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Теплоаккумулирующие материалы – экологичный способ хранения энергии, принцип действия которых преимущественно основан на поглощении или выделении теплоты при фазовых или химических превращениях. Теплоаккумулирующие материалы на основе смесей неорганических солей находят широкое применение в различных областях техники, так как они характеризуются большой энтальпией фазового перехода, не являются огнеопасными и позволяют изменять рабочую температуру за счет изменения состава смеси. 

В системе Na+, K+, Mg2+, Al3+ // Cl–, SO42–, H2PO4–, HPO42–, PO43– – H2O существует большое количество соединений с высокой энтальпией плавления, на основе которых потенциально можно создать солевые теплоаккумулирующие композиции с необходимыми температурами плавления для различных применений. Оптимальный состав многокомпонентных систем может быть подобран экспериментально, но эффективнее использовать для этого термодинамическое моделирование. Так как построение термодинамических моделей ведётся по «принципу пирамиды», в рамках данного исследования была рассмотрена тройная подсистема Na2SO4–Al2(SO4)3–H2O. Целью данной работы является построение термодинамической модели указанной системы. 

Одним из этапов работы стало получение экспериментальных данных об активности воды в системе Na2SO4–Al2(SO4)3–H2O. Для этого использовали специально созданную в лаборатории химической термодинамики химического факультета МГУ установку по измерению давления пара статическим методом. Непосредственно перед измерением растворы дегазировали не менее 8 часов, чтобы удалить растворённые в них газы. В результате измерено давление паров воды при 25 ºC над 6-ю растворами, точность измерения psat не хуже 0.5 %. 
Для описания термодинамических свойств и фазовых равновесий в системе Na2SO4–Al2(SO4)3–H2O использована модель Питцера – Симонсона – Клегга (ПСК), так как она применима к многокомпонентным системам и позволяет описывать растворы различных концентраций вплоть до насыщения. Для подсистемы сульфат натрия – вода в литературе опубликованы параметры модели ПСК, которые были использованы нами для построения модели системы большей компонентности. Однако для второй подсистемы сульфат алюминия – вода надежных термодинамических моделей в литературе не представлено, поэтому в рамках настоящей работы параметры модели находили на основе имеющихся литературных данных по растворимости и парожидкостным равновесиям. На основе моделей двойных подсистем была построена модель исследуемой тройной системы. Оптимизация параметров модели ПСК и константы диссоциации двойной соли только на основе литературных данных о растворимости солей приводила к тому, что отклонения между расчетными значениями давления пара и экспериментальными значениями, полученными в настоящей работе, доходили до 2 %. С целью увеличения надёжности предлагаемой модели экспериментальные данные о давлении пара над тройными растворами были включены в оптимизацию. В итоге удалось получить модельное описание с ошибкой, не превышающей 1 %.
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