " # $ %                         (11a) 

bzw.  Polynom nach SHOMATE/KNACKE (wenn |C| < 100 und |E| > 10) 
 

         

2 3 2L

-1 -1
          /

kJ kmol  K K K K K

pc T T T T
A B C D E

å õ å õ å õ å õ
= + + + +æ ö æ ö æ ö æ ö

ç ÷ ç ÷ ç ÷ ç ÷         (11b) 
 

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

ÉÄ'

Ë* ËÍÏÌ-ρ +-ρ ! " ϳ

ÓÉÎÈ
ϳ

$ ϳ

ÃÏÓÈ
ϳ

                 (11c) 

 

Dieser Gleichungstyp verhält sich bei Berechnungen über die obere Temperaturgrenze hinaus 

wesentlich unproblematischer als die Polynomtypen. 

 

 

Die genannten Kriterien für die Parameter C und E dienen in den Anwendungsprogrammen ZUST, 

VLE und KOMPLEX zur Unterscheidung der Gleichungsvarianten. 
Es liegt in der Verantwortung des Nutzers, dass diese Bedingungen auch für evtl. eigene Parametersätze 

erfüllt sind. 

 

 

3.2.4.3. Festphasen-Wärmekapazität 
 

Für die Idealgas-Wärmekapazität stehen drei Gleichungen zur Verfügung: 

Standard-Polynom (wenn |C| < 100 und |E| < 10) 

Ë* ËÍÏÌ-ρ +-ρ  ! " # $ %                        (12a) 

 

bzw.  Polynom nach SHOMATE/KNACKE (wenn |C| < 100 und |E| > 01) 
 

         

2 3 2S

-1 -1
          /

kJ kmol  K K K K K

pc T T T T
A B C D E

å õ å õ å õ å õ
= + + + +æ ö æ ö æ ö æ ö

ç ÷ ç ÷ ç ÷ ç ÷                 (12b) 
 

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

ÉÄ'

Ë* ËÍÏÌ-ρ +-ρ ! " ϳ

ÓÉÎÈ
ϳ

$ ϳ

ÃÏÓÈ
ϳ

                    (12c) 
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Dieser Gleichungstyp verhält sich bei Berechnungen über die obere Temperaturgrenze hinaus 

wesentlich unproblematischer als die Polynomtypen. 

 

Die genannten Kriterien für die Parameter C und E dienen in den Anwendungsprogrammen ZUST, 

VLE und KOMPLEX zur Unterscheidung der Gleichungsvarianten. 
Es liegt in der Verantwortung des Nutzers, dass diese Bedingungen auch für evtl. eigene Parametersätze 

erfüllt sind. 

 

 

3.2.5. Grenzflächenspannung L ï V (Oberflächenspannung) 

 
Es gilt eine Doppel-Interpretation der Parameterzeilen - getrennt durch Ă| Ă (vgl. Abschnitt 4). 

Interpretation Ărechtsñ, wenn die T-Gültigkeitsgrenzen angegeben sind:  
Es stehen alternativ zwei Gleichungen zur Verfügung: 

,6

Ë. Í-ρ  !ρ-ὝÒÅÄ
" #4ÒÅÄ$4ÒÅÄ%4ÒÅÄ    mit Tred = T/Tcr                                 (13 a)                        

oder 

   
,6

Ë.Í-
" # $ %                                              (13 b) 

 

Wenn der Parameter A = 0 ist, gelten die Parameter für Gl. 13 b, andernfalls für Gl. 13 a. 

 

 

Interpretation Ălinksñ, wenn keine T-Gültigkeitsgrenzen angegeben sind (Tlo = Tup = 0):  

In diesem Fall stehen zur Beschreibung der Funktion 
()LV Ts

 nur ein Funktionswert bei einer 

Referenztemperatur Tref  und der Anstieg in diesem Punkt zur Verfügung. Für diese Daten wird 

folgende Geradengleichung generiert: 

                  
( )

LV LV
LV ref
ref ref1kNm

d
T T

dT

s s
s

-
= + -

                                                    (13 c) 
 

 

3.2.6. Dynamische Viskosität 

3.2.6.1. Gasphasen-Viskosität 

Ë0Á Ó

ϳ

ϳ ϳ

                                                    (14) 

 

3.2.6.2. Flüssigphasen-Viskosität 

ÌÇ
Ë0Á

!
ϳ #

$ÌÇὝὑϳ %ὝÒÅÄ                                  (15)                                  

 

 
3.2.7. Wärmeleitfähigkeit 

3.2.7.1. Gasphasen-Wärmeleitfähigkeit 

Ë7 Í-ρ +-ρ

ϳ

ϳ ϳ

                                                  (16) 

 

3.2.7.2. Flüssigphasen-Wärmeleitfähigkeit 
 

Es gilt eine Doppel-Interpretation der Parameterzeilen - getrennt durch Ă| Ă (vgl. Abschnitt 4). 

Interpretation Ărechtsñ, wenn die T-Gültigkeitsgrenzen angegeben sind:  
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 ,

Ë7 Í-ρ -ρ
  ! " # $ %                            (17) 

Interpretation Ălinksñ, wenn keine T-Gültigkeitsgrenzen angegeben sind (Tlo = Tup = 0):  

In diesem Fall stehen zur Beschreibung der Funktion 
 L ( )Tl  nur ein Funktionswert bei einer 

Referenztemperatur Tref  und der Anstieg in diesem Punkt zur Verfügung. Für diese Daten wird 

folgende Geradengleichung generiert: 

                  
( )

 L L
L ref
ref ref-1 -1

  
kW m  K

d
T T

dT

l l
l= + -

                                                    (17 a) 
 

3.3. Definitionen 

3.3.1. Molare thermodynamische Bildungsgrößen DFz 

 

Die Bildungsgrößen beziehen sich auf die Bildungsreaktion aus den Elementen, die im Standardzustand 

(stabile Phase; 298,15 K; 101,325 kPa) vorliegen.  

 

  Die umfangreichen Sammlungen thermodynamischer Daten anorganische Stoffe von Knacke et al. 

[140], Barin [141] und Binnewies/Milke [142] verwenden als Standarddruck 100 kPa. Bei der 

Übernahme von DFg- und DFs-Daten aus diesen Werken wurde eine Umrechnung auf 101,325 kPa 

vorgenommen. 

 

  

Die MDB   listet für 298,15 K und 101,325 kPa die molaren Bildungsgrößen 
FH ÅD   (Standard- 

Bildungsenthalpie) und 
FGÅD  (Freie Standard-Bildungsenthalpie). Aus diesen Größen ï falls 

vorhanden ï wird im Fenster Caloric Data die Standard-Bildungsentropie berechnet (Methode 1): 

298.15

FF
F HG
S

Å Å
Å D -D

D =
 

 Beispiel Wasser: 

 
Die Standard-Bildungsentropie kann ï unabhängig davon - auch aus den Standardentropien der 

Reaktionsteilnehmer der Bildungsreaktion berechnet werden (Methode 2): 
F

iiSS nÅ ÅD =ä
 

Beispiel Standard-Bildungsentropie von Wasser: 

Bildungsreaktion                                H2  +  ½ O2  ­  H2O 
Standardentropien Å /iS  kJ/kmol:   130,57   102,52     69,95 

 
ÅDFS / kJ/kmol = - 130,57 ï 102,52 + 69,95 = - 163,14  

Die Angabe aller drei Werte , 
FGÅD  und  

ÅS ist also redundant und kann 

zur Datenprüfung verwendet werden. Ein Vergleich beider genannter Berechnungsmethoden 

für die Standardbildungsentropie wird benutzt, um in der MDB grobe Inkonsistenzen der 

thermodynamischen Daten zu finden und zu beseitigen. 

 

Die stöchiometrische Summe der Element-Standard-Entropien, die für Methode 2 benötigt wird,  wird 

übrigens unter zusätzliche thermodynamische Informationen im Fenster Caloric Data auf Wunsch 

berechnet ï hier 130,57 + 102,52 = 233,09. 

Anwendung auf das obige Beispiel: /FSÅD
kJ/kmol = 69,95 ï 233,09 = - 163,14  
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3.3.2. Molare Verbrennungsenthalpie DCh, Heizwerte 

Die molare Verbrennungsenthalpie ist die Reaktionsenthalpie des Verbrennungsvorgangs im Stan-

dardzustand bei 298,15 K und 101,325 kPa und bezieht sich auf folgende Verbrennungsprodukte im 

Idealgaszustand: CO2 , H2O,  F2, Cl2, Br2, I2, SO2, N2  (alle im Idealgaszustand) sowie H3PO4 (fest) und 

SiO2 (fest, Crystobalit). 

Die molaren Verbrennungsenthalpien Ănet heat of combustionñ (vgl. Kasten) sind konsistent mit den 

Bildungsgrößen DFH (idG). 

 

Verbrennungsentalpien sind in der Praxis als ĂHeizwerteñ von hohem Interesse. 

Es wird dabei in Ăuntere Heizwerteñ und Ăobere Heizwerteñ unterschieden, f¿r die jeweils 

verschiedene Bezeichnungen gebräuchlich sind: 

unterer Heizwert hu 

h inferior h i 

lower heating value 

net heat of combustion 

net calorific value NCV 

lower calorific value LCV 

oberer Heizwert ho 
h superior hs 
Brennwert 

higher heating value 

gross calorific value GCV 
higher calorific value HCV 

Während Verbrennungsenthalpien für exotherme Verbrennungsvorgänge ein negatives Vorzeichen 

erhalten, werden Heizwerte h i und Brennwerte hs als Absolutwerte angegeben. 

Tabellierte Heizwerte sind standardmäßig auf 25 °C bezogen. 

 

Der obere Heizwert (Brennwert) ist um den Betrag der Kondensationsenthalpie des bei der 

Verbrennung entstehenden Wassers größer als der untere Heizwert. 

Beispiel Benzoesäure 5 (BS) C7H6O2: 

Verbrennungsreaktion C7H6O2 + 15/2 O2 ­ 3 H2O + 7 CO2 
h i, BS = 3 095 100 kJ kmol-1 (entspricht 25 344 kJ kg-1) 

Kondensationsenthalpie von Wasser: DVLhH2O = 43 978,5  kJ kmol-1  (= 2 441,2 kJ kg-1) 

Brennwert hs, BS = (3 095 100 + 3 Ö 43 978,5) kJ kmol-1 = 3 227 036 kJ kmol-1 (= 26 424 kJ kg-1) 
 

Die ¿blichen Verbrennungskalorimeter (ĂBomben-Kalorimeterñ) liefern den oberen Heizwert 

(Brennwert), da das bei der Verbrennung entstehende Wasser bei der Messtemperatur kondensiert. 

 

Datenbanken für thermophysikalische Stoffdaten listen unterschiedlich untere oder obere 

Verbrennungsenthalpien auf. Die von MDB  bevorzugt verwendeten Daten des DIPPR-Projekts 

 (Lit. [20, 200, 201]) sind beispielsweise  ñnet heats of combustionñ, wªhrend das NIST-Projekt (Lit. 

[148]) Ăgross calorific valuesñ  angibt. Das MDB-System zeigt abhängig von der Literaturquelle die 

korrekt zugeordneten Werte. 

 
5 Für Benzoesäure stehen sehr genaue Daten der Verbrennungsenthalpie zur Verfügung; die Substanz wird zur  
   Kalibrierung von Verbrennungskalorimetern empfohlen. 
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Das Programm MDB-7 berechnet auf der Eigenschaftsseite Caloric Data aus der jeweils tabellierten 

molaren Verbrennungsenthalpie die molaren und spezifischen Heizwerte hi und hs, vgl. Bild 6.3.1 im 

Abschnitt 6.3.1. 

 

 

 

 

  
 

3.3.3. Molare Verdampfungsenthalpie DLVh = f(T) 

 

Die molaren Verdampfungsenthalpien beziehen sich auf den jeweiligen Sättigungsdruck bei T. 

 

 

3.3.4. Flüssigphasen-Daten  

 

Flüssigphasen-Dichten und  -Viskositäten und Oberflächenspannungen gelten für p = 101,3 kPa, wenn    

T < Normal-Siedepunkt, andernfalls für den jeweiligen Sättigungsdruck bei T. 
 

 

3.3.5. Dampfphasen-Daten 

  

Dampfphasen-Dichten gelten für p = 101,3 kPa, wenn T < Normal-Siedetemperatur, andernfalls für den 

jeweiligen Sättigungsdruck bei T. 

 
 

3.3.6. Dipolmoment m 
 

Das Dipolmoment gilt normalerweise für den Gaszustand; s. dazu auch den jeweiligen Stoff-

Kommentar. 

 

 

 

3.3.7. Zündgrenzen 

 

Die Zündgrenzen (%, vol.) gelten für 298,15 K und 101,3 kPa. 

 

 

3.3.8. Flammpunkt Tflash 

 

Die Flammpunktangabe gilt normalerweise für die Messung im geschlossenen Gefäß; s. dazu auch 

jeweiligen Stoff-Kommentar. 

 

 

3.3.9. Gyrationsradius RGyr 

Ὑ'ÙÒ
!"#ϳ

--
                                                                           (18a) 

Für planare Moleküle gilt 

    Ὑ'ÙÒ
!"ϳ

--
                                                                                  (18b) 

mit (ABC) bzw. (AB) = Trägheitsprodukt, NA = AVOGADROzahl und MM = Molmasse. 

 

Tipp zur Programmbedienung: Bei der Neueingabe einer Verbrennungsenthalpie im Fenster 

Caloric Data wird die Anzeige der Heizwerte nicht sofort aktualisiert. Sie erhalten die zugehörige 

aktuelle Anzeige erst, wenn Sie dem Fenster ï nach kurzem Verlassen ï erneut den Fokus geben. 
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3.3.10. Löslichkeitsparameter d 

ɿ ῳ,6Ὄ -ὙὝ”                                                                          (19) 

 

mit DLVHm = molare Verdampfungsenthalpie, rL = Flüssigkeitsdichte. 

 

 

3.3.11. Azentrischer Faktor nach PITZER w 

cr

lg 1,000
p

p
w

å õ
=- -æ ö

ç ÷                                                                                     (20) 

 mit p = Sättigungsdruck bei T/Tcr = 0,7. 

 
 

3.3.12. Molarer WILSON-Volumen-Parameter VG, UNIQUAC -Parameter R und Q 

 

VG ist für die Verwendung in der WILSON-Funktion für die Freie Exzessenthalpie vorgesehen und wird 

von Berechnungsprogrammen für Dampf-Flüssigkeits-Gleichgewichte verwendet. 

R und Q werden für Phasengleichgewichtsberechnungen mit der UNIQUAC-Gleichung zur Verfügung 

gestellt. 

 

 

 

Alleinige Quelle für diese Parameter: 
Chemistry Data Series 

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

Vapor-Liquid Equilibrium Data Collection. 

DECHEMA, Frankfurt/M. 

Für Phasengleichgewichtsberechnungen unter Verwendung von GE-Parametern aus diesem Datenwerk ï 

beispielsweise mit dem Anwendungsprogramm VLE  ï wird die Verwendung dieser Parameter VG, R und 

Q empfohlen. 

Umrechnung von UNIQUAC-R- und Q-Parametern und den entsprechenden BONDI-Parametern für das 

molare Volumen (RB/(m3/kmol)) bzw. für die molare Oberfläche (QB/(m2/kmol)): 

R(UNIQUAC) = RB * 1000/15,17 

Q(UNIQUAC) = QB * 4E-9 

 

 

3.3.13. Hypothetischer flüssiger Zustand unter Standardbedingungen (298,15 K; Normaldruck) 

des bei Standardtemperatur kondensierbaren Gases ( )  
Da kondensierbare Gase bei Reaktionen unter entsprechenden Bedingungen als Flüssigkeiten auftreten 

können, kann die Bezugnahme auf einen flüssigen Standardzustand sinnvoll und einfacher sein (z. B. 

bei Flüssigkeiten als Zusatzphase). Dann wird die Umrechnung vom Idealgas- auf den Flüssigzustand 

bereits unter Standardbedingungen vorgenommen, und alle folgenden Umrechnungen erfolgen mit 

Flüssigkeitswerten. Als Umrechnungsgleichungen dienen   

 

   Standardbildungsenthalpie   
[ ]0 0,T p

 

()
L

L oi
oi L

oi

1
Fua

å õµå õ
= ¸æ öæ öµç ÷ç ÷ p

v
p

v T
  

 

B L B iG

oi oiD DÅ Å-h h ()
LV

oi, 0
D= -

T
h ( )

( )
( )( )2 V L L LV

0 oi oi oi 0 0 oiLV oi
ln 1j a- µ µ + - -

p
R T T v T p pQ

 

0 r 0,95cT T >
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   Freie Standardenthalpie   
[ ]0 0,T p

  

 

B L B iG L iG

oi oi conv, oi conv, oiD DÅ Å Å Å- = -g g g g ( )LV

0 oi 0ln=R T p p
( ) ( )V L LV

0 oi 0 oioi, LV oi
lnj+ + -

p
R T v p pQ

 
 

 

 

   Standardentropie   
[ ]0 0,T p

  

L iG B L B iG

conv, oi conv, oi oi oiD DÅ Å Å Å- = -s s s s () ( )LV LV

0 oi 0oi, 0
lnD= - -

T
h T R p p

  

         
( ) ()( )

( ) ()( )V L L LV

oi oi oi oioi, LV oi 0 0LV oi
ln lnj j aè ø- + µ µ - -
é ùê úp p

R T T v p pQ Q

  
 

Die unterstrichene Gleichung gilt bei Annahme idealen Gasverhaltens. 
 

Für Realgasverhalten eignet sich die Virialgleichung.  

 

( )B B B

oi oi oi 0

a a aD D DÅ Å Å= -s h g T
  

() ( )B

conv, oi oi conv, oi conv,oi0

a a a aD mÅ Å Å Å= - Ýg h T s
 

    (ji Elemente j in Stoff i)  

Für Stoffe mit  0 r 0,95cT T >  wurden unter der Eigenschaftsgruppe Caloric Data  für Standardbildungs-

enthalpie, Freie Standardenthalpie und Standardentropie die Daten für den hypothetischen flüssigen 

Zustand berechnet (gekennzeichnet als Literaturquelle [289]).  
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4. Liste der Eigenschaften 1é221 und ihrer Einheiten 
     (zu den Temperaturfunktionen der Eigenschaften s. Abschnitt 3.2) 

 

MDB  verwendet konsequent die Einheiten des ĂIngenieur-SIñ: 
 

 Größe     Einheit 

 

Temperatur    K 

(Ausnahme: Die Parameter der ANTOINE-Dampfdruck-

gleichungen gelten für Celsius-Grade) 

 Druck     kPa 

Masse     kg 

Stoffmenge    kmol 

Volumen    m3
 

Dichte     kg m-3
 

Dipolmoment    kC m 

Löslichkeitsparameter                          kPa0,5
 

molare energetische Größen  kJ kmol-1  

molare Entropie, Wärmekapazität kJ kmol-1 K-1
 

Oberflächenspannung   kN m-1
 

dynamische Viskosität              kPa s 

Wärmeleitfähigkeit   kW m-1 K-1
 

 
 

 

Liste aller Eigenschaften von MDB:  

 

No.  Property  Unit  

1 molar mass  MM kg kmol - 1 

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 - 3 m3 kmol - 1 

9 UNIQUAC volume  R 1 

10 UNIQUAC surface  Q 1 

11 BONDI  molar volume  RB m3 kmol - 1 

12 BONDI  molar surface  RQ m2 kmol - 1 

13 solubility parameter d at Tref  kPa0.5  

14      Tref( d)  K 

15 critical temperature  K 

16 critical pressure  kPa 

17 critical density  kg m - 3 

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 

 

22 

L- density rho - L 

Quality  

kg m - 3 

% 

23 rho - L at Tref        | A  kg m - 3 

24 D(rho - L)/dT at Tref  | B   

25 Tref                 | C  K 

26 = 0.                 | D   
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27 = 0.                 | E   

28 = 0.             | F   

29 = 0.             | G   

30 = 0.             | Tcr(Rho - L)  K 

31 = 0.             | lower lim  K 

32 = 0.             | upper lim  K 

33 rho - L at Tref (single value)  kg m - 3 

34     Tref  K 

 

35 

S- density rho - S 

Quality  

kg m - 3 

% 

36 rho - S at Tref        | A  kg m - 3 

37 D(rho - S)/dT at Tref  | B   

38 Tref                 | C  K 

39 = 0.                 | D   

40 = 0.                 | lower lim T  K 

41 = 0.                 | upper lim T  K 

42 rho - S at Tref (single value)  kg m - 3 

43    Tref  K 

 

44 

vapour pressure (FROST/KALKWARF/MILLER equation)  

quality  

kPa 

% 

45 A  

46 B  

47 C  

48 D  

49 E  

50 F  

51 G  

52 H  

53 I   

54 lower limit T  K 

55 upper limit T  K 

 

56 

vapour pressure (ANTOINE equation) (T < normal boiling T)  

quality  

kPa 

% 

57 A  

58 B  

59 C °C 

60 lower limit T  K 

61 upper limit T  K 

62 P1 at Tref1 (single value)  kPa 

63     Tref1  K 

64 P2 at Tref2 (single value)  kPa 

65     Tref2  K 

 

66 

vapour pressure (ANTOINE equation) (T > normal boiling T)  

quality  

kPa 

% 

67 A  

68 B  

69 C °C 

70 lower limit T  K 

71 upper limit T  K 

72 P1 at Tref1 (single value)  kPa 

73      Tref1  K 

74 P2 at Tref2 (single value)  kPa 

75           Tref2  K 

 

76 

vapour pressure (WAGNER equation)  

quality  

kPa 

% 

77 A1(1)   

78 A2(3/2)   

79 A3(n3)   

80 exponent n3   

81 A4(n4)   
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82 exponent n4   

83 A5(n5)   

84 exponent n5   

85 Tcr(Wag)  K 

86 pcr(Wag)  kPa 

87 lower limit T  K 

88 upper limit T  K 

 

89 

ideal gas - heat capacity cp - idG , polynomial equation  

quality  

kJ kmol - 1 K- 1 

% 

90 A  

91 B  

92 C  

93 D  

94 E  

95 lower limit T  K 

96 upper limit T  K 

97 cp - idG at Tref (single value)  kJ kmol - 1 K- 1 

98     Tref  K 

 

99 

ideal gas - heat capacity cp - idG , sinh/cosh equation  

quality  

kJ kmol - 1 K- 1 

% 

100  A  

101  B  

102  C  

103  D  

104  E  

105  lower limit T  K 

106  upper limit T  K 

 

107  

L- heat capacity cp - L 

quality  

kJ kmol - 1 K- 1 

% 

108  A  

109  B  

110  C  

111  D  

112  E  

113  lower limit T  K 

114  upper limit T  K 

115  cp - L at Tref (single value)  kJ kmol - 1 K- 1 

116      Tref  K 

 

117  

S- heat capacity cp - S 

Quality  

kJ kmol - 1 K- 1 

% 

118  A  

119  B  

120  C  

121  D  

122  E  

123  lower limit T  K 

124  upper limit T  K 

125  characteristic temperature Theta  K 

126  cp - S at Tref (single value)  kJ kmol - 1 K- 1 

127       Tref  K 

128  mol. enthalpy of formation      D(F)h  (298,15 K; p - norm)  kJ kmol - 1 

129  mol. enthalpy of formation      D(F)h  (idG; 298,15 K; p - norm)  kJ kmol - 1 

130  mol. GIBBS energy of formation  D(F)g  (298,15 K; p - norm)  kJ kmol - 1 

131  mol. GIBBS energy of formation  D(F)g (idG; 298,15 K; p - norm  kJ kmol - 1 

132  mol. entropy                    s(conv)  (298,15 K; p - norm))  kJ kmol - 1 K- 1 

133  mol. entropy                    s(conv)  (idG; 298,15 K; p - norm)  kJ kmol - 1 K- 1 

134  mol. combustion enthalpy        D(C)h (298,15 K; p - norm)  kJ kmol - 1 

 

135  

triple point/Melting point/Sublimation pressure  

triple point temperature        T(SLV)  

 

K 
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136  triple point pressure           p(SLV)  kPa 

137  melting temperature             T(SL)  K 

138  mol. melting enthalpy at T(SL)  D(SL)h  kJ kmol - 1 

139  A sublimation pressure, Parameter for the equ. p(SV) = Fu(T)   

140  B                       cf. 3.2.2.5   

141  C  

142  D  

143  lower limit T  K 

144  upper limit T  K 

 

145  
molar vaporization enthalpy D(LV)h  

quality  

kJ km ol - 1 

% 

146  A  

147  ALPHA  

148  BETA  

149  C  

150  D  

151  E  

152  Tcr( D(LV)h)  K 

153  lower limit T  K 

154  upper limit T  K 

155  D(LV)h at Tref1 (single value)  kJ kmol - 1 

156     Tref1  K 

157  D(LV)h at Tref2 (single value)  kJ kmol - 1 

158       Tref2  K 

 

159  

surface tension L - V Sigma - LV 

quality  

kN m- 1 

% 

160  Sigma - LV at Tref          | A  kN m- 1 

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

162  Tref                      | C  K 

163  = 0.                      | D   

164  = 0.                      | E   

165  = 0.                      | Tcr(Sigma - LV))  K 

166  = 0.                      | lower lim T  K 

167  = 0.                      | upper lim T  K 

168  Sigma - LV at Tref (single value)  kN m- 1 

169      Tref  K 

 

170  

L- viscosity  Eta - L 

Quality  

kPa s  

% 

171  Eta - L at Tref        | A  kPa s  

172  d(eta_L)/dT at Tref  | B   

173  Tref                 | C  K 

174  = 0.                 | D   

175  = 0.                 | E   

176  = 0.                 | F   

177  = 0.                 | Tcr(Eta - L)  K 

178  = 0.                 | lower lim T  K 

179  = 0.                 | upper lim T  K 

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

181      Tref  K 

 

182  

V- viscosity  Eta - V 

Quality  

kPa s  

% 

183  A  

184  B  

185  C  

186  D  

187  lower limit T  K 

188  upper limit T  K 

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

190       Tref  K 

 L- thermal conductivity  Lambda- L kW m- 1 K- 1 
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191  Quality  % 

192  Lambda- L at Tref           | A  kW m- 1 K- 1 

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

194  Tref                       | C  K 

195  = 0.                       | D   

196  = 0.                       | E   

197  = 0.                       | lower lim T  K 

198  = 0.                        | upper lim T  K 

199  Lambda- L at Tref (single value)  kW m- 1 K- 1 

200      Tref  K 

 

201  
V- thermal conductivity l- V 

Quality  

kW m- 1 K- 1 

% 

202  A  

203  B  

204  C  

205  D  

206  lower limit T  K 

207  upper limit T  K 

208  l- V at Tref (single value)  kW m- 1 K- 1 

209  Tref  K 

 

210  

Environmetal/Safety Data  

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  Henryôs law constant (Water) 

kH at Tref                        | A  

 

kPa 

217  d(ln{kH})/d(1/T) = delta(sol)h/R  | B  K 

218       Tref                         | C  K 

219                                    | D   

220  lower limit T  K 

221  

222  

223  

upper limit T  

Reserve  

Reserve  

K 

 

 

  



 

Merseburger Datenbank MDB-7  (Version 7.12.)                                                                           28 

 

 

 

5. Inkrementmethoden 
 

5.1. UNIFAC-Inkrementierung 

 

Die UNIFAC-Inkrementierung dient der Datenversorgung von Berechnungsprogrammen für Pha-

sengleichgewichte. Es werden parallel die beiden Systeme Modified UNIFAC  (Dortmund) und 

Original -UNIFAC  verwendet. 

 

Die Inkrementierung wurde nur vorgenommen, wenn die exakt passenden Inkremente verfügbar waren. 

Es bleibt dem Anwender der nachgeschalteten Berechnungsprogramme (z. B. VLE ) überlassen, zur Zeit 

noch fehlende Inkremente durch Inkremente verwandter Strukturgruppen anzunähern. 

Die Inkrementierung ist einsehbar und editierbar ¿ber die ĂStoff-Zentraleñ des Programms, s. Bild. 

 

 
Mod-UNIFAC-Inkrementierung sichten (editieren nur bei gr¿ner ĂAmpelñ mºglich) 

 

 

Beachten Sie, dass die UNIFAC-Eingaben erst nach Button-Klick Speichern / Schließen 

abgespeichert werden. 

 

Ab Version 7.8.6 (Frühjahr 2018) ist ein Test auf formale Richtigkeit einer UNIFAC-Inkrementierung auf 

Basis der Molmasse-Summen der Strukturbausteine möglich (Klick auf UNIFAC-Test). Ab dieser 

Version ist die ausgelieferte Datenbank diesbezüglich fehlerfrei. 

 

Einen Sonderfall stellen zyklische Strukturen dar. Für Modified UNIFAC wurde eine Zuordnung 

überwiegend nur vorgenommen, wenn passende zyklische Bausteine zur Verfügung standen (z. B. 

Cyclohexan mit 6 x [CH2-cycl.]), während für Original-UNIFAC, das lediglich den speziellen zyklischen 

Baustein [-CH2-O-] kennt, zyklische Strukturen nur gelegentlich mit den allgemeinen Gruppen 

beschrieben wurden (z. B. Cyclohexan mit 6 x [CH2]). 

 

MDB  stellt mit der Vollversion ein Mod-UNIFAC-Parameterfile mit 162 Untergruppen zur Verfügung. 

Eine Spezialität des in MDB  und VLE  implementierten UNIFAC ist die Berechnung von Kältemittel-

Systemen. Zusätzlich zu den von J. Gmehling  et al. seit Jahrzehnten entwickelten und publizierten 
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Parametersätzen wurden uns freundlicherweise von M. Kleiber (vgl. dazu [7, 8]) ergänzende UNIFAC-

Parameter für Kältemittel zur Verfügung gestellt (zusätzliche 34 Untergruppen). 

 

Im Frühjahr 1918 konnten von den organischen Stoffen der MDB  88 % nach Original-UNIFAC 

inkrementiert werden, nach Modified UNIFAC 77 %; vgl. dazu die MDB -Suchfunktion. 

 

Die UNIFAC-Inkrementierung orientiert sich an folgenden 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. Hauthal, H. Freydank: 

       Anwendung des UNIFAC-Modells auf Systeme mit N-alkyl-substituierten zyklischen Amiden. 

       Chem. Technik 36 (1984)4, 159 - 163 

[3]  U. Weidlich, J. Gmehling: 

      A Modified UNIFAC Model. 1. Prediction of VLE, hE and g. 
       Ind. Eng. Chem. Res. 26 (1987), 1372 - 1381 

[4]  D. Tiegs, J. Gmehling, P. Rasmussen, Aa. Fredenslund:  

       Vapor-Liquid Equilibria by UNIFAC Group Contribution. 4th 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 Contribution. 5th 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-Gruppenbeitragsmethode zur Vorhersage von Siedegleichgewichten bei Gemischen 

        mit fluorierten Alkanderivaten. 

        Dissertation, Technische Universität Braunschweig, 1994 

[8]   M. Kleiber: 

        An Extension of the UNIFAC group assignment for prediction of vapour-liquid equilibria of  

        mixtures containing refrigerants. 

        Fluid Phase Equilibria 107 (1995), 161 - 188 

 [9]  A. Jakob: 

        Thermodynamische Grundlagen der Kristallisation und ihre Anwendung in der   

        Modellentwicklung. 

        Dissertation, Universität Oldenburg, 1995 

[10]  J. Gmehling, J. Lohmann, A. Jakob, J. Li, R. Joh: 

         A Modified UNIFAC (Dortmund) Model. 3rd Revision and Extension. 

         Ind. Eng. Chem. Res. 37 (1998), 4876 - 4882 

[11]  J. Lohmann, R, Joh, J. Gmehling: 

         UNIFAC to Modified UNIFAC (Dortmund). 

         Ind. Eng. Chem. Res. 40 (2001), 957 ï 964 

[12]  R. Wittig, J. Lohmann, R. Joh, S. Horstmann, J. Gmehling: 

         VLE and Enthalpies of Mixing in a Temperature Range from 298.15 to 413.15 K for the Further Development 

         of Modified UNIFAC (Dortmund). 

         Ind. Eng. Chem. 40 (2001), 5831 - 5838 

 [13]  J. Lohmann, J. Gmehling: 

         Modified UNIFAC (Dortmund): Reliable Model fort the 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. 4th Revision and Extension. 

         Ind. Eng. Chem. Res. 41 (2002), 1678 - 1688 

[15]  R. Wittig, J. Lohmann, J. Gmehling: 

         Prediction of Phase Equilibria and Excess Properties for Systems with Sulfones. 

       AICHE J. 49 (2003), 530 - 537 
[16]   R. Wittig, J. Lohmann, J. Gmehling: 

         Vapor-Liquid Equilibria by UNIFAC Group Contribution. 6th 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 (Dortmund), Revision and Extension 5. 
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         Ind. Eng. Chem. Res. 45 (2006), 7924 ï 7933 

[18]  J. Gmehling: 

        aktuelle Parameterfiles für Original-UNIFAC und Modified-UNIFAC (Dortmund) der Fa. DDBST 

für alle öffentlichen Parameter, Stand 24.11.2011  

[19]  T. Hector und J. Gmehling: 

         Present status of the modified UNIFAC model for the prediction of phase equilibria and excess 

         enthalpies for systems with ionic liquids. 

         Fluid Phase Equilib. 371(2014), 82 - 92 

 

Was spricht heutzutage noch für die Verwendung des (älteren) Original-UNIFAC-Systems? 

Da vom Mod-UNIFAC-Konsortium ein beträchtlicher Teil der Wechselwirkungsparameter der 

Öffentlichkeit nicht zur Verfügung gestellt wird, bietet Original-UNIFAC für einige Stoffgruppen einen 

Ausweg. Beispielsweise sind Gemische mit Isocyanaten oder siliziumorganischen Verbindungen derzeit 

nur mit Original-UNIFAC zu berechnen. 

 

Mehr Informationen zu Philosophie und Technik der UNIFAC-Methoden sind in der HTML-Hilfe zum 

Programm VLE  zu finden. 

 

5.2. Joback-Methode 

Diese Gruppenbeitragsmethode für Reinstoffeigenschaften wird für die Berechnung von kritischen 

Daten, Idealgas-Bildungsenthalpien und Idealgas-Wärmekapazitäten bereitgestellt. Die Mersebur-

ger Datenbank enthält jedoch nicht die Joback-Inkrementierung; die Zuordnung von Joback-

Strukturgruppen zu einem Stoff ist vom Nutzer selbst vorzunehmen (­ Hauptmenüpunkt Inkre-

ment-Methoden). 
 

Quellen: 
[1]   K. G. Joback, R. C. Reid: 

        Estimation of Pure-Component Properties from Group-Contributions. 

        Chem. Eng.Comm. 57 (1987), 233 - 243   

[2]   B. E. Poling, J. M. Prausnitz, J. P. OôConnell: 

        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 Flüssigkeiten in 5 Klassen ein, die das Potential der Stoffe, Wasserstoff-

brückenbindungen zu bilden, beschreiben (Klasse I: Bildung starker 3-dimensionaler H-

Brückenbindungen, Klasse V: keine Fähigkeit zur Bildung von H-Brückenbindungen).  

Mit Hilfe dieser Kennzahl kann beispielsweise die Abweichung eines Systems vom RAOULTschen Gesetz 

qualitativ vorausgesagt werden. 

Diese Kennzahl hat nicht mehr die frühere Bedeutung in der praktischen Anwendung. Ihre Zuordnung ist 

bisher nur teilweise erfolgt. 

 

Quelle:   
R. H.  Ewell,  J. M. Harrison, L. Berg: Azeotropic Distillation. Ind. Eng. Chem. 36 (1944) 10, 871-875  
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6. Funktionsberechnungen, Sonderberechnungen und Funktionsdiagramme 
 

6.1. MDB-Funktionsberechnungen 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Das nebenstehende Fenster demonstriert am 

Beispiel einer Berechnung von Dampfdruck-

werten mit der ANTOINE-Gleichung die 

Möglichkeiten, die der Berechnungsmodus 

des Datenbank-Programms bietet. 

 

 

 

 

 

 

 

Die Ergebnisliste kann gänzlich oder ï nach 

Selektion ï teilweise nach MS-Excel 

exportiert werden. 

 

Bild 6.1.1: Berechnung von Funktionswerten 

 

Insgesamt stehen in MDB  18 Funktionen y = f(T) zur Verfügung, vgl. Bild 6.1.2. 
 

Es sei auf die Möglichkeit hingewiesen, für alle Funktionen y = f(T) auch Ăimpliziteñ Berechnungen 

durchzuführen, d.h. den Funktionswert vorzugeben und die zugehörige Temperatur zu berechnen. Von 

besonderer Bedeutung ist diese Methode, um Siedetemperaturen für gegebene Drücke zu berechnen. 
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Bild 6.1.2: Die 18 Temperaturfunktionen von MDB stehen auch im Diagramm-Modus zur Verfügung 

 

 

6.2. MDB-Diagramme f(T) 

 

 
 

Bild 6.2.1: Grafik-Beispiel: Vergleich der Funktionsverläufe f(T) beider Datenbank-Funktionen für die 

Idealgas-Wärmekapazität; Polynom = schwarze Kurve, sinh/cosh-Funktion = grüne Kurve 
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Experimentelle Einzelpunkte, die in der Datenbank zusätzlich zu den Funktionsparametern enthalten sind 

(single value), werden in der Diagramm-Grafik dargestellt. Sie sind damit ein nützliches Hilfsmittel, um 

die Richtigkeit einer Funktion y = f(T) beurteilen zu können. Ihr Erscheinungsbild in der Grafik kann 

¿ber ĂOptionenñ eingestellt werden. 

Beachten Sie, dass in MDB  insgesamt vier experimentelle p-T-Datenpunkte aufgenommen werden 

können (zwei Punkte unter Antoine-low Pressure, zwei Punkte unter Antoine-high Pressure). Alle diese 

experimentellen Punkte werden in alle Dampfdruck-Funktionsdiagramme eingezeichnet. 

 

Zum Zweck des Datenvergleichs können in die Diagramm-Grafik zusätzliche experimentelle Punkte 

eingezeichnet werden. Der Button Experimentelle Daten zufügen ruft den x-y-Daten-Editor auf, der die 

Dateneingabe manuell oder per *.XY-File (bzw. LRG-File) erlaubt. 

 

Für den Fall, dass für eine Größe y mehrere Temperaturfunktionen zur Verfügung stehen (Idealgas-

Wärmekapazität, Dampfdruck) können die entsprechenden Kurven zum Vergleich in einem gemeinsamen 

Diagramm dargestellt werden (Kurven zufügen), vgl. Bild 6.2.1.  

 

Unter Optionen/Diagramm stehen verschiedene Möglichkeiten der Diagrammgestaltung zur Verfügung, 

beispielsweise für Stärke und Farbe einer Funktionskurve, für die Gitterlinien oder für die Darstellung 

bzw. Unterdrückung der Fehlergrenzen einer Funktion. 

 

 

6.3 Thermodynamische Sonderberechnungen 

 

Zur Ausführung dieser Sonderberechnungen auf der Eigenschaftsseite Caloric Data muss das Programm 

liquid_f.exe im MDB -Arbeitsverzeichnis verfügbar sein. 

 

 

6.3.1. Sonderberechnungen Kalorische Daten 

 

Nach Betätigung des Buttons Berechnungen auf der Eigenschaftsseite Caloric Data werden die 

Differenzen (Real-Funktion ï IdGas-Funktion) für H, G und S ausgegeben (vgl. Bild 6.3.1 und Anhang 

B). 

Für Umrechnungen zwischen konventionellen  und Bildungs-Entropien wird die stöchiometrische Summe 

der Element-Standard-Entropien 

( )i j o j,Standard

j

Elemente j in Stoff inä s

 
für jeden Stoff angegeben.  

Über den Button Infotext stehen weitere Berechnungsergebnisse zur Verfügung, u. a. die Umrechnung 

zwischen Bildungs- und konventionellen Funktionen (vgl. Anhang A) oder chemische Standard-

Exergien (vgl. Anhang C).  
Im Bild 6.3.2 wird ein Beispiel für diesen Infotext gezeigt.  

 

Für die thermodynamischen Umrechnungen werden folgende Parameter der Datenbank MDB  genutzt:  
 

¶ Virialgleichung (Realgasvolumen, Fugazitätskoeffizient und seine Temperaturableitung,  
 Berechnung des Zweiten Virialkoeffizienten B(T) und von dB/dT aus kritischen Daten  
 nach PITZER/CURL) 

¶ Dampfdruckgleichungen  

¶ Gleichungen für die Verdampfungsenthalpie (DB-Gleichung oder Dampfdruckgleichung)  

¶ Gleichung für die Flüssigkeitsdichte und Temperaturableitung  

¶ Gleichung für die Feststoffdichte und Temperaturableitung  
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¶ Gleichungen für die Idealgaswärmekapazitäten  

¶ Gleichung für die Flüssigkeitswärmekapazitäten  

¶ Gleichung für die Feststoffwärmekapazitäten  
(beim Fehlen einer Wärmekapazitätsgleichung: Nutzung der I. ULICHschen Näherung)  

¶ Schmelzenthalpie  

¶ Daten für Tripelpunkt (Temperatur und Druck [evtl. als ( )
V

SLV

L

T
p  aus Dampfdruckgleichung])  

¶ Gleichung für den Sublimationsdruck (aus Tripelpunkt und Sublimationsenthalpie  SVhD      

[über  
SV SL LV

TP TP TPh h hD D D= +  am Tripelpunkt])  

¶ Sublimationsdruckgleichung [evtl. für Tripelpunkt als ( )
SV

SLVT
p

 bzw. T(0) (
()

SV

0T
p

) und  

 Direktberechnung von D
SVh  aus der Sublimationsdruckgleichung]  

¶ Stöchiometrische Summen der konv. Standardentropien der Elemente j in den Stoffen i als  

j i conv, o j

j

Sus sn Å=ä
  

¶ Stöchiometrische Summen der chem. Standardexergien der Elemente j in den Stoffen i als  

j i x, o j

j

Suex en Å=ä
  

 
Bild 6.3.1: Beispiel einer thermodynamischen Berechnung an Benzen 
                    Mit Hilfe der angegebenen Differenzwerte können drei Standard-Realfunktionen berechnet werden, 
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                    die  in der Datenbank möglicherweise noch nicht enthalten sind. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

     

 

 

          Bild 6.3.2: Infotext Caloric Data (Beispiel Chloroform) 
 

 

 

UMRECHNUNG thermodynamischer Standardfunktionen 

 ***********************************************  
 zwischen Idealgas- und Realzustand           
 ******************************  
. 

 ->  Standard-Bildungsgröße eines Stoffes: 
     Reaktionsgröße der Bildung des Stoffes aus seinen 
     im stabilen Zustand bei den Standardbedingungen 
     T(0) und p(0) angenommenen Elementen 
     ["stabiler" Zustand für gasförmige Elemente: Idealgas] 
. 

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

Varianten   p(LV):                        FKM 
                  del(LV)h:                    MDB 
                  EOS:                           Virialgleichung                      
. 

Zwischenwerte 

*************  

für T(0)/K = 298.15   p(LV)/kPa = 0.2616455E+02 

v(V)                       ln phi*(V)          dlnphi*(V)/dT  

0.9357963E+02    -.1230457E-01    0.1576790E-03 
v(L)                       dv(L)/dT            del(LV)h       

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

. 

Ergebnisse 

**********  

[Details zu den Berechnungsmethoden siehe Manual] 

. 
1. Rechenweg 

Delta(B)h0(St)       Delta(B)g0(St)         s(conv)0(St) 

   (Real)                   (Real)                      (Real)  
----------------------------------------------------------------------------                           

 -.3140815E+05    -.3380788E+04    -.9400423E+02  del(r-iG) 
       <>                     <>                        <>                    del(r-iG) 
       <>                     <>                        <>                    Diff(b-T) 
---------------------------------------------------------------------------- 
 -.1326611E+06    -.7183579E+05    0.2016368E+03        ber 
       <>                     <>                       <>                     del (b-T) 
. 

Funktionsergänzung und vergleichende Umrechnung  

zwischen Bildungs- und konventionellen Funktionen 

---------------------------------------------------------------------------- 

Funktionsergänzung 

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

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

 g(conv)(r)(St)  =       <>                   s(conv)(r)(St)    =       <>      
 g(conv)(iG)(St) = -.1893972E+06   s(conv)(iG)(St) = 0.2956370E+03 
. 

Chemische Standard-Exergie   [Umgebung nach SZARGUT II]   

---------------------------------------------------------------------------- 

mittels Bildungs-G                          mittels G (conv) 

---------------------------------------------------------------------------- 

  ex(r)(St) =       <>                           ex(r)(St) =       <>      
                                 

 ex(iG)(St) = 0.6375300E+06          ex(iG)(St) = 0.6375288E+06 
 

                        

verwendete Abkürzungen 

(iG) Idealgaszustand 

(r) Realzustand 

(St) unter Standardbedingungen 

z(conv) konventionelle Größe z 
z(B) Bildungsgröße z 
FKM Dampfdruckgleichung nach Frost/Kalkw./Miller 

ex molare Exergie 
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Bild 6.3.3: Der Aggregatzustand unter Standardbedingungen wird in der Stoff-Zentrale angezeigt. 

 

Ab MDB-Version 7.8.0 werden zusätzlich zu den konventionellen auch die Standard-Bildungsentropien 

angegeben, s. Bild 6.3.1; vgl. dazu auch Abschnitt 3.3.1. 
 

 

6.3.2. Sonderberechnungen Schmelz- / Sublimationsdaten 

 

Nach Betätigung des Buttons Berechnungen auf der Eigenschaftsseite Triple Point / Melting / 

Sublimation Data wird für Kontrollzwecke ein Wert für den Tripelpunktdruck ausgegeben. Falls mehrere 

Dampfdruckgleichungen in MDB  zur Verfügung stehen, kann der bevorzugte Typ unter Optionen 

eingestellt werden. 

Aus einem bekannten Punkt der Sublimationsdruckkurve p(SV) = f(T) (dem Tripelpunktdruck) und ihrem 

Anstieg (erhältlich aus der Sublimationenthalpie = Schmelzenthalpie + Verdampfungsenthalpie) können 

die zwei Parameter einer Geradengleichung ln(p(SV)/kPa) = A + B/T generiert werden (August-

Gleichung). 

Falls keine Sublimationsdruck-Parameter aus einer anderen Quelle zur Verfügung stehen, kann diese 

korrelierte Gleichung in die Datenbank übernommen werden (Button Übernehmen). 

Die Gleichung steht dann als Gleichung #18 für Berechnung und Diagramm-Darstellung zur Verfügung. 

Über den Button Infotext sind weitere Angaben zu dieser Berechnung zugänglich (vgl. Bild 6.3.2). 

                                
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
                                           Bild 6.3.4: Infotext Schmelz-/Sublimationsdaten 
                                                             (Beispiel Bromoform) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Kontrollrechnung für den Tripelpunkt   (Gasphase: Idealgas) 

************************************ ************  

. 

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

                    del(LV)h:                     MDB 
. 

Ergebnisse 

**********  

[Details zu den Berechnungsmethoden siehe Manual] 

. 
für T(SLV) [bzw. T(SL)] aus MDB und 

    p(SLV) aus MDB [oder berechnet]  mittels p(LV)-Gleichung 
                                                                         =============                                   
. 

del(LV)h       +     del(SL)h             =   del(SV)h 

0.4473379E+05    0.1160000E+05       0.5633379E+05 

. 

p(SV)-Konstt. für  ln (p/kPa) = A - B / (T/K) 
[berechnet aus T(SLV), p(SLV), del(SV)h] 

bei Übernahme in MDB erfolgt Überführung in: 

lg (p/kPa) = A(ANT) - B(ANT) / (C(ANT) + (t/°C)) 

[A(ANT) = A / ln 10; B(ANT) = B / ln 10; C(ANT) = 273.15] 

[A = 0.2271231E+02     B = 0.6775359E+04] 

. 

Kontrollwert SV: 

T(Kontr)/K = 0.2981500E+03     p(SV)(T)/kPa = 0.9877155E+00 
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Bild 6.3.5: Test des Datenbankwerts des Tripelpunktdrucks p(SLV) und Generierung einer 2-konstantigen 

                  Sublimationsdruck-Gleichung p(SV) = f(T) auf der Eigenschaftsseite Triple /Melting Point, 

                  Sublimation Data. Mit dem Button Übernehmen werden die berechneten Konstanten der  

                  Sublimationsdruck-Gleichung in die Datenbank übernommen (Eigenschaftswerte 139 bis 144). 
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7. Programm-Optionen 
 

Unter dem Hauptmenüpunkt Optionen können folgende Einstellungen vorgenommen werden: 

- Startverhalten von MDB7Win.exe (vgl. auch Abschnitt 19: Bedienungshinweise, Tipps)  

- Stoffliste Deutsch/Englisch 

- Stoffdatenlisten-Gestaltung 

- Einstellungen für thermodynamische Berechnungen auf der Eigenschaftsseite Caloric Data 

- Einstellung für Datenbank-Zugriffs-Modus unter Datenbank-Modus ; 

bei Einstellung der Option ĂSharedñ  kann von mehreren Prozessen/Computern auf eine 

geöffnete Datenbank zugegriffen werden 

- Der Punkt Diagramm-Gestaltung wurde ab Version 7.12.1. herausgenommen und ist 

nun ein Extra-Form (aufrufbar durch einen Maus-Klick Rechts auf die Zeichenfläche) 
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Merseburger Datenbank MDB-7  (Version 7.12.)                                                                           40 

 

 

                    



 

Merseburger Datenbank MDB-7  (Version 7.12.)                                                                           41 

 

 

 

8. Suchmöglichkeiten 
8.1. Suche in der Datenbank 

 

Unter dem Hauptmenüpunkt MDB-Suche stehen 14 Suchobjekte zur Verfügung, vgl. Bild 8.1.1. 
 

(1/2) Formel-/Formelfragmentsuche: Zeichenketten-Suche in den Summenformel-Feldern der aktuell 

geladenen Datenbank (nicht in der Synonymdatei SYNOM7.TXT (!); in dieser Synonymdatei kann nach 

Formeln oder Formelfragmenten unter dem Menüpunkt Suche / ..in der Synonymlisteé gesucht werden, 

vgl. Abschnitt 8.2) 

Beispiel Formelfragment 

Nach Eingabe C2 werden alle in der Datenbank befindlichen Stoffe mit der C-Zahl 2 aufgelistet, 

darüber hinaus aber auch die C-Zahlen C20, C21 usw. 

Wenn nur die C-Zahl 2 erfasst werden soll, ist als Such-Zeichenkette ĂC2 Ă (also mit Leerzeichen) 

einzugeben und die Option ĂLeerzeichen ber¿cksichtigtñ zu aktivieren: 

 
(Wenn diese Option nicht aktiviert ist, werden die Leerzeichen in der Summenformel und 

gegebenenfalls auch Leerzeichen in der Such-Zeichenkette entfernt.) 

 

 (3) Chemische Struktur: 

Suche von Stoffen mit bestimmten 

Strukturmerkmalen; auf die Angabe 

widersprüchlicher  Kriterien - z. B. 

gleichzeitige Markierung ĂAliphatñ und 

ĂAromatñ - wird hingewiesen. 

Alle gewählten Strukturmerkmale sind 

mit dem UND-Operator verbunden.  

Insgesamt kann unter 31 Strukturkriterien 

gewählt werden. 

Beispiel: Suche Aromaten, die Chlor 

enthalten (organische Verbindung, 

Aromat, enthält Heteroatome - Cl). 

 

Die rechtsstehende Merkmal-Liste 

korrespondiert mit dem Eingabe- 

Fenster Bild 8.1.2. 

 
Bild 8.1.1: Merkmal-Liste Chemische Struktur 

 

       Suche nach enthaltenem Element, wie Al, Fe, Si, é 

       Beispiel: Suche alle Fluorchlorkohlenwasserstoffe der Datenbank: 

        1.    Suchobjekt Chemische Strukturmerkmale / organische Verbindung 

        2a.  Suchbereich: nebenstehende Trefferliste (AND-Suche) 

        2b.  Suchobjekt Chemische Strukturmerkmale / enthält Heteroatome - Cl 

        3a.  Suchbereich: nebenstehende Trefferliste (AND-Suche) 

        3b.  Suchobjekt Chemische Strukturmerkmale / enthält Heteroatome - F 

     

 Die Charakterisierung der chemischen Struktur nach den genannten Merkmalen ï als Grundlage des 

entsprechenden Suchkriteriums - erfolgt im Fenster Chemische Struktur in der Stoff-Zentrale.  Dort 
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kann die Kennzeichnung eingesehen und ï bei ĂAmpelñ gr¿n ï durchgeführt oder korrigiert werden, 

vgl. Bild 8.1.2. 

        
 Bild 8.1.2: Sichten und ggf. Editieren der chemischen Struktur eines Stoffes (Beispiel Nonylacetat) 

                       Dieses Fenster ist über den Button Chemische Struktur in der Stoff-Zentrale erreichbar. 

. 

(4) Eigenschaftswerte 1...221: Suche von Stoffen mit Zahlenwerten in den Datenfeldern zwischen den 

Vorgabewerten ĂAnfangswertñ und ĂEndwertñ. Sinnvoll ist diese Variante f¿r nicht-temperatur-

abhängige Stoffkonstanten wie z. B. Molmasse, Dielektrizitätskonstante  oder kritische Temperatur. 

     Die Zuordnung einer Eigenschaftsnummer (1...221) kann über den entsprechenden Button 

, über den Menüpunkt Dateien / Datenbankstruktur anzeigen oder im Abschnitt 4 dieses 

Handbuchs eingesehen werden. 

 Beispiel: Suche Stoffe mit einem Normalsiedepunkt T > 373 K 

 Eingabe: Eigenschaft Nr. 19, TA/K = 373,01, TE/K = 9000 (willkürlicher sehr hoher Wert). 

            Beispiel: Suche alle Stoffe, für  die Daten der Freien Idealgas-Bildungsenthalpie vorhanden sind, 

            unabhängig vom Vorzeichen 

            Option Absolutwert von Eigenschaftswerten:   

 Eingabe: Eigenschafts-Nr. = 131, Bereich 1E-6 bis 1E12 

 

(5) Differenz zweier Eigenschaftswerte  

      Beispiel: Suche Stoffe mit Tripelpunkt-T > Schmelz-T  

 Eingabe: Eigenschaft Nr. 1 = 135, Eigenschaft Nr .2= 137 

                           Differenzbereich z. B.  0.1 bis 100 (K) 

 

(6) y = f(T): Analog (4), nur dass anstatt einer Konstanten ein berechneter Funktionswert y = f(T) gesucht 

wird. Es werden eine bestimmte Funktion f(T), der Suchbereich yA...yE und eine Temperatur T 

vorgegeben. 

Beispiel: Suche von Stoffen, die bei 313 K eine L-Dichte im Bereich 900é1000 kg m-3  besitzen 

Eingabe: Funktion = L-Dichte, {T} = 313, {yA} = 900, {yE} = 1000 

 

(7) Literaturstelle, allgemein: Suche von Stoffen, für deren Daten eine bestimmte Literaturquelle [xxx] 

vorkommt 
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(8) Literaturstelle zu einer Eigenschaft: Suche von Stoffen, die f¿r eine bestimmte Eigenschaft 1é221 

eine bestimmte Literaturquelle [xxx] besitzen. 

     Wichtig: Geben Sie als Eigenschaftsnummer (1é223) den Wert ein, der auf der gleichen Zeile wie die 

Literaturnummer steht. 

 Für dieses Suchobjekt steht die Option NOT zur Verfügung. 

Beispiel: Suche von Stoffen, für die die Eigenschaftswerte 130 (delta(F)g_real) nicht von der 

Literaturquelle [141] stammen. 

Eingabe: Literaturnummer = 141; Eigenschaftsnummer = 130, NOT-Checkbox markieren 

 

(9)  Kältemittel mit R-Nomenklatur: Zeigt (ohne Eingabe eines Parameters) alle Stoffe der  Datenbank, 

die mit einer R-Nummer (Refrigerant) versehen sind. 

 

(10/11) UNIFAC-Gruppe: Suche von Stoffen, denen eine bestimmte UNIFAC-Gruppe zugewiesen 

       ist. 

        Eine Liste der UNIFAC-Gruppennummern kann über den Button UNIFAC-Liste erhalten werden. 

        Sonderfall Eingabe -1: Zeigt alle Stoffe, für die keine UNIFAC-Zuordnung vorliegt. 

 

(12) Aggregatzustand bei 25 °C und Normaldruck: 

         Suche von Stoffen, die unter diesen Bedingungen den Aggregatzustand V, L oder S haben. 

 

(13) Struktur -Klassifikation für Flüssigkeiten nach  Ewell/Harrison/Berg (Klassen 1...5): 
         Suche von Stoffen, die zu einer bestimmten E-H-B-Klasse gehören 

         Eine Erläuterung des E-H-B-Konzeptes wird über den Button E-H-B-Hilfe angeboten. 

    Die erfolgte E-H-B-Klassifizierung ist bis jetzt noch sehr lückenhaft.  

 

(14) Daten-Füllstand (Prozent) 

 

Zur Suche nach Stoffnamen vgl. Abschnitt 8.2 ĂSuche in der Synonymlisteñ 
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Beim ersten Suchlauf ist der Suchbereich immer 

alle Stoffe. Erst danach ist unter ĂSuchbereichñ die 

Option nebenstehende Trefferliste aktiv. Wenn 

diese Option für den Suchbereich in einem zweiten 

Suchlauf mit einem anderen Suchobjekt gewählt 

wird,  besteht also für beide Suchobjekte eine UND-

Verknüpfung. 

 

Wie eine ODER-Verknüpfung verschiedener 

Suchobjekte realisiert werden kann, soll an einem 

Beispiel demonstriert werden, der Suche aller 

vorhandenen C12- ODER C14- Kohlenwasser-

stoffe: 

- Suchobjekt  Summenformel (Fragment) ĂC12ñ, 

   Suche ausführen 

- Suchobjekt  Summenformel (Fragment) ĂC14ñ, 

   Suche ausführen nach Wahl der Option Anfügen 

   der neuen Ergebnisse an die Trefferliste 

- Suchobjekt Chemische Strukturmekmale, 

   Auswahl Ăorganische Verbindungñ und 
 

Beispiel: Eigenschaft 19 = Normalsiedetemperatur T/K 
 

Ănur C und Hñ , Suchbereich = nebenstehende 

Trefferliste, Suche ausführen 

 

Für einige Suchobjekte kann die NOT-Bedingung 

aktiviert werden. Für das Beispiel links bedeutete 

die NOT-Bedingung ĂSuche Stoffe, deren 

Normalsiedetemperatur NICHT im Bereich 

353é393 K liegtñ. 

 

Eine NOT-Verknüpfung zweier Suchkriterien kann 

bei Wahl des Suchbereichs  alle Stoffe außer 

nebenstehender Trefferliste erreicht werden. 

 

Die Checkbox Abs(olut) für das Suchobjekt 

ĂEigenschaftswerteñ ermºglicht eine Suche 

unabhängig vom Vorzeichen der Datenbankwerte. 
 

 

Bild 8.1.2: Fenster für die MDB-Suche, eingeteilt nach Suchobjekt, Suchbereich und Suchanfrage.  

 

Zur Übernahme der Suchergebnisse in eine MDB -Datenliste vgl. Abschnitt 9. 
 

Für den Excel-Export einer Suchliste stehen zwei Möglichkeiten zur Verfügung: 

¶ Kopie über den Button Clipboard (der Listeninhalt wird dabei Excel-gerecht konvertiert) 

¶ Erzeugung eines Excel-kompatiblen CSV-Files 
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8.2. Suche in der Synonymliste 

 

Die Suche in der Synonymliste (File synom7.txt) wird über den Menüpunkt Suche / éin der 

Synonymliste...  erreicht. Es existieren zwei Optionen, 

Option 1: Suche nach komplettem Stoffnamen oder CAS-Nr. 

Option 2: Suche nach Namen- bzw. Formelfragment 

 

Unter Option 1 wird der erste Treffer in einem neuen Fenster angezeigt. 

      Beispiel: Stoffnamenabkürzung suchen 
      Welche Ionische Fl¿ssigkeit verbirgt sich hinter ĂEMIM.BeTiñ? 

       
Im Fall, dass dieser Stoff nicht nur in der Synonymliste, sondern auch in der Datenbank enthalten 

wäre, erfolgte ein Hinweis auf die MDB -Systemnummer in der Datenbank. 

 

 

Unter Option 2 werden alle Stoffe, unter deren Synonymen das eingegebene Fragment gefunden wurde, 

in einer Liste angezeigt. In der ersten Spalte dieser Liste wird vermerkt, ob der betreffende Stoff in der 

Datenbank enthalten ist; Ă---Ă bedeutet Ănicht in der geladenen Datenbank enthaltenñ. 

 

      Beispiel: Stoffnamenfragment suchen  
      Nach Eingabe von IMIDAZOLIUM  wird folgendes Ergebnis erhalten 
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9. MDB-Stoffdatenlisten  
 

 
Beispiel einer Liste mit vier Einzeleigenschaften, eine Zeile pro Stoff 

 

Es gibt sieben verschiedene Arten von MDB -Stoffdatenlisten: 

a) Liste ohne Eigenschaften: Sie enthält auf einer Zeile neben der MDB -Systemnummer die Summen-

formel, die CAS-Nr. und den Stoffnamen. 

Beispiel: Markierung von 7 Stoffen in der Stoffliste ­ Hauptmenüpunkt MDB-Datenlisten ­ Option  

Liste mit Stoffnamen, Formel und CAS-Nr. 
 

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

  

   15  C Cl3 F       75 - 69- 4        Trichlorfluormethan                      

   16  C Cl4         56 - 23- 5        Tetrachlormethan                         

   17  C F4          75 - 73- 0        Tetrafluormethan                         

   18  C H Br3       75 - 25- 2        Tribrommethan; Bromoform                 

   19  C H Cl F2     75 - 45- 6        Monochlordifluormethan                   

   20  C H Cl2 F     75 - 43- 4        Dichlorfluormethan                       

   21  C H Cl3       67 - 66- 3        Trichlormethan; Chloroform               

  

 

 

b) übersichtliche Liste mit einer Zeile pro Stoff und einer variablen Zahl von Eigenschaften: Eine Zeile 

kann zwischen 1 und 8 Eigenschaften enthalten. Erfolgt bei der 7. oder 8. Eigenschaft ein 

Zeilenumbruch, sollte das Bildschirm-Ausgabefenster durch Ziehen vergrößert werden. 
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Bei mehr als 4 Eigenschaften sollte bei gewünschter Druckerausgabe auf Querformat eingestellt 

werden (im entsprechenden Drucker-Fenster vom Programm aus möglich). Außerdem können über 

den Hauptmenüpunkt Optionen Randbreite und Drucker-Schriftgröße passend eingestellt werden. 

 

 

Beispiel: Markierung von 3 Stoffen in der Stoffliste ­ Hauptmenüpunkt MDB-Datenlisten ­   

Option  Liste mit n Eigenschaften 1é223 ­ Zahl der gewünschten Eigenschaften  = 3   

­ Eingabe der Nummern der Eigenschaften: 15, 16 und  17 (kritische Daten) 

 
   file BASDAT.MD7 (Version  6.11.2009,  18:38 Uhr)  

   Einheiten 'Ingenieur - SI':  m, s, K (°C), kg, kmol, 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 (oder mehreren) pro Stoff (beispielsweise die   

Eigenschaftsgruppe der kritischen Daten oder der ANTOINE-Dampfdruckparameter) 

Beispiel: Markierung von 3 Stoffen in der Stoffliste ­ Hauptmenüpunkt MDB-Datenlisten ­  Option  

Liste mit n Eigenschaftsgruppen ­ Markieren der Eigenschaftsgruppen 3 (kritische Daten) und 23 

(Sicherheits- und Umweltdaten) 
 

 
    C Cl4                              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 ausgewählten berechneten Funktionswert. 

Beispiel: Markierung von 7 Stoffen in der Stoffliste ­ Hauptmenüpunkt MDB-Datenlisten ­ Option  

Liste mit berechneten Funktionswerten y = f(T) ­ Markieren der Funktion Nr. 8 (Idealgas-

Wärmekapazität, Polynomfunktion) ­ Eingabe des Temperaturwertes T/K = 500  

­ Option  T-Gültigkeitsgrenzen beachten 

 
    file BASDAT.MD7 (Version  5.11.2009,  19:12 Uhr)  

    cp(idG) (Polynom) /kJ/(kmol K) für T/K =  500  

     

    #15  Trichlorfluormethan                      C Cl3 F       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 H Cl F2     72.7725  

    #20  Dichlorfluormethan                       C H Cl2 F     106.79  

    #21  Trichlormethan; Chloroform               C H Cl3       80.94625   
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Wird die Option  bereinigte Liste gewählt, sind nur die berechneten Werte aufgelistet. Stoffe, bei denen 

die Berechnung einen Fehler produzierte oder für die ein T-Vorgabewert (z. B. Schmelztemperatur) nicht 

verfügbar war,  werden nicht gelistet. Berechnungen außerhalb der T-Gültigkeitsgrenzen werden unter 

Angabe der T-Abweichung markiert. 

 

Die Option nur zuverlässige Berechnungen innerhalb der T-Gültigkeitsgrenzen ermöglicht eine weitere 

Selektion. 

 

e, f, g)  einzeilige Liste mit dem berechneten Werten des kritischen Kompressibilitätsfaktors z(cr), der 

Element-Summe der Standard-Entropie oder der Element-Summe der Exergiewerte  für jeden 

markierten Stoff. 

Die Option bereinigte Liste schließt alle Stoffe, für die kein Wert berechenbar ist, von der 

Auflistung aus. 

 

h)  Die achte Listenform bringt keine Stoffdaten, sondern alle vorhandenen Mol-Files für Strukturformeln. 

Die Stoffmarkierung spielt hier keine Rolle. 

 

Alle MDB -Datenlisten erfordern die Markierung der gewünschten Stoffe in der Stoffnamen-Liste (Setzen 

eines Häkchens in der entsprechenden Checkbox). Diese Markierung kann auch automatisch nach einer 

MDB -Suche vorgenommen werden, indem dort der Button Treffer in Stoffliste markieren betätigt wird. 

 

Es ist auch die alleinige Anzeige aller markierten Stoffe in der Stoffliste möglich. 

  

Beispiel: Erstellung einer Datenliste mit allen Normalsiedepunkten im Bereich 373,15 K bis 473,15 K: 

- MDB-Suche nach Einzeleigenschaft 19 ( = Normalsiedetemperatur) im Bereich 373,15 K bis 

473,15 K; 

- Markierung der gefundenen Stoffe in der Stoffliste über entsprechenden Button; 

- Anklicken Hauptmenüpunkt MDB-Datenlisten; 

- Auswahl ĂListe mit Einzeleigenschaftenñ, Zahl der Eigenschaften = 1, Nummer der Eigensch. = 19; 

- Betätigung Button Liste erstellen 

 

 

Für den Excel-Export einer MDB -Datenliste stehen zwei Möglichkeiten zur Verfügung: 

¶ Kopie über den Button Clipboard (der Listeninhalt wird dabei Excel-gerecht formatiert) 

¶ Erzeugung eines Excel-kompatiblen CSV-Files 
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10. Fitting-Modul, die Editoren für x-y- bzw. T-y-Daten 
10.1. Fitting-Modul  

 

 Unter ĂFittingñ wird hier das Anpassen von Parametern A, B, C, é einer Funktion y = f(A, B, C, ..., T) an 

experimentelle Datenpaare x, y mittels Regressionsrechnung verstanden. 

Zum Fitting-Fenster gelangt man auf zwei verschiedenen Wegen: 

Weg 1 (bevorzugt): Im Hauptfenster (Kopfzeile) auf das Icon des gewünschten Editors klicken; nachdem  

die Editor-Tabelle Daten enthält, wird der Button Punkte zum Fitting senden geklickt 

Weg 2: Nachdem ein Stoff geladen wurde, Klick auf den Hauptmenüpunkt Dateien; dann Klick auf 

Fitting-Fenster; anschließend Punkt-Daten laden (Button unter Daten-Import) 

 

 

Bild 10.1-1: Fitting-Fenster 

 

Es werden alle von der Datenbank verwendeten Gleichungsformen y = f(T) zur Verfügung gestellt, vgl. 

Bild 10.1-2. 

 
Bild 10.1-2: Auswahl der Fitting-Funktionen 
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               Die Zahl der Wertepaare x, y muss dabei größer als die Zahl der Gleichungs-Parameter sein. 

               Als Zahl der Gleichungs-Parameter gilt dabei die mögliche Maximalzahl in der jeweiligen Gleichung, 

nicht die aktuell verwendete. 

 

 

 

   

Die Bedienung des Fitting-Moduls sollte intuitiv problemlos möglich sein. Es werden hier deshalb nur 

einige Hinweise gegeben. 

¶ Zur nichtlinearen Regression wird ein modifiziertes Marquardt-Verfahren verwendet. Wie bei jedem 

nichtlinearen Verfahren ist der Erfolg von brauchbaren Startwerten für die anzupassenden Parameter 

abhängig. Für die angebotenen Gleichungen dürften dabei kaum Probleme auftreten, da jeweils 

günstige Startparameter voreingestellt sind. Beim Verwenden selbstkonstruierter Gleichungen  (Option 

Allgemein) sind wahrscheinlich einige Versuche erforderlich, bis passende Startparameter gefunden 

sind. 

¶ Jedem Parameter ist eine Checkbox fixiert/ nicht fixiert zugeordnet. Im Zustand fixiert sind zwei 

Anwendungsmöglichkeiten enthalten: 

- Startparameter = 0: Der betreffende Gleichungsterm wird in der Regressionsrechnung nicht  

ber¿cksichtigt; der Wert ĂZahl der Gleichungs-Parameterñ wird dadurch aber nicht erniedrigt. 

- Startparameter <> 0: Der betreffende Parameter behält den Wert des Startparameters unveränderlich 

bei. 

¶ Dem Fitting-Modul können (experimentelle) Daten nur über die beiden Editoren von MDB7 zugeführt 

werden: 

a) über den X-Y-Editor, vgl. Abschnitt 10.2.1 

oder 

b) über den Editor für experimentelle Daten, vgl. Abschnitt 10.2.2 

Das kann auf zwei verschiedenen Wegen erfolgen: 

Weg 1) Starten von einem der beiden Editoren mittels Maus-Klick auf die ständig sichtbare 

Kopfzeile des Hauptfensters, dann Button-Klick Punkte zum Fitting senden, wobei das Fitting-

Fenster geöffnet wird. 

Weg 2) Starten des Fitting-Moduls über Hauptmenü Dateien/Fitting-Fenster, dann Aufruf von 

einem der beiden Editoren (Buttons Daten-Import) 

¶ Um sich im Fitting-Modus zu vergewissern, welche x-y-Punktdaten tatsächlich zur Verfügung 

stehen, kann ein Button-Klick Zeige Fitting-Punkte ausgeführt werden (Achtung: Es werden nur 

die aktiven Punkte aus dem betreffenden Editor gezeigt (ohne Deaktivierungs-Häkchen)). 

¶ Der Erfolg eines Fittings kann am Wert der erreichten Fehlerquadratsumme bzw. der Rest-Standard-

abweichung abgelesen werden ï je niedriger, desto besser. Es wird in jedem Fall empfohlen, das 

Fitting-Ergebnis auch grafisch am T-y-Diagramm zu kontrollieren:     

 

 

 

¶ Es sei hier auch auf das Diagramm der Residualwerte hingewiesen: 

 

 

                                                                                                                                

Die Residualwerte sind die Differenzen zwischen experimentellen und berechneten Werten. 

Tipp: Bei einer zu geringen Zahl verfügbarer Datenpaare erfolgt eine Fehlermeldung. Es wird dann 

empfohlen, die vorhandenen Daten im  Daten-Editor mehrfach zu listen (per copy & paste). 
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Im Idealfall sollten die Residualwerte zufällig verteilt um den Nullwert streuen. Ist im Diagramm eine 

deutliche funktionale Abhängigkeit der Residuen vom x-Wert erkennbar, ist das ein Hinweis auf eine 

ungenügende Flexibilität der angewandten Gleichung (keine adäquate Funktion bzw. ungenügende 

Zahl von Parametern), vgl. die Bilder 10.1-3 und 10.1-4. 

 

 

 
 

 

            

 
 

 

¶ Bei einer Regression sollte auch kontrolliert werden, ob alle verwendeten Terme einer Gleichung 

wirklich statistisch signifikant sind. So kann z. B. für stark streuende Daten ein Geraden-Ausgleich 

bereits völlig ausreichend sein; die zusätzliche Verwendung eines quadratischen Terms könnte hier den 

Wert der Fehlerquadratsumme evtl. noch leicht verringern, wäre aber aus statistischer Sicht nicht 

sinnvoll. Ein solcher Fall lässt sich am Spaltenwert s(Par) (= Standardabweichung des betreffenden 

Parameters) erkennen. Im Fall [abs(sPar)) >= abs(Parameterwert)] ist dieser Parameter Ăstatistisch 

nicht signifikant von Null verschiedenñ; auf den entsprechenden Term der Gleichung kann also 

verzichtet werden (Term deaktivieren durch Markieren der entsprechenden Checkbox, konstanter 

Startwert = 0). 

 

¶ Wenn der zu den experimentellen Daten gehörige Stoff in die MDB -Stoff-Zentrale übernommen wurde, 

kann ein Regressionsergebnis direkt in die Datenbank übernommen werden (die berechneten Parameter 

Bild 10.1-3 

 

Grafik der Residualwerte, 

Beispiel Ausgleich von L-

Dichte-Daten über einen weiten 

T-Bereich mit Rackett-

Gleichung (3 Parameter und 

Tcr) : 
 

Die Gleichung erweist sich als 

adäquat; die Residuen sind 

klein und streuen zufällig um 

Null 

Bild 10.1-4 

 

Grafik der Residualwerte, 

gleiche Daten wie oben, 

Ausgleich mit Polynom (5 

Parameter): 

 

Die Gleichung erweist sich als 

nicht-adäquat; die Residuen, 

zeigen einen systematischen 

Verlauf. 
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sowie die T-Gültigkeitsgrenzen). Vergessen Sie im Fall der Funktion molare Wärmekapazität nicht, 

den vorliegenden Phasenzustand V | L | S zu markieren, damit diese Daten in der Datenbank auf 

der richtigen Eigenschaftsseite landen.   

 

Benutzen Sie die angebotenen Fitting-Funktionen für MDB-Eigenschaften (wie rho(L) = f(T) oder 

delta(LV)h = f(T)) nicht für den Ausgleich anderer Daten. Diese angebotenen Funktionen sind hin-

sichtlich Startwerten und Parameter-Begrenzungen auf die jeweilige MDB-Funktion zugeschnitten. 

Für die freie Verwendung stehen Polynom-Funktionen und Nutzer-Funktionseingaben (Funktions-

Parser) unter dem Tab Allgemein zur Verfügung, s. dazu folgenden Kasten. 

   
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

Für freie Funktionseingaben steht unter dem Fitting-Tab Allgemein ein Funktionsparser zur 

Verfügung. 

Die Regeln für die freie Funktionseingabe sind im Bild 10.1-5 zusammengestellt. 

 

 
       Bild 10.1-5: Die Regeln für die freie Funktionseingabe 

  
Ein vom Nutzer eingegebener Funktionsausdruck kann in ein Textfile MyFunctions.txt gespeichert 

und steht damit in späteren Sitzungen wieder zur Verfügung. Jeder neu gespeicherte Ausdruck wird  

den schon vorhandenen hinzugefügt. 

Beispiel: 

   

Ein Klick (s. Hinweis oben) zeigt die im File MyFunctions.txt gespeicherten Ausdrücke. 

Eine neu gewählte Funktion wird erst nach Klick auf den Button 

 wirksam. 

 

Für das Fitting mit selbst gewählten Funktionen können ï im Gegensatz zu den Anpassungen an 

konkrete y(T)-Funktionen der Datenbank - keine optimierten Vorschläge für Startwerte gemacht 

werden. Das Startwertproblem kann hier einige Geduld erfordern. 
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Das Fitting-Modul kann auch dazu benutzt werden, um Literatur-Gleichungsparameter zu nutzen, deren 

Struktur von MDB  nicht unterstützt wird. Dazu wird mit den entsprechenden Literatur-Parametern 

zunächst ein Satz von Punkten y = f(T) generiert; dieses Feld (T, y) wird anschließend einer Fitting-

Prozedur mit einer von  MDB  unterstützten Funktion unterzogen.  

Für einen speziellen Fall wurde ab Version 7.8.0 dieses Verfahren teilautomatisiert: Um den riesigen 

Datenfundus [732] für die wichtigen Funktionen cp(Idealgas) = f(T) und cp(S) = f(T) (anorganische Stoffe)  

nutzen zu können, der nur für 7-konstantige Polynomgleichungen vorliegt, werden Konvertierungen für 

die von MDB  verwendeten 5-konstantigen Modelle Shomate-Gleichung und DIPPR-Gleichung angebo-

ten, vgl. Abschnitt 3.2.4. und  Bild 10.1-6. 

Die Erfahrung zeigt, dass das DIPPR-Modell meistens die besseren Ergebnisse bringt (kleinere 

Fehlerquadratsumme des Fittings, bessere Übereinstimmung mit dem Yaws-Kontrollwert für 25 °C). 

Die DIPPR-Gleichung hat auch prinzipiell bessere Extrapolationseigenschaften als Polynomgleichungen. 

Für jede der Yaws-zu-MDB-Berechnungen wird ein Vergleich zwischen den cp-Modellen Shomate und 

DIPPR empfohlen. 

 

 

 

 

 

 

 Č 

 
Bild 10.1-6: teilautomatisierte Parameter-Konvertierung 

 

Zur Konvertierung von Gleichungsparametern aus bestimmten Literaturquellen in das MDB -System 

vgl. Abschnitt 18.  

 

Zur Dateneingabe vgl. auch im Abschnitt 19 den Tipp: X-Y-Editor, Fitting: Direktes Einfügen von 

Literaturdaten in den X-Y-Editor. 
 

10.2. Die beiden Punkt-Editoren 

10.2.1.  X-Y-Editor 6 
    

Der X-Y-Editor dient hier zur Eingabe von x-(Temperatur) und y-Daten mit dem Ziel, sie  

- im Fittung-Modul zur Anpassung von Gleichungsparametern zu benutzen 

oder 

- sie als Punkte in ein Diagramm zu zeichnen. 

Die y-Daten sind T-abhängige Messwerte wie z. B. Dampfdruck, Flüssigkeits-Dichte oder 

Verdampfungsenthalpie. 

Die Eingabe der Daten in die Editor-Tabelle kann manuell oder aus einem vorliegenden File *.xy 

erfolgen.  

 
6 Der X-Y-Editor ist in völlig gleicher Form auch in den Anwendungsprogrammen VLE , ZUST und KINETIK  zu 

finden. Das entsprechende Input-File *.xy ist also zwischen den Programmen austauschbar. 
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Der X-Y-Editor kann vom Fitting-Modul aus über den Button  aufgerufen werden oder 

über den Hauptmenüpunkt Daten. 

Wenn jede Eingabe x und y mit <Enter> bestätigt wird, ist ein sehr schnelles Arbeiten möglich. Nach 

Bestätigen der letzten y-Eingabe ist sofort wieder das x-Eingabefeld für die nächste Datenzeile aktiv, und 

das aktuelle x-y-Wertepaar wird in die Liste übernommen, sofern die Option Zeile zufügen gewählt wurde. 

Mit dieser Arbeitsweise ist die Benutzung des Buttons Daten in Liste übernehmen nicht notwendig. 
      

     
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Bild 10.2.1-1: Eingabeteil des X-Y-Editors 

 

Wenn in der Eingabeliste ein Wert geändert werden soll, ist  die Option Zeile editieren einzustellen und 

auf die betreffende Zeile in der Liste zu klicken. In den Eingabefeldern kann dann die Korrektur 

vorgenommen werden, ohne dass diese Zeile zusätzlich an die Liste angehängt wird. Alternativ kann 

auch direkt in der Liste editiert werden. 
Nach Fertigstellung der Liste kann sie 

- nach x oder y sortiert,  
- zahlenmäßig manipuliert, 
- in ein File *.xy abgespeichert, 
- nach Markierung der interessierenden Zeilen über Clipboard in eine Excel-Tabelle übertragen 
werden. 

 

Zur Zahlen-Manipulation: Nach Klick auf den Button Zahlen modifiieren. klappt das folgende Menü 

auf: 
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Ĕ Vertauschen der beiden Spalten 

 
Das zweimalige Vertauschen der Spalten kann hilfreich sein, 

wenn eine Zahlenmanipulation, die nur für y angeboten wird, auf 

x angewendet werden soll. 
 

Beispiel für eine praktisch wichtige Zahlen-Manipulation 

ist nach Eingabe der Celsius-Temperatur die Umwandlung der 

x-Spalte in die Kelvin-Temperatur: 
1. Vertauschung der Spalten 
2. Option y = y + W wählen 
3. Eingabe W = 273.15 
4. Button Anwenden klicken 
5. Vertauschung der Spalten 

Bild 10.2.1-2: Zahlenmanipulation im X-Y-Editor 

 

Um schnell evtl. Tippfehler zu finden, wird empfohlen, die eingegebenen Listenpunkte grafisch zu 

überprüfen (Button Punkte zeichnen). 
 

Aktionen bei Punkte zeichnen: 

 

 

 

 

a) kein Diagrammfenster sichtbar: Es wird ein neues Diagramm mit den 

eingegebenen Punkten  bzw. mit Linien zwischen den Punkten erzeugt 
(Die Diagramm-Dimensionierung erfolgt automatisch.) 

 
b) bereits ein Diagrammfenster sichtbar: Punkte bzw. Linien werden in das 

vorhandenen Diagramm eingezeichnet 

(Die Diagramm-Dimensionierung bleibt erhalten.) 

 

 

 

 

Sollen Gleichungsparameter an die experimentellen Werte angepasst 

werden (Fitting), ist dieser Button zu drücken. 

Wenn das Fitting-Modul noch nicht geladen ist, wird es beim Klick auf 

diesen Button aufgerufen. 

Sobald das Fitting-Modul die Daten erhalten hat, ändert dort der Button 

Start Fitting seine Farbe von grau nach grün. 
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10.2.2.  T-p-v-Editor für experimentelle Daten 7 

Alternativ zum XY-Editor können experimentelle Daten auch im Editor für experimentelle Daten 

eingegeben werden, der unter dem Hauptmenü-Punkt Daten aufgerufen werden kann. 
 

 
Bild 10.2.2-1: Komplettes Fenster des Editors für experimentelle Daten von Benzol 

 

Im Gegensatz zum allgemein gehaltenen X-Y-Editor (vgl. Abschnitt 10.2.) ist die Eingabe hier auf einen 

konkreten Stoff und auf konkrete Stoffgrößen y(T) bezogen.  
Die Eingabeliste dieses Editors wird in ein File *.BAZ gespeichert, das auch die Information enthält, 

auf welchen Stoff sich die Daten beziehen. Wird vom Programm erkannt, dass sich die geladenen BAZ-

Daten nicht auf den aktuell gewählten Stoff der Datenbank beziehen, erfolgt eine entsprechende 

Warnung. 

 

Die Arbeitsweise bei der Dateneingabe entspricht der für den X-Y-Editor beschriebenen. 

Das Verhalten beim Button-Klick auf Daten zu T-y-Fitting und Messpunkte zeichnen y=f(T) entspricht 

ebenfalls dem oben Beschriebenen. 
 

Soll ein bestimmtes Datenpaar T-y zum Fitting geschickt werden, ist auf der Linie T-y-Auswahl das 

gewünschte Paar zu kennzeichnen; im Beispiel Bild 10.3-1 sind es die temperaturabhängigen 

Verdampfungsenthalpie-Daten delta(LV)h. (Die erste  Datenspalte (T) ist natürlich immer 

gekennzeichnet.) 
 

Auch von diesem Editor kann in gewohnter Weise eine Übertragung von Daten von einer bzw. zu einer 

Excel-Tabelle vorgenommen werden.   

 
7 Dieser Editor ist leicht modifiziert auch in unserem Anwendungsprogramm ZUST zu finden. Dort wurde er auf die 

für ZUST interessierenden Eigenschaften eingeschränkt, versorgt dort aber auch die Batch-Prozedur mit Daten, vgl. 

ZUST-HTML-Hilfe. Eine vorhandene *.BAZ-Datei kann gleichermaßen in M+++DB-7 und in ZUST geladen werden. 
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11. Ionische Flüssigkeiten (Ionic Liquids, IL) 
 

In die Datenbank wurden nur solche IL aufgenommen, für deren Ionen freie UNIFAC-Parameter ver-

fügbar sind (vgl. unten). 

Die Synonymdatei synom7.txt enthält dagegen einige Hundert Einträge von IL. 

 

"Ionische Flüssigkeiten" = Salzschmelzen niedriger Erstarrungstemperatur (JSL < 100 °C)  
Beispiele von Schmelztemperaturen für das Kation = 1-Ethyl-3-methylimidazolium(+):  

Anion = Cl-      JSL = 87 °C 

  = NO3
-   JSL = 55 °C 

  = AlCl4
- JSL =   7 °C 

  = BF4
-  JSL =   6 °C 

  = CF3SO3
- JSL = - 9 °C 

 

Besonders geschätzter Vorteil: vernachlässigbar niedrige Dampfdrücke (=> Umwelt, =>Verluste) 

IL finden seit den 1980er Jahren ein steigendes praktisches Interesse. 

Mittlerweile gibt es eine große Auswahl von IL im Chemikalienhandel zu erschwinglichen Preisen. 

Einige Einsatzgebiete:  

-  Lösungsmittel für Katalysatoren (z. B. Friedel-Crafts-Alkylierung) 

-  Stofftrennung (Flüssig-Flüssig-Extraktion); prinzipiell keine Probleme mit Azeotropbildung; auch 

   Mischungslücken mit Wasser sind möglich 
-  Elektrolyt für galvanische Elemente, Akkus 

-  Super-Elektrolytkondensatoren 

   

   
 

Gegenwärtig sind Parameter folgender IL-Gruppen verfügbar: 
 

Original-UNIFAC 
Subgroup Name Formel 

   

 178    > (C3H3N2)  (+) Imidazolium-Kation 
(mit 2 Substituenten) 

 
 

                                                    
 179     BTI(-) Bis[(trifluormethyl)sulfonyl]imid-

Anion 

 
 

Modified UNIDAC (Dortmund) 
Subgroup Name Formel 

 178     >(C3H2N2)- (+) Imidazolium-Kation 

(mit 3 Substituenten) 

                                                              
 184     >(C3H3N2) (+) Imidazolium-Kation 

(mit 2 Substituenten) 

                                                                     
 179     BTI- Bis[(trifluormethyl)sulfonyl]imid-

Anion 
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 189     >(C4H8N) (+) Pyrrolidinium-Kation 

(mit 2 Substituenten: Me + R) 

                                                                                     
 195     BF4 (-) 
 

Tetrafluoroborat-Anion 
 

 
 

                                                     
 196     -(C5H5N) (+) Pyridinium-Kation 

(mit 1 Substituent) 

 
 

 
 

 

                                                                                         
 197     OTF(-) Trifluormethansulfonat-Anion 

 

 
 

                       
209    -SO4 (-)  Sulfat-Anion (mit 1 Substituent)   (R)---O-SO3 (-) 

210    HSO4 (-)  Hydrogensulfat-Anion   SO3-OH (-) 

211    PF6 (-)  Hexafluorophosphat-Anion   PF6 (-) 
 

Vom System Modified UNIFAC (Dortmund) gibt es derzeit das größte Angebot an IL-Parametern. 

MDB  und VLE  stellen die aktuellen Parameter von 2014 zur Verfügung (T. Hector, J. Gmehling: 

Present status of the modified UNIFAC model for the prediction of phase equilibria and excess 

enthalpies for systems with ionic liquids. Fluid Phase Equilibria 371 (2014) 82 ï 92). 
 

Andere für IL interessante Ionen - wie Piperidinium, quat. Ammonium, Phosphonium, Chlorid, Bromid, 

Iodid, Acetat, Tosylat, Dicyanamid, Perchlorat, Methansulfonat - stehen leider in UNIFAC gegenwärtig 

nicht (frei) zur Verfügung. 

 

Beachten Sie, dass in der vollständigen Datenbank *.MD7  die IL am Ende stehen - außerhalb der 

alphabetischen Sortierung. 
 

zur Nomenklatur von IL (Abkürzungen)  

Um die z. T. sperrigen chemischen Namen von IL bequemer handhaben zu können, haben sich für 

einige wichtige Ionen Abkürzungen eingebürgert, die aber leider nicht einheitlich benutzt werden. Die 

folgenden Tabellen zeigen, welche Abkürzungen im Merseburger Programmsystem bevorzugt werden. 

a) Kationen 

bevorzugte Abkürzungen für Substituenten: 

- M  = Methyl, E = Ethyl, P = Propyl, B oder C4 = Butyl, C5 = Pentyl, H oder C6 = Hexyl, 
        C7 = Heptyl,  O oder C8 = Octyl,  N oder C9 = Nonyl, C10 é C18 = Decyl é Octadecyl 

- für Pyridinium-Kationen: 2M, 3M, 4M (Beispiel: [E3MPy] = Ethyl-3-methylpyridinium  
- DM  oder MM  = Dimethyl, TM  = Trimethyl, DE = Diethyl 
- V = Vinyl, A = Allyl, Z oder BZ = Benzyl  
- POH = Hydroxypropyl  

 

grün hinterlegt: für diese Kation-Gruppen sind Mod-UNIFAC-Parameter frei verfügbar 
bevorzugte 

Abkürzungen 

(Beispiele) 

 

andere 

 

Bezeichnung 

 

Formel 

[M IM ] (+)  Methylimidazolium [CH3-(C3H4N2)](+) 

[MM IM ] (+)  1-Methyl-3-methylimidazolium [CH3-(C3H3N2)-CH3] (+) 
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[EMIM ] (+)  1-Ethyl-3-methylimidazolium [CH3-(C3H3N2)-C2H5] (+) 

[HM IM ] (+) [C6MIM]  Hexylmethylimidazolium [CH3-(C3H3N2)-C6H13] (+) 

[HDM IM ] (+) [HMMIM]  N-Hexyldimethylimidazolium [CH3)2>(C3H2N2)-C6H13] (+) 

[BPy] (+)  N-Butylpyridinium  [CH3-(CH2)3-(C5H5N-)] (+) 

[EMPy] (+)  Ethylmethylpyridinium  [CH3-(C5H4N-)-C2H5] (+) 

[OMPyr] (+) [OMPyrr] 

[OMPL] 

Octylmethylpyrrolidinium  [CH3-(C4H8N)-C8H17] (+) 

[EMMO ] (+)  N-Ethyl-N-

methylmorpholinium  
[CH3-CH2-(-CH2-CH2-O- 

CH2-CH2-N-)-CH3] (+) 

[S222] (+)  Triethylsulfonium [(S(C2H5)3] (+) 

[S122] (+)  Diethylmethylsulfonium [(CH3-S(C2H5)2] (+) 

Achtung: Pyr wird gelegentlich auch f¿r ĂPyridinium benutzt! 
 

b) Anionen 

grün hinterlegt: für diese Anion-Gruppen sind Mod-UNIFAC-Parameter frei verfügbar 
bevorzugte 

Abkürzungen 

andere Bezeichnung 

(Beispiele) 

Formel 

[Ac] (-)  Acetat [CH3-COO] (-) 

[AlCl4] ( -)  Tetrachloroaluminat [AlCl4] ( -) 

[ATF]( -) [CF3COO] Trifluoracetat [CF3-COO] (-) 

[BF4] (-)  Tetrafluoroborat [BF4] (-) 

[BOB]  Bis[oxalato(2-O,O]borat [C2O4>B<C2O4] (-) 

[BTI] ( -) [NTF] 

[NTF2] 

[BTA]  

Bis[(trifluormethyl)sulfonyl]imid [CF3-SO2-N-SO2-CF3] (-) 

[CF3SO3] (-)  Trifluormethansulfonat [CF3SO3] (-) 

[ClO4] (-)  Perchlorat [ClO4] (-) 

[DCN] (-) [N(CN)2] 

[DCA]  

Dicyanamid [N(CN)2] (-) 

[DEP] (-)  Diethylphosphat [(CH3-CH2-O-)2PO2] (-) 

[DHP] (-)  Dihydrogenphosphat [H2PO4] (-) 

[DBP] (-)  Dibutylphosphat [(CH3-(CH2)3-O-)2PO2] (-) 

[DMP] (-)  Dimethylphosphat [CH3-O-)2PO2] (-) 

[RSU] (-) [R-SO4] Alkylsulfat [R-O-SO3] (-) 

[FAP] (-)  Tris[pentafluorethyl]trifluoro-

phosphat 

[PF3(-CF2-CF3)3] (-) 

[FeCl4] (-)  Tetrachloroferrat(III) [FeCl4] (-) 

[H2PO4] (-)  Phosphat [H2PO4] (-) 

[HSO4] (-)  Hydrogensulfat [HSO4] (-) 

[NO3] (-)  Nitrat [NO3] (-) 

[MeOCO2] (-)  Methylcarbonat [CH3-O-COO] (-) 

[MSO] (-)  Methansulfonat [CH3SO3] (-) 

[OH] (-)  Hydroxyd [OH] (-) 

[OTF] (-) [TFO] Trifluormethansulfonat [CF3-SO3] (-) 

[OSO] (-)  Octansulfonat [C8H17-SO3] (-) 

[PF6] (-)  Hexafluorophosphat [PF6] (-) 

[SbF6] (-)  Hexafluorantimonat [SbF6] (-) 

[SCN] (-)  Thiosulfat [SCN] (-) 

[TCM] (-)  Tricyanomethanide [C(CN)3 (-) 

[TOS] (-) [OTS] Tosylat [CH3-(C6H4)-SO3] (-) 
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Berechnung von IL-haltigen Mischungen mit UNIFAC 

Soweit für ein IL-haltiges Stoffsystem für alle beteiligten Strukturgruppen und ihre Wechselwirkungen 

UNIFAC-Parameter zur Verfügung stehen, können mittels VLE  Flüssig-Flüssig-Mischungslücken und 

ï wenn auch Dampfdruckdaten der betreffenden IL bekannt sind ï Dampf-Flüssigkeits-(Flüssigkeits)-

Gleichgewichte berechnet werden. Ein Beispiel zeigt Bild 11-1. 
 

 
 

Bild 11-1: Ein binäres isobares VLL-Gleichgewicht  mit eingezeichneter L-L-Mischungslücke 

(berechnet mit dem Anwendungsprogramm VLE ) am Beispiel des Systems [EMIM][BTI] - Wasser. 
 

 

 

Stoffdatenliteratur für IL -Reinstoffe und Gemische mit IL 

Die beste freie Sammlung von Original-Literaturdaten findet sich im Internet unter 
http://ilthermo.boulder.nist.gov/  

 

 

  

http://ilthermo.boulder.nist.gov/
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12. Kältemittel 
 

Die Datenbank enthält 166 Kältemittel (Stand Juli 2016), die mittels der R-Nomenklatur (DIN 8960) 

gekennzeichnet sind. Es kann also in der Eingabezeile der Stoffliste beispielsweise R-261ba für 

1,2-Dichlor-2-fluorpropan eingegeben werden. 

 
Regeln für die R-Nomenklatur 

Die im Folgenden erläuterte R-Nomenklatur(R von Refrigerant)  von Kältemitteln geht auf den 

amerikanischen Ingenieurverband ASHRAE zurück. 
 

gesättigte Verbindungen 

Die R-Nomenklatur zeigt in dieser Reihenfolge die Zahl der Atome eines Kältemittelmoleküls an: 

nC, nH, nF. nCl wird nicht explizit angezeigt ; die Zahl der Chloratome im Molekül ergibt sich aus 

den freien C-Valenzen nach Abzug von nH und nF. 
Erste Ziffer des R-Bezeichners: nC ï 1 
Im Fall nC = 1 wird Null als erste Ziffer weggelassen. 
Zweite Ziffer des R-Bezeichners: nH + 1 (es können nach diesem Schema also max. 8 

Wasserstoffatome berücksichtigt werden; vgl. Sondergruppe R-6xx) 
Dritte Ziffer des R-Bezeichners: nF 
Beispiel Chlorfluorpropan C3H6ClF: R-271 (nCl = 1 ergibt sich daraus, dass mit nH = 6 
und nF = 1 noch eine Valenz für Cl übrigbleibt) 
Beispiel Dichlorfluormethan CHCl2F: R-21 (eigentlich R-021) 
 

Für bromhaltige Kältemittel wird ein B, gefolgt von der Zahl der Bromatome, angehängt. 
Beispiel: Tribrommethan CHBr3: R-20B3 (für Cl ist keine Valenz mehr übrig) 

 

Kennzeichnung von Isomeren bei Verbindungen mit nC = 2 
Das symmetrischste Isomer erhält keinen Zusatz, das weniger symmetrische den Zusatz a. 

Beispiel: 

1,1,2,2-Tetrachlor-1,2-difluorethan CCl2F - CCl2F  R-112 
                                    101,9 g/mol    101,9 g/mol 
 

1,1,1,2-Tetrachlor-2,2-difluorethan CCl3 - CClF2  R-112a 
                                                     118,4 g/mol    85,5 g/mol 
 

Kennzeichnung von Isomeren bei Verbindungen mit nC = 3 (Propanderivate) 
Hier werden zwei Kleinbuchstaben benötigt.  

Der erste Kleinbuchstabe kennzeichnet die Gruppe am mittleren C-Atom: 

a b c d e f 

CCl2 CClF CF2 CHCl CHF CH2  
Der zweite Kleinbuchstabe kennzeichnet die Symmetrie des Isomers. Dazu werden die 

Atommassen am ersten und dritten C-Atom verglichen. Für die geringste Differenz der 

Atommassen gibt es den Buchstaben a, für die nächstgrößere den Buchstaben b usw.   

Beispiel: 

Chlorhexafluorpropan (unspez.) C3HF6Cl  R-226 
2-Chlor-1,1,1,2,3,3-hexafluorpropan  CF3-CClF-CHF2 R-226ba 
3-Chlor-1,1,1,2,2,3-hexafluorpropan   CF3-CF2- CHClF R-226ca 
                     69,0 g/mol         67,5g/mol 
 

1-Chlor-1,1,2,2,3,3-hexafluorpropan    CClF2 - CF2 - CHF2 R-226cb 
            85,5 g/mol            51,0 g/mol 
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2-Chlor-1,1,1,3,3,3-hexafluorpropan CF3-CHCl-CF3             R-226da 
1-Chlor-1,1,2,3,3,3-hexafluorpropan CClF2-CHF-CF3 R-226ea 
 

Wenn mit dem ersten Kleinbuchstaben die Verbindung bereits eindeutig beschrieben ist, kann der 

zweite Buchstabe entfallen. 

Beispiele: 

2-Chlor-2-fluorpropan   CF3-CClF-CH3  R-271b 
1-Fluorpropan    CH2F-CH2-CH3 R-281f  
 

Verbindungen mit Doppelbindung 

erhalten als erste Ziffer zusätzlich eine 1. 

Beispiel: Propen C3H6: R-1270 (für Cl ist keine Valenz mehr übrig) 
 

Sondergruppe R-6xx 

Für organische Kältemittel, die nicht in das obige Schema passen, dient die Bezeichnergruppe R-

6xx. 

Beipiele: 

Butan   C4H10  R-600 
Isobutan  C4H10  R-600a 
Pentan   C5H12  R-601 
Isopentan  C5H12  R-601a  
Neopentan  C5H12  R-601b 
Diethylether  C4H10O R-610 
Methylformiat   C2H4O2 R-611 
Methylamin   CH5N  R-630 
Ethylamin  C2H7N  R-631 
 

Zyklische Verbindungen 

erhalten am Anfang zusätzlich ein C. 

Beispiele: 

Chlorheptafluorcyclobutan    C4ClF7  R-C317 
1,2-Dichlor-1,2,3,3,4,4,-hexafluorcyclobutan  C4Cl2F6 R-C316 
Octafluorcyclobutan      C4F8  R-C318 
 

Bezeichnergruppe R-7xx für anorganische Kältemittel 

Wasserstoff  H2  R-702  
Helium   He  R-704 

Ammoniak  NH3  R-717 
Wasser   H2O  R-718 
Neon   Ne  R-720 

Stickstoff  N2  R-728 
Luft      R-729 

Sauerstoff  O2  R-732 
Argon   Ar  R-740 

Kohlenstoffdioxid CO2  R-744 
Distickstoffmonoxid N2O  R-744A 
Schwefeldioxid SO2  R-764 
Schwefelhexafluorid SF6  R-846 (700 + Molmasse 146) 
 

Bezeichnergruppen R-4xx und R-5xx für Kältemittelgemische 

Gemische spielen für die Merseburger Datenbank keine Rolle (Ausnahme: Luft). 
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(zu Kältemittelgemischen vgl. die VLE -Hilfe) 
cis/trans-Kältemittel 
Wenn speziell die cis- oder trans-Form eines ungesättigten Kältemittels gemeint ist, wird das im R-

Bezeichner berücksichtigt. 

Beispiel: 

R-1234ze           1,3,3,3-Tetrafluorprop-1-en (cis-trans-Gemisch)    1645-83-6 

R-1234ze(E)      trans-1,3,3,3-Tetrafluorprop-1-en                           29118-24-9 

R-1234ze(Z)      cis-1,3,3,3-Tetrafluorprop-1-en                              29118-25-0 

 

 

Eine Übersicht über alle in MDB-7 enthaltenen Kältemittel kann über den Menüpunkt Suche/Suche in 

der MDB mit der Suchoption Kältemittel mit R-Nomenklatur erhalten werden. 
 

Für das Anwendungsprogramm VLE  stellt die Datenbank für die meisten organischen Kältemittel die 

UNIFAC-Inkrementierung bereit.8  

 
8  Da die speziellen Kältemittel-Parameter vom UNIFAC-Konsortium (Dortmund/Oldenburg) für die Allgemeinheit 

nicht  zur Verfügung gestellt werden, sind wir Herrn Michael Kleiber dankbar, dass er uns die Nutzung seiner 

UNIFAC-Parameter gestattet hat. 

  Dissertation M. Kleiber, Braunschweig 1994: 

     Erweiterung der UNIFAC-Gruppenbeitragsmethode zur Vorhersage von Siedegleichgewichten bei Gemischen 

     mit fluorierten Alkanderivaten  
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13. LOHC: Liquid Organic Hydrogen Carrier Substanzen 
 

Neu aufgenommen wurden in MDB-7 (Februar 2018) einige technisch bedeutsame LOHC-Substanzen. 
 

Für das aktuelle Problem der Wasserstoffspeicherung ist das LOHC-Konzept eine interessante Mög-

lichkeit. Es basiert auf der reversiblen katalytischen Hydrierung von ungesättigten ï meist aromatischen 

ï Verbindungen. Die Hydrierung erfordert erhºhten Druck im Bereich 30é50 bar. Die Dehydrierung 

findet dagegen bei Normaldruck und erhöhter Temperatur bis zu 300 °C statt. 

 

Praktisch interessante LOHC-Stoffe sind Toluen, 9H-Carbazol, N-Ethylcarbazol und Isomerengemische 

aus Benzyltoluenen oder Dibenzyltoluenen9. 
 

Die Bilder 13.1 und 13.2 zeigen Beispiele für solche reversiblen Hydrier-Dehydrier-Prozesse. 

 

 
 Bild 13.1: Reversible Hydrierung von 2,6-Dibenzyltoluen als einer 
                 Hauptkomponente des  Isomerengemisches Dibenzyltoluen 
                 (aus Lit.[544] Ind. Eng. Chem. Res. 2015, 54, 7967 ï 7979)  
 

 

                         
                             0H-NEC                      12H-NEC 

Bild 13.2: Reversible Hydrierung von N-Ethylcarbazol 

 

Tabelle 13.3 zeigt die von MDB-7 angebotenen LOHC-Substanzen aus den Gruppen Benzyltoluene 

und Carbazole und deren Nomenklatur.  

Für manche Substanzen existieren noch keine CAS-Nummern bzw. wurden keine gefunden 

(Zeilen 3,4 und 9 der Tabelle 13.3). Da diese aber für die Eingabe und Suche in MDB-7 

unverzichtbar sind, wurden in diesen Fällen fiktive, aber formal korrekte CAS-Nummern 

vergeben. 

 

 
9 Isomerengemische aus Dibenzyltoluenen oder Benzyltoluenen werden auch als temperaturstabile Wärmeübetragungs-       

flüssigkeiten genutzt (Marlotherm). 


























































































