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Studienarbeit/Masterarbeit:
Einfluss des Torsionspotenzials auf die Wiedergabe der Viskosititen
von fluorierten Butenen

Ein bestehendes Force Field - Modell fiir Hydrofluoroolefine umfasst derzeit hauptsachlich fluo-
rierte Propene, die als Arbeitsmedien fiir verschiedene kaltetechnische Anwendungen diskutiert
werden. Aktuell werden aber auch vermehrt HFO Komponenten auf Basis von fluorierten Butenen
als neue Arbeitsfluide fiir Hochtemperaturwarmepumpen oder Organic Rankine Prozesse vorge-
schlagen. Daher soll das Force Field auf diese Komponenten erweitert werden. Dies soll exempla-
risch anhand der Komponenten HF0-1345fz, -1354mfy und -1336fy erfolgen.
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Die Modellierung der fluorierten Butene mit beliebiger Position der Doppelbindung stellt jedoch
eine besondere Herausforderung fiir die Parametrisierung der intramolekularen Terme dar, da
mit wachsender Komplexitit der Molekiile auch die gegenseitige Beeinflussung der inneren Frei-
heitsgrade zunimmt. Die gréf3ten Geometriednderungen in Molekiilen resultieren immer aus Tor-
sionen um Dihedrale, so dass deren korrekte Beschreibung wichtig ist, um die Dynamik der Mo-
lekiile richtig wiederzugeben. Bei den fluorierten Butenen wie HF0-1345fz, -1354mfy und -
1336yfliegt die Doppelbindung am ersten C-Atom an. Daher sind Rotationen um den CM=CM-CT-
CT Dihedral u.a. moglich, die in sehr komplexen Torsionsprofilen resultieren, wie in der folgenden
Abbildung exemplarisch fiir HFO-1336yf dargestellt ist.
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Fir die in den Komponenten HF0-1345fz, -1354mfy und -1336yf vorhandenen Dihedralwinkel
soll untersucht werden, mit welcher funktionalen Form das Torsionpotenzial am besten abgebil-
det werden kann. Bei der Untersuchung von geeigneten Torsionspotenzialen zur Beschreibung
der komplexen fluorierten Butene sind insbesondere die Ubertragbarkeit der Torsionsparameter
zwischen verschiedenen Komponenten und die Auswirkungen der Modellierung auf die Simula-
tion von dynamischen Eigenschaften wie Viskositdten zu analysieren.
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