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Phase change materials (PCM) — материалы, способные запасать избыточное тепло в виде энергии фазового перехода и высвобождать его без значительного изменения температуры. Среди них выделяются водно-солевые PCM, состоящие из гидратов неорганических солей. Потенциально многокомпонентные водно-солевые PCM имеют значительный тепловой эффект фазового перехода, при этом являются негорючими и изготавливаются из доступных веществ. Однако для того чтобы точно подобрать состав PCM для работы при заданной температуре, необходимо знать полную фазовую диаграмму системы. Для этого требуется построить термодинамическую модель системы, которая является математическим выражением зависимости свойств системы от состава и температуры.
В настоящее время для описания водно-солевых систем предложено множество термодинамических моделей, которые можно объединить в две основные группы: полиномиальные и модели локального состава. В данной работе для описания равновесий жидкость-пар и жидкость-кристаллическая фаза было решено использовать термодинамическую модель из каждой группы: модель Питцера – Симонсона – Клегга (ПСК) и обобщённую модель локального состава для растворов электролитов (eGLCM). Модель ПСК успешно применялась множеством авторов для описания растворов электролитов, в том числе и к системам MgSO4–H2O и MgCl2–H2O. Модель eGLCM была недавно разработана в лаборатории химической термодинамики МГУ и задействует не только развитые предположения Дебая – Хюккеля, но и концепцию локального состава.
В тройной системе AlCl3–Al2(SO4)3–H2O на приборе AQUALAB 4TE была впервые определена активность воды при 25 ℃.
В настоящей работе на основе описания активности компонентов и параметров стабильности гидратов солей впервые проведена параметризация моделей eGLCM и Питцера – Симонсона – Клегга для бинарных подсистем хлорид алюминия – вода и сульфат алюминия – вода, а также тройных подсистем MgSO4–Al2(SO4)3–H2O, MgCl2–AlCl3–H2O, MgCl2–MgSO4–H2O и AlCl3–Al2(SO4)3–H2O. Результаты свидетельствуют о том, что обе модели позволяют адекватно описывать исследуемые системы и могут быть использованы в дальнейшей работе при моделировании многокомпонентной системы и разработке многокомпонентных водно-солевых PCM.
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