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A sóolvadékok kiemelt szerepet töltenek be az ionos folyadékok között, lévén hogy számos elektrokémiai eljárás fontos elemei. Ezen 
technológiák gazdaságos megvalósíthatóságához olcsó és alacsony olvadáspontú összetételeket kell keresni.

Jelen kutatás során többkomponensű, Na+ és K+ kationokból, valamint F-, Cl-, Br- és I- anionokból álló sókeverékeket vizsgáltunk a 
FactSage szoftvert és sóolvadék adatbankjait felhasználva. A lehetséges összetétel-kombinációkat kis lépésközökkel végigszámolva 
lehetőségünk nyílt kiválasztani az elektrokémiai felhasználásra potenciálisan alkalmas, alacsony olvadáspontú összetételeket.
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Molten salts have an important role among ionic liquids, as they are essential components of many electrochemical processes. In order to 
make these technologies economically viable, cheap and low-melting compositions must be sought.

In this research multi-component salt mixtures consisting of Na+ and K+ cations and F-, Cl-, Br- and I- anions were examined using the 
FactSage software and molten salt data banks. By scanning all the possible composition combinations in small steps, we had the opportunity 
to select compositions with a low melting point that are potentially suitable for electrochemical use.

Bevezetés
A sóolvadékok számos technológiában kiemelt szerepet 

töltenek be. Sóolvadékokat használhatnak acélgyártásnál, 
alumínium hulladék feldolgozásnál, nukleáris reaktorok 
hűtőközegeként, vagy éppen hőtároló közegként [1-8]. 
Elektrokémiai felhasználások, ezen belül fémolvadék 
akkumulátorok terén is egyre nagyobb figyelem össz-
pontosul a sóolvadékokra, mint lehetséges elektrolitokra 
[9-12]. Kim és társai öt kritériumot állítottak a potenciális 
elektrolitokkal szemben: alacsony olvadáspont, nagy 
ionos vezetőképesség, megfelelő sűrűség, spontán és 
visszafordíthatatlan elektród-elektrolit reakciók hiánya és 
minimális fém oldhatóság. Az utóbbi kritériumról megjegy-
zendő, hogy az önkisülés következtében fellépő veszteség 
csökkentése végett nagy jelentősége van. Megállapították, 
hogy a fémek oldhatósága csökken a sóolvadék elektro-
litban további kationok hozzáadásával [9]. Az alumínium 
ipari előállítása sóolvadék elektrolízissel történik, általáno-
san kriolitot használnak [13], ugyanakkor léteznek megol-
dások kloridos olvadékból történő elektrolízisre is [14-15]. 
Sóolvadék elektrolízissel leválasztható titán [16], előállít-
hatók fémboridok [17-19], szilicidek [20], karbon nanocsö-
vek [21-24]. A szemcsékkel erősített fémmátrixú kompozi-
tok újrahasznosításának lényeges kérdése a mátrix és a 
szemcsék szétválasztása, ami sóolvadék alkalmazásával 
megoldható [25]. Sóolvadékok alkalmasak lehetnek fémek 
és kerámiák felületkezelésére [26], fémmátrixú és karbon-
mátrixú kompozitok előállítására [27-32].

A sóolvadékok fizikai-kémiai jellemzőit számos kutató 
igyekezett számítógéppel modellezni. Aragones és társai 
három különböző erőtér modell (Tosi-Fumi, Smith-Dang 
és Joung-Cheatham) figyelembevételével és három eltérő 
számítási metódussal számították ki alkáli-halogenidek 
keverékének olvadáspontját [33]. Megállapították, hogy 
NaCl esetén a Tosi-Fumi modellel kapott olvadáspont 

érték áll a legközelebb a kísérleti eredményekhez.
Waltz és társai a WBK erőtér modell bevezetésével jobb 

közelítést kaptak alkáli-halogenidek fizikai jellemzőinek 
(köztük az olvadáspont) meghatározására, mint a koráb-
ban alkalmazott modellekkel lehetett [34-35].

Alkáli halogenidek olvadási jellemzőit meghatározza az 
anion-kation összetétel, mivel az ionok közti kötés erőssé-
gét befolyásolja az ionok közötti távolság, ezért nagyobb 
rendszámú (és nagyobb méretű) ionok között a kötés 
erőssége kisebb. Ebből kifolyólag általában elmondható, 
hogy akár a kationok, akár az anionok esetén a rend-
szám növelése kisebb olvadáspontot eredményez tiszta 
(egyfajta aniont és kationt tartalmazó) sók esetén [36-37]. 
Az ionméret növelésével nem csak az olvadáspont, de a 
hővezető-képesség [38] és a hőkapacitás [39] is csökken.

Keverékek olvadáspontja meghatározható számító-
gépes termodinamika (computational thermodynamics) 
módszerével is, amihez számos kereskedelemben kap-
ható szoftvercsomag rendelkezésre áll. Ezen szoftverek 
termodinamikai adatbázisokra és a vonatkozó egyenle-
tekre támaszkodva határozzák meg a lehetséges fázisok 
egyensúlyát, figyelembe véve a rendszer Gibbs-energia 
minimumra való törekvését [6, 40-42]. 

Jelen munkánk során FactSage szoftvercsomagot fel-
használva határoztuk meg Na+, K+ kationokat, illetve F-, 
Cl-, Br-, I- anionokat tartalmazó sókeverékek legalacso-
nyabb olvadáspontú összetételeit.

1.	 A kutatás során alkalmazott módszerek
Munkánkhoz FactSage 8.1 szoftvercsomagot hasz-

náltuk, annak fázisegyensúly meghatározására szolgáló 
Equilib modulját, illetve az FTSalt és ELEM adatbázisokat.

A FactSage lehetővé teszi ismétlődő feladatok elvég-
zésére saját programkód, úgynevezett makró fejleszté-
sét. Erre a célra írt makrót lefuttatva nagy koncentráció 
felbontással (5 mol% az anionok és kationok estén is) 
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(NaBr-NaI, KBr-KI) tartalmazó keverékek eredményezik a 
legkisebb minimum olvadáspontot. Ezzel szemben kisebb 
és nagyobb anionokat (KF-KI, illetve NaCl-NaI) tartalmazó 
keverékek minimum olvadáspontja 75-100 °C-al kisebb.

3.	 A kapott eredmények és kiértékelésük
A vizsgálataink során megállapítottuk, hogy az elér-

hető legalacsonyabb olvadáspont értékek 380-390 °C 
között alakulnak. Valamennyi 400 °C alatti olvadáspon-
tú összetételről elmondható, hogy a kationok aránya: 
35-65 mol%  Na+, 35-65 mol%  K+; az anionok aránya: 
10-20 mol% Cl-, 0 mol% F-, 25-45 mol% Br-, 35-65 mol% 
I- (utóbbi kettő együtt 80-90 mol%). A két legalacsonyabb 
olvadáspontot eredményező, egymástól markánsan eltérő 
összetételt, valamint a hozzájuk tartozó olvadáspontokat 
a 3.  táblázatban mutatjuk be. Az eredmények összhang-
ban vannak a korábbi szakaszban bemutatottakkal, a 
legalacsonyabb olvadáspontokat azok az összetételek 
adják, ahol a Na+ és K+ kationok mólaránya többé-kevésbé 
kiegyenlített, míg az anionok döntő hányadát a nagy rend-
számú, következésképpen nagy átmérőjű ionok teszik ki, 
míg a kis rendszámú ionok mólaránya 20 %, vagy az alatt 
marad.

Megkerestük azokat az összetételeket, amelyek egyféle 
kationt tartalmazva eredményezik a legalacsonyabb olva-
dáspontot (4. táblázat). A csak K+-t tartalmazó halogenid 
sók esetén az olvadáspont minimuma 428 °C, míg csak 
Na+ kationtartalmú sók esetén 464 °C.

3. táblázat: A legalacsonyabb olvadáspontokat adó összetételek 
(móltört) és a hozzájuk tartozó olvadáspont értékek

Na+/
(Na++K+)

K+/
(Na++K+)

Cl-/ 
(Cl-+F-+ 
Br-+I-)

F-/ 
(Cl-+F-+ 
Br-+I-)

Br-/ 
(Cl-+F-+ 
Br-+I-)

I-/ 
(Cl-+F-+ 
Br-+I-)

Tm 
[°C]

0,44 0,56 0,2 0,00 0,44 0,36 387
0,63 0,37 0,14 0,00 0,25 0,61 383

Vizsgáltuk, hogy a 3. táblázatban közölt összetételek (a 
továbbiakban: 1. sor: 1. összetétel; 2. sor: 2. összetétel) 
kismértékű módosítása miként befolyásolja a sókeveré-
kek olvadáspontját. Az 1. ábrán a két összetétel kation 
koncentráció változtatásának hatását mutatjuk be, ahol 
2,5 % eltérés mintegy 8-12 °C olvadáspont növekedést 
eredményez.

végigpásztáztuk az összes lehetséges összetétel-kombi-
nációt, és kiválasztottuk azokat az összetételeket, ame-
lyek alacsony olvadáspontjuk révén gazdaságosan alkal-
mazhatók lehetnek elektrolitként.

A valóságos technológiáknál az elektrolit összetétele 
időben változhat, illetve a cellán belül térben is eltérhet 
az előre beállított összetételtől. Ezért megvizsgáltuk azt is, 
hogy a kiválasztott összetételű sókeverékek olvadáspont-
ja mennyire érzékeny az egyes ionok koncentrációjának 
változására.

2.	 Kétkomponensű alkáli-halogenid rendszerek
Kétkomponensű (valójában kvázi kétkomponensű) rend-

szereket vizsgálva megállapíthatjuk, hogy a sókeverékek 
olvadáspontja kisebb, mint a tiszta sóké. Ez elmondható 
mind az ugyanazon aniont és két eltérő kationt (1. táblá-
zat), illetve ugyanazon kationt és két eltérő aniont (2. táb-
lázat) tartalmazó rendszerekről is.

1. táblázat: A talált minimum olvadáspontok (Tm (min)) a hozzá-
juk tartozó kationösszetétellel a NaX-KX kvázibinér rendszerek-
ben a különböző halogenid ionok (X: F-, Cl-, Br-, I-) estén

Anion Összetétel (Na+/(Na++K+)) [mol/mol] Tm (min) [°C]
F- 0,397 718
Cl- 0,506 657
Br- 0,487 643
I- 0,588 580

2. táblázat: A talált minimum olvadáspontok (Tm (min)) a hozzá-
juk tartozó anionösszetétellel az X2/(X1+X2) kvázibinér rendsze
rekben a vizsgált két kation (K+; Na+) estén

Kation Anion1 
(X1)

Anion2 
(X2)

Összetétel X2/(X1+X2) 
[mol/mol] Tm [°C]

K+ Br- Cl- 0,35 717
F- 0,405 581
I- 0,67 663

Cl- F- 0,45 606
I- 0,601 599

F- I- 0,602 543
Na+ Br- Cl- 0,25 740

F- 0,328 642
I- 0,687 645

Cl- F- 0,33 679
I- 0,6 573

F- I- 0,815 596

Az 1. táblázatot elemezve megállapíthatjuk, hogy a mini-
mális olvadásponthoz tartozó összetételek 0,4-0,6 móltört 
tartományon belül vannak. Az anion méretét növelve 
csökken az olvadáspont. A 2. táblázatból látható, hogy az 
olvadáspont minimumhoz tartozó összetételek szélesebb 
összetétel-tartományon belül helyezkednek el. Ezeknél az 
összetételeknél általánosan elmondható, hogy a nagyobb 
rádiuszú kation aránya nagyobb. Azt feltételeznénk a tisz-
ta sók olvadáspontjait elemezve, hogy a nagy anionokat 
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4. táblázat: Kizárólag Na+, illetve K+ kationt tartalmazó legala
csonyabb olvadáspontokat adó összetételek (móltört) és a 
hozzájuk tartozó olvadáspont értékek

Na+/
(Na++K+)

K+/
(Na++K+)

Cl-/ 
(Cl-+F-+ 
Br-+I-)

F-/ 
(Cl-+F-+ 
Br-+I-)

Br-/ 
(Cl-+F-+ 
Br-+I-)

I-/ 
(Cl-+F-+ 
Br-+I-)

Tm 
[°C]

0 1 0,2 0,2 0,25 0,35 428
1 0 0,2 0,05 0,3 0,45 464

Az anionok koncentráció-változtatásának olvadáspontra 
gyakorolt hatását a 2. (1. összetétel) és a 3. (2. összeté-
tel) ábrán mutatjuk be. Az 1. összetétel esetén a F--ion 
megjelenése okozza a legszembetűnőbb változást. Ez 
a 2. összetétel esetén kevésbé észrevehető. A Cl--ion 
koncentráció módosítása az 1. összetételnél kevéssé hat 
az olvadáspontra, míg a 2. összetételnél markánsabb a 
befolyása.

4.	 Összefoglalás
Jelen munkák során FactSage szoftver és adatbázis 

segítségével vizsgáltuk, hogy többkomponensű, Na+ és 
K+ kationokból, valamint F-, Cl-, Br- és I- anionokból álló 
sókeverékek összetétele miként befolyásolja az olvadás-
pontot, annak minimumát keresve. A számítás során az 
összetevők koncentrációinak 5 mol%-os változtatása mel-
lett az elérhető legkisebb olvadáspont 383 °C-nak adódott. 
Az ehhez tartozó összetétel: 63 mol% Na+ és 37 mol% 
K+ (a kationok százalékában), 14 mol% Cl-, 0 mol% F-, 
25 mol% Br- és 61 mol% I- (az anionok százalékában).

A 400 °C alatti olvadáspontú összetételekre jellemző, 
hogy a kationok aránya kiegyenlített (35-65 mol%), az 
anionok között a nagy rendszámú anionok dominálnak 
(75-80 mol%), a maradék Cl-(20-25 mol%), a F- koncent-
rációja 0 %.

Megállapítottuk, hogy kizárólag Na+ illetve K+ kationt tar-
talmazó keverékekkel 464, illetve 428 °C legalacsonyabb 
olvadáspont érhető el.

Valamint vizsgáltuk azt is, hogy a kiválasztott összetételű 
sókeverékek olvadáspontja mennyire érzékeny az egyes 
ionok koncentrációjának változására. Megállapítottuk, 
hogy az egyes ionok koncentráció-változásának hatása 
függ a kiinduló összetételtől, jellemzően 5-15 °C olva-
dáspont-növekedést jelent valamely anion vagy kation 
2,5 mol%-nyi koncentráció-változása.
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