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摘 要：研究系统收集了氯化盐、硝酸盐和碳酸盐等二元熔盐体系的熔化焓实验值数据，并以此为基础，建立了四种经

验预测模型，分别为对数形式（模型Ⅰ）、线性加和形式（模型Ⅱ）、分数形式（模型Ⅲ）和幂指数形式（模型Ⅳ）。此外，将

各不同模型预测值与实验值进行了对比和误差计算。结果表明，采用分数形式的模型Ⅲ具有最佳的预测准确性，该模

型预测值与实验值的总平均绝对相对误差仅为 0.07。这表明混合熔盐熔化焓与不同组分间存在分数非线性关系。模

型Ⅰ的预测精度次之，而模型Ⅱ与模型Ⅳ的预测误差较前二者更大。各模型对氯化盐与碳酸盐体系的预测精度高于硝

酸盐体系，分析认为这与硝酸根离子具有更复杂的空间结构以及更强的位阻效应有关。研究为二元熔盐关键热物性

熔化焓的快速预测提供了可靠模型，并为后续推广至多元熔盐体系预测模型提供了参考和依据。

关键词：二元熔盐体系；熔化焓；预测模型；热物性

中图分类号：TQ124.4 文献标志码：A 文章编号：1008-858X（2026）02-0016-06

“双碳”背景下，可再生能源快速发展，正成为国家

能源的重要来源之一［1］。然而，受自然因素的影响，可

再生能源极易出现供应和需求不平衡的问题［2］。在此

背景下，热能储存被认为是有效解决可再生能源供需

平衡的关键技术，发展高效、稳定、经济的储热系统能

为可再生能源的大规模应用提供重要支撑［3，4］。在众多

储热材料中，熔盐因其工作温度范围宽、蒸汽压低、

热稳定性和化学稳定性良好、成本低廉等特点，被广

泛应用于光热发电站、核电站、余热回收等场景［5，6］。

熔盐材料的热物理性质直接决定了其作为储热

材料时储热系统的效率、成本和运行稳定性［7］。为获

得适用于不同场景下的理想熔盐材料，例如更低的

熔点、更好的稳定性和更低廉的成本，实际应用时往

往采用共晶熔盐，即多元混合熔盐体系［8，9］。而获取

多元熔盐体系的物性数据主要源于反复的实验测

定，这需要大量的时间、人力、物力成本［10，11］。因此，

建立适用于多元熔盐物性的预测模型至关重要，能

显著缩短熔盐体系设计与开发周期。

熔化焓是熔盐作为储热介质的关键热物性，反

映了熔盐材料的储能密度。尤其在相变储热中，熔

化焓的值直接决定系统能否维持温度恒定，以确保

整个储热系统的稳定［12，13］。目前，对于熔盐熔化焓

的预测，简易的线性混合计算预测效果欠佳，因为熔

盐作为离子流体，混合后的物性通常具有一定的非

理想性［14］。一些经验模型在预测熔盐熔化焓时，预

测精度仍有所不足，且对于众多不同种类的熔盐体

系，适用性也有所欠缺［15］。二元熔盐体系是构成多

元体系的基础，建立能准确预测二元熔盐体系的计

算模型，并分析其适用性是进一步推广至多元熔盐

预测模型的必要步骤。

基于以上，本研究旨在构建能够准确预测二元

熔盐体系熔化焓的预测模型体系，且能够适用于不

同的熔盐体系，同时为将来推广到多元熔盐体系奠

定基础。在研究前期，我们收集并整理了二元熔盐

体系的熔化焓数据，涵盖氯化盐、硝酸盐、碳酸盐等

熔盐种类，确定了不同类别熔盐熔化焓的大致数值
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范围。以整理的二元熔盐体系熔化焓数据为基础，

本研究建立了四种不同计算类型，分别基于对数形

式、加和形式、分数形式及幂指数形式。此外，将各

模型的预测值与收集的实验值进行对比和误差计

算，评估不同计算形式下模型的适用性。得到的结

论可为模型进一步优化，并最终构建多元熔盐混合

预测模型提供参考和依据。

1 数据集元数据简介

《二元熔盐体系熔化焓的数据集及其预测模型

构建与性能研究》的名称、作者、地理区域、数据年

代、地理区域、数据量、数据格式、数据出版与共享服

务平台、基金项目和数据集组成见表 1。

2 数据采集和处理方法

2.1 数据收集

在建立模型之前，收集了不同二元熔盐体系的

熔化焓数据，如表 2 所示［8，16-18］。这些数据为后续预

测模型的建立和验证提供了基础。

由表 2 中的数据可以初步评价，不同类型熔盐

的熔化焓差异明显，即使同一类型熔盐的熔化焓，组

分的不同也对熔化焓有不可忽略的影响。而熔盐熔

化焓受组分组成变化的影响有限，这一点由图 1～3

中的趋势也可以得到。图中趋势还表明，三类二元

熔盐体系熔化焓随组分变化的趋势呈现一定的规

律，探究这种规律的内在联系能为有效建立模型提

供基础。

表2 二元熔盐体系熔化焓
Table 2 Melting enthalpy of binary molten salt system

组分 1

氯化盐

AlCl3

AlCl3

AlCl3

KCl

KCl

NaCl

NaCl

LiCl

硝酸盐

LiNO3

LiNO3

LiNO3

LiNO3

LiNO3

LiNO3

NaNO3

NaNO3

KNO3

KNO3

KNO3

KNO3

KNO3

碳酸盐

K2CO3

K2CO3

K2CO3

K2CO3

Li2CO3

Na2CO3

Na2CO3

Na2CO3

Na2CO3

质量
分数/wt%

82.50

78.40

88.50

61.00

51.20

73.40

76.00

64.50

62.00

60.00

85.00

92.50

97.40

99.00

74.20

72.00

58.00

59.50

50.00

40.00

50.00

72.00

71.50

50.00

65.00

75.20

55.70

56.00

55.60

78.30

组分 2

LiCl

KCl

LiCl

MgCl2

KF

NaF

LiF

NaCl

NaNO3

NaNO3

NaCl

NaCl

Ba（NO3）2

Ba（NO3）2

NaOH

NaOH

LiNO3

LiNO3

NaNO3

NaNO3

NaNO3

Li2CO3

Li2CO3

Li2CO3

Li2CO3

LiF

Li2CO3

Li2CO3

Li2CO3

Li2CO3

质量
分数/wt%

17.50

21.60

11.50

39.00

48.80

26.60

24.00

35.50

38.00

40.00

15.00

7.50

2.60

1.00

25.80

28.00

42.00

40.50

50.00

60.00

50.00

28.00

28.50

50.00

35.00

24.80

44.30

44.00

44.40

21.70

熔化焓/
（kJ·kg-1）

251.00

254.00

252.00

351.00

407.00

170.00

476.90

414.50

248.00

265.00

369.00

354.00

368.00

368.00

158.00

158.00

170.00

136.00

100.70

108.67

105.00

263.00

316.00

335.00

344.00

594.50

372.00

368.00

370.00

316.00

表1 数据库（集）基本信息简介
Table 1 Introduction to basic information of the database（set）

数据库（集）
名称

数据作者

数据通信作者

数据年代

地理区域

数据量

数据格式

数据服务系统
网址

基金项目

数据集组成

二元熔盐体系熔化焓的数据集及其预测
模型构建与性能研究

李积升，山金芳，郭锦先，胡玉峰，张来勇，孙长宇

李积升

1983-2019

中国，美国，英国

111 KB
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https：//cstr.cn/31253.11.sciencedb.j00265.00019

青海省科技厅基础研究计划项目（2023-ZJ-711）

本数据集包含氯化盐、硝酸盐和碳酸盐三个二元
熔盐体系，不同质量分数的熔化焓实验值数据
和预测数据，建立了四种熔化焓的预测模型
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图1 各种氯化盐熔盐体系熔化焓比较
Fig. 1 Comparison of melting enthalpies of various

chloride molten salt systems
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2.2 数据模型建立

采用模型建立假设体系的组成可通过质量分

数、摩尔分数和体积分数表示，基于体系的组成建立

初步的组分分数方程如（1）所示：

0 ≤ mi ≤ 1 （1）

其中，mi表示体系中各不同组分的质量分数、摩尔分

数或体积分数；i 表示体系中的每个组分。

根据已有的经验预测模型以及熔化焓物性的变

化趋势，本研究建立以下四种类型的预测模型对二

元熔盐体系的熔化焓进行预测：

模型Ⅰ，对数形式：

lg ( )ΔHf，mix =∑i = 1

n ( )mi lg ( )ΔHf，i （2）

模型Ⅱ，加和形式：

ΔHf，mix =∑i = 1

n ( )miΔHf，i （3）

模型Ⅲ，分数形式：

1
ΔHf，mix

=∑i = 1

n ( )mi

1
ΔHf，i

（4）

模型Ⅳ，幂指数形式：

ΔHf，mix = ( )∑i = 1

n mi∗ΔHf，i

1
n

n

（5）

幂指数方程形式的指数需要取决于熔盐体系的

不同进行变化。

其中，ΔHf，mix 表示二元混合熔盐的熔化焓，ΔHf，i

表示纯组分的熔化焓，mi表示该组分在混合熔盐中的

含量，通常以摩尔分数、质量分数或体积分数表示。

2.3 数据处理

预测结果需与从实验结果得到的实验数据进行

比较。在不同组分和组成体系的整个数据范围内，

模型预测值和实验测量值之间的平均绝对相对误差

可以通过下式定义。

δd = 1N∑i
n

|Hm.exp - Hm.cal| Hm.exp （6）

3 数据产品描述

3.1 预测结果比较与分析

不同二元熔盐体系的预测计算结果与原始实验

值的对比和误差如表 2 所示。图 4 展示了不同体系

各模型预测值与实验值的相对误差，图 5 展示了不

同熔盐体系下各模型的平均误差与总相对误差的对

比。由表 2 以及图 4、5 可知，通过对建立的模型方程

预测数据与实验值进行比较，三种熔盐体系在四种

模型方程下的预测精度各不相同。

在氯化盐体系下，平均绝对相对误差最大为 0.16；

H
m

.e
xp
/（k

J·K
g-

1 ）

图2 各种硝酸盐熔盐体系熔化焓比较
Fig. 2 Comparison of melting enthalpies of various

nitrate molten salt systems

图4 各模型预测值的相对误差
Fig. 4 Relative errors of predicted values for each model

H
m
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/（k
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1 ）

图3 各种碳酸盐熔盐体系熔化焓比较
Fig. 3 Comparison of melting enthalpies of various

carbonate molten salt systems
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预测值与实验值的最大绝对偏差为 94.09 kJ·kg-1，来

源于 NaCl-LiF 体系。硝酸盐体系下，平均绝对相对

误差最大为 0.20；预测值与实验值的最大绝对偏差

为 78.82 kJ·kg-1，来源于 KNO3-LiNO3 体系。碳酸盐

体系下，平均绝对相对误差最大为 0.15；预测值与实

验 值 的 最 大 绝 对 偏 差 为 93.10 kJ·kg-1，来 源 于

Li2CO3-LiF 体系。由图 4 和图 5 发现，采用模型Ⅰ与

模型Ⅲ计算得到的预测值与实验值的误差要明显低

于模型Ⅱ和模型Ⅳ。后两种模型误差较前两种高的

原因可能为模型Ⅱ为简易的线性加和形式，熔盐作

为离子流体，其内部的相互作用导致了熔盐混合后

物性产生一定的非线性变化［19］。而模型Ⅳ为幂指数

形式，其指数值的变化直接影响模型预测的准确性。

图5 各模型的平均误差与总相对误差对比
Fig. 5 Comparison of average error and total relative

error of various models

表2 模型方程预测结果对比
Table 2 Comparison of prediction results from model equations

体系组成

Com1

AlCl3
AlCl3
AlCl3
KCl

KCl

NaCl

NaCl

LiCl

平均绝对相对误差 δd

LiNO3

LiNO3

LiNO3

LiNO3

LiNO3

LiNO3

NaNO2

NaNO3

KNO3

KNO3

KNO3

KNO3

KNO3

平均绝对相对误差 δd

K2CO3

K2CO3

K2CO3

K2CO3

Li2CO3

Na2CO2

Na2CO3

Na2CO3

Na2CO3

平均绝对相对误差 δd

总平均绝对相对误差

Com2

LiCl

KCl

LiCl

MgCl2
KF

NaF

LiF

NaCl

NaNO3

NaNO3

NaCl

NaCl

Ba（NO3）2

Ba（NO3）2

NaOH

NaOH

LiNO3

LiNO3

NaNO3

NaNO3

NaNO3

Li2CO3

Li2CO3

Li2CO3

Li2CO3

LiF

Li2CO3

Li2CO3

Li2CO3

Li2CO3

质量
分数/wt%

m1

82.50

78.40

88.50

61.00

51.20

73.40

76.00

64.50

62.00

60.00

85.00

92.50

97.40

99.00

74.20

72.00

58.00

59.50

50.00

40.00

50.00

72.00

71.50

50.00

65.00

75.20

55.70

56.00

55.60

78.30

m2

17.50

21.60

11.50

39.00

48.80

26.60

24.00

35.50

38.00

40.00

15.00

7.50

2.60

1.00

25.80

28.00

42.00

40.50

50.00

60.00

50.00

28.00

28.50

50.00

35.00

24.80

44.30

44.00

44.40

21.70

文献值

Hm.exp

251

254

252

351

407

170

476.9

414.5

248

265

369

354

368

368

158

158

170

136

100.7

108.67

105

263

316

335

344

594.5

372

368

370

316

模型Ⅰ
Hm.c

292.85

281.98

283.04

388.65

404.86

215.38

399.30

400.44

271.90

267.91

376.09

367.96

354.95

358.05

176.07

170.08

186.65

183.51

141.25

146.93

141.25

307.46

308.92

378.49

328.48

675.11

391.33

390.40

391.63

327.48

d

0.17

0.11

0.12

0.11

0.01

0.27

0.16

0.03

0.12

0.10

0.01

0.02

0.04

0.04

0.03

0.11

0.08

0.10

0.35

0.40

0.35

0.35

0.15

0.17

0.02

0.13

0.05

0.14

0.05

0.06

0.06

0.04

0.08

0.13

模型Ⅱ
Hm.c

300.62

284.03

288.46

391.59

408.94

264.09

403.29

404.45

288.56

284.80

378.27

369.14

356.07

358.49

176.19

170.11

218.48

214.82

144.00

149.60

144.00

339.88

341.74

421.50

365.85

687.60

422.63

421.64

422.96

347.83

d

0.20

0.12

0.14

0.12

0.00

0.55

0.15

0.02

0.16

0.16

0.07

0.03

0.04

0.03

0.03

0.12

0.08

0.29

0.58

0.43

0.38

0.37

0.20

0.29

0.08

0.26

0.06

0.16

0.14

0.15

0.14

0.10

0.15

0.18

模型Ⅲ
Hm.c

286.90

280.15

279.05

385.84

400.85

162.00

395.44

396.54

254.35

250.49

374.19

366.96

353.36

357.42

175.95

170.06

162.16

159.89

138.56

144.16

138.56

284.73

285.78

339.86

300.22

664.46

363.91

363.13

364.17

313.04

d

0.12

0.09

0.11

0.09

0.02

0.05

0.17

0.04

0.09

0.02

0.06

0.01

0.04

0.04

0.03

0.10

0.07

0.05

0.14

0.28

0.25

0.24

0.10

0.07

0.10

0.01

0.13

0.11

0.02

0.01

0.01

0.01

0.05

0.07

模型Ⅳ
Hm.c

295.23

282.64

284.67

389.62

406.22

233.46

400.62

401.76

277.66

273.71

376.79

368.33

355.36

358.21

176.11

170.09

196.78

193.39

142.17

147.83

142.17

317.24

318.84

392.77

340.11

679.07

401.52

400.57

401.84

333.58

d

0.18

0.11

0.13

0.11

0.00

0.37

0.16

0.03

0.14

0.12

0.03

0.02

0.04

0.03

0.03

0.11

0.08

0.16

0.42

0.41

0.36

0.35

0.16

0.21

0.01

0.17

0.01

0.14

0.08

0.09

0.09

0.06

0.09

0.13

最大
绝对偏差

|Δ|

49.62

30.03

36.46

40.59

6.15

94.09

81.46

17.96

40.56

19.80

9.27

15.14

14.64

10.58

18.19

12.11

48.48

78.82

43.30

40.93

39.00

76.88

30.22

86.50

43.78

93.10

50.63

53.64

52.96

31.83
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在本研究中，幂指数可能缺乏更详细具体的规则对

其进行约束，这也是该形式的预测模型继续优化的

方向。分数形式的模型Ⅲ是四类熔盐焓预测模型中

的最佳预测模型，同时在相同熔盐种类中预测效果

也最好，这表明混合熔盐的熔融焓与熔盐体系中各

组分的熔融焓之间存在一定的分数非线性关系。此

外，各模型对氯化盐和碳酸熔盐的预测效果优于硝

酸盐，这一现象可能源于硝酸根离子的形状相对而

言不规则，具有更显著的空间位阻效应［20，21］。

3.2 模型讨论

四种不同形式的预测模型，其本质均是对熔盐

混合前后物性变化的数学描述。模型Ⅰ和模型Ⅱ形

式简易，可以看作是对熔盐纯组分性质的加和，能快

速进行物性预测，但缺乏对混合后相互作用的细致

描述。模型Ⅲ的形式为分数形式，在热力学或者传

输理论中，物性的倒数常常用来表述阻力或流动方

面的能力。例如，电阻率的倒数是电导率，黏度的倒

数反映流体的流动性等。因此，某种程度上熔化焓

的倒数反映了熔化的效率或能力，这或许导致其在

四种模型中有最好的预测性能。模型Ⅳ中的指数项

n 可作为随体系或组分调节的可调参数，以分别反映

不同离子对之间的相互作用。理论上当熔盐体系组

分增加，该参数可推广为更复杂的形式以更精确描

述多元熔盐的混合，但需要大量准确的实验数据来

约束参数规则，模型Ⅳ不稳定的预测误差也证明了

这一点。

4 结 论

本研究提出了用于预测二元熔盐熔化焓的模型

方程，包括对数形式、加和形式、分数形式和幂指数

形式四种经验预测模型。四种预测模型均对氯化

盐、硝酸盐和碳酸盐相关的二元熔盐体系进行了验

证，并将计算出的多种熔盐的熔化焓预测值与文献

报道的实测值进行了比较。结果表明，采用分数形

式的模型Ⅲ具有最佳的预测性能，该模型下预测值

与实验值的总平均绝对相对误差仅为 0.07。模型Ⅰ
的预测精度次之。由于方程形式与离子相互作用的

因素，模型Ⅱ和模型Ⅳ预测误差高于前两种模型。

此外，四种模型对氯化盐与碳酸盐体系的预测效果

均优于硝酸盐体系。所有模型下三种熔盐体系熔化

焓预测值与实验值的平均绝对相对误差均小于

0.20，总平均绝对相对误差均小于 0.18。理论上，模

型Ⅳ具有推广至预测更多元熔盐体系的潜力，但需

要大量准确的实验数据对可调参数进行约束。

作者分工：李积升，软件模拟、手稿写作、资源、

监督；山金芳，数据收集、建模；郭锦先，数据分析；

胡玉峰，模型开发；张来勇，数据处理；孙长宇，数据

对比。
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Abstract：This study systematically collected experimental data on the melting enthalpy of binary molten

salt systems，including chloride，nitrate，and carbonate salts. Based on this，four empirical prediction mod‐

els were established，namely logarithmic form（Model Ⅰ），linear additive form（Model Ⅱ），fractional

form（Model Ⅲ），and power-law form（Model Ⅳ）. Furthermore，the predicted values of each model were

compared with the experimental values，and the errors were calculated. The results showed that Model Ⅲ，

using a fractional form，exhibited the best prediction accuracy，with a total average absolute relative error

of only 0.07 between the predicted and experimental values. This indicates a fractional nonlinear relation‐

ship between the melting enthalpy of mixed molten salts and their different components. Model I had the

second-highest prediction accuracy，while Models Ⅱ and Ⅳ had larger prediction errors compared to the

former two models. The prediction accuracy of each model for chloride and carbonate systems was higher

than that for the nitrate system，which is believed to be related to the more complex spatial structure and

stronger steric hindrance effect of nitrate ions. This study provides reliable models for the rapid prediction

of melting enthalpy，a key thermal property of binary molten salts，and offers a reference and basis for the

subsequent extension of prediction models to multi-component molten salt systems.

Key words：Binary molten salt system；Melting enthalpy；Prediction model；Thermophysical properties
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