
 

 .J. of Nucl Sci. and Tech                                                                                                                                                      ای  علوم و فنون هسته یمجله

 Vol. 87, No. 2, 2019, 109-114                                                                                                                                 114-109، 1398، 1شماره ، 87جلد 

            

 

 

 های واندروالس و دیتریسیهای ترمودینامیکی آب سنگین با استفاده از مدلمندیمطالعه قاعده

 
 2، حمیده سادات کرمانیان 1*محسن نجفی

 ، تهران ـ ایران 11365-8486ای، سازمان انرژی اتمی ایران، صندوق پستی: ای، پژوهشگاه علوم و فنون هستهسوخت هستهمواد و ی پژوهشکده. 1

 ـ ایران  ابهر، 4561934367، صندوق پستی: . گروه شیمی، دانشگاه پیام نور2
 

 

 

است.آب    چکیده: دوتریم  یا  سنگين  هيدروژن  اتم  دو  دارای  فيزیکي،   سنگين  خواص  اما  است  سبک  آب  شبيه  سنگين  آب  شيميایي  خواص 

ابزار مهم و مناسبي برای بررسي رفتار ترموفيزیکي مواد و پيشهستند. از طرف دیگر، معادلهها متفاوت  ای آنترمودیناميکي و هسته  بيني  ی حالت، 

مختلف  آن شرایط  در  نظر  ها  معادلهاز  حاضر  حال  در  است.  مقدار  و  دما  مي فشار،  که  دارند  وجود  مختلفي  حالت  آنهای  بهتوان  را  کلي  ها   طور 

اهميت آب سنگين و نقش آن در پژوهشتجربي دستهنيمه صورت نظری، تجربي و  به به  با توجه  این کار پژوهشي  بهبندی کرد.   ویژه  های مختلف 

های حالت  های ترمودیناميکي این ماده را با استفاده از معادلهمندی قاعده بر آن است که  ای و کاربرد این ماده در پزشکي و صنعت،  های هستهپژوهش

های تجربي ها با دادهی آنها و مقایسهدست آمده از محاسبههای بهدست آورد. داده های واندروالس و دیتریسي بهبراساس مدل   تجربي مختلفنيمه

کنند اما رفتار کمّي  بيني مي خوبي پيشهای ترمودیناميکي آب سنگين را به مندی طور کيفي قاعدهکار رفته، بههای حالت بهمشخص نمود که معادله

 . ا متفاوت استهآن
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Abstract: Heavy water has two heavy hydrogen atoms or deuterium. Chemical properties of heavy 

water are similar to light water, but their physical, thermodynamic, and nuclear properties are different. On 

the other hand, the Equation of State (EOS) is an important and suitable tool for studying the 

thermophysical behavior of materials and predicting them in different conditions in terms of pressure, 

temperature and amount. At present, there are different equations of state that can be categorized as 

theoreticall, empericall and semi-emperical. Regarding to the importance of heavy water and its role in 

various researches, in particular nuclear researches, and the application of this material in medicine and 

industry, the thermodynamic regularities of this material have been studied in this research using different 

semi-experimental equations of state based on van der Waals and Dieterici models. The comparison 

between calculations with the experimental data showed that the equations of state predicted the 

thermodynamic regularities of heavy water well qualitatively, but their quantitative behavior is different. 
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 مقدمه   .1

دارای  در ميان عناصر از اهميت زیادی برخوردار بوده و  هيدروژن  

ایزوتوپ   ترینترین و فراوانکسب   H1های مختلف است.  ایزوتوپ

پروتون در  تنها یک  و  به عنوان هيدروژن شناخته شده  است که 

دوتریم    یهسته آن  از  پس  دارد.  نما   (H2)خود  سپس   Dد  با  و 

است که به عنوان   T  دبا نما  (H3)ترین ایزوتوپ هيدروژن  سنگين

های پایدار هستند، شود. هيدروژن و دوتریم اتمتریتيم شناخته مي 

شود.  تبدیل مي  (He3)  3-تریتيم با واپاشي بتا به هليمکه  حالي در

آب   شده،  ترکيب  اکسيژن  با  ایجاد    (O2H)سبک  هيدروژن  را 

دوتریم  مي عنوان  به  نيز  اکسيژن  و  دوتریم  مشابه  ترکيب  کند. 

( اسO2Dاکسيد  یا آب سنگين شناخته شده  به   ت.(  آب سنگين 

اما  ی زمين یافت ميهای کرهدر آبطور طبيعي   مقدار آن شود 

مياست  کم  بسيار واقع  در  جداسازی    توان .  از  را  سنگين  آب 

با  مولکول   ها مطالعهبه دست آورد.    7000در هر    1فراواني  های آن 

در   1540/0%  تا  3501/0%  ازآب سنگين  دهد که محتوی  نشان مي

در تغيير های شور  در آب  0156/0%  تا  0/ 0149%های تازه و از  آب

 [. 1] است

دارد تفاوت  سبک  آب  با  سنگين  آب  فيزیکي  با  خواص   .

جای به  پيوندی   Dبا  Hگزینيتوجه  انرژی  سنگين،  آب  در 

کند و در های اکسيژن و هيدروژن در آب سنگين تغيير ميپيوند

شناختي آن عوض زیست  ویژه خواصنتيجه خواص فيزیکي و به

تر است.  شود. مثلاً گرمای ویژه آب سنگين از آب سبک بيشمي

جوشد و زودتر یخ  آب سنگين در مقایسه با آب سبک دیرتر مي

به مراتب بيشچنين گرانزند. هممي از آب  روی آب سنگين  تر 

[ است  تفاوت3  ، 2سبک  جمله  از  آب  [.  بين  توجه  شایان  های 

ها با فرایندهای زیستي است. در  نی آسنگين و آب سبک رابطه

است،  که آب سبکحالي زندگي ضروری  تا   برای  سنگين  آب 

هماندازه است.  سمّي  هنگاميای  است  شده  داده  نشان  که  چنين 

کنند  پستانداران مقدار قابل توجهي از آب سنگين را مصرف مي

 [. 1افتد ]ها اتفاق ميآن شناختي ناخواسته درثيرهای روانأت

لح هستهاز  خواص  متفاوتاظ  دو  این  نيز  دليل  ای  به  اند. 

ی  لحاظ تکانه  بهای دوتریم با هيدروژن  های هستهتفاوت مشخصه

 هایای و گشتاور مغناطيسي، از آب سنگين و دوتریم در زمينهزاویه

مي  استفاده  نيز  پژوهشي  مثلاًمختلف  معمولي   شود.   هيدروژن 

اما  مي کند  جذب  را  نوترون  توسط تواند  نوترون  جذب    احتمال 

کم ] دوتریم  است  هيدروژن  از  انتقال 1تر  برای  سنگين  از آب   .]

نيز   گرمایي  مبدل  به  رآکتور  قلب  از  این مياستفاده  گرما  شود. 

ذخيره توانایي  بالا  گرمایي  ظرفيت  داشتن  دليل  به  سازی  آب 

بيش همگرمای  دارد.  را  گزینهتری  سنگين  آب  مناسبي  چنين  ی 

خنک   هستهبرای  رآکتورهای  ]کردن  است  از  4ای  یکي   .]

  هادهندهکاربردهای دوتریم استفاده از آن در توليد نوترون در شتاب 

 جوشي است. و توليد انرژی در رآکتورهای هم

با توجه به اهميت آب سنگين و نقش آن در در این پژوهش،  

بهپژوهش مختلف  پژوهشهای  هستهویژه  این  های  کاربرد  و  ای 

د قاعدهماده  صنعت،  و  پزشکي  این مندیر  ترمودیناميکي  های 

معادله از  استفاده  با  را  مدلماده  براساس  مختلف  های  های حالت 

 دست آورد.  واندروالس و دیتریسي به

 

 های حالتمعادله. 2

و  معادله شيمي  مهندسي  طراحي  در  مهمي  نقش  حالت   های 

ایفا ميی تعادل فاز مایع و مخلوط  چنين مطالعههم کنند که  مایع 

ترکيببه برای  عمده  استفاده طور  مورد  مخلوط،  و  خالص  های 

های حالت های بسياری در استفاده از معادلهگيرند. مزیتقرار مي

محاسبه معادلهبرای  دارد.  وجود  فاز  تعادل  حالت های   های 

محدودهمي در  و  توانند  شوند  استفاده  فشار  و  دما  از  وسيعي   ی 

محاسبهچنين  هم خاصيتبرای  مایعی  ترموفيزیکي  بخار،   -های 

فوق  -مایع مایع  فاز  تعادل  و  خواصمایع  سایر  و   بحراني 

 [. 5ترمودیناميکي استفاده شوند ]

معادله قلمرو  سه  ميعموماً،  حالت  مباني  های  با  مطابق  توانند 

نيمهآن و  تجربي  نظری،  شوند:  گرفته  نظر  در  یک  ها  تجربي. 

دادهحالت    یمعادله چندین  به  معمولاً  یا  تجربي  تجربي  ی 

از و  دارد  احتياج  تنظيمي  آناین  پارامترهای  کاربردهای   رو 

ی  شود. یک معادلهها ميمعمولاً محدود به تعداد معدودی از ماده

به مولکولي  پارامتر  تعدادی  به  وابسته  نظری  تابع حالت  ویژه 

معادله  بين مولکولي است.  نيمپتانسيل  تجربي که هم ههای حالت 

داده از  هم  و  مولکولي  پارامترهای  مياز  سود  تجربي  برند، های 

ی خواص ترمودیناميکي  ترین استفاده را برای مطالعهاحتمالاً بيش

دارندسيال توسعه  [.6]  ها  تاریخي،  لحاظ  معادلهبه  حالت ی  های 

حال، امروزه صورت تجربي بوده است. با اینطور وسيع بهابتدا به 
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بهدلهمعا حالت  روز های  جستارهای   طور  از  استفاده  با  افزوني 

 نظری در حال فرموله شدن هستند. 

معادله حاضر  حال  نيمهدر  حالت  فراوانهای  از  ترین  تجربي 

مطالعهمعادله و  بررسي  در  که  هستند  های  خاصيت  ی هایي 

مي قرار  استفاده  مورد  مواد  زمينه،  ترموفيزیکي  این  در  گيرند. 

واندروالس  معادله حالت  معادله   (VdW)ی  برای  اولين  حالت  ی 

خاصيتپيش بخاربيني  ترمودیناميکي  سپس    -های  است.  مایع 

ردليچمعادله دقيق  -ی  معادلهوانگ که  از  است  تر  واندروالس  ی 

رابينسون   -های حالت سووا و پنگپيشنهاد شد. پس از آن معادله

دقيق را  مایع  چگالي  و  بخار  فشار  پيشکه  ميتر  ارایه  بيني  کنند، 

همه معادلهشدند.  پيشی  هستند های  واندروالس  مدل  در  گفته 

جمله برخي  تغيير  با  معادلهیعني  در  بهها  واندروالس   دست  ی 

ی واندروالس که بعدها به مدلي برای [. در معادله12-6آیند ]مي

شد،  تر تبدیل  های حالت و در عين حال دقيقی دیگر معادلهارایه

رفتار ترمودیناميکي مواد ناشي از سهم نيروهای جاذبه و دافعه در 

 است:  (tP)فشار کل 

 

(1                                                              )t rep attP P P= + 

 

ی جاذبه در  سهم جمله  attP  وی دافعه  سهم جمله  repP  که در آن

ی حالت در این مدل منوط به انتخاب  معادلهفشار کل است. دقت  

جملهدقيق استتر  دافعه  و  جاذبه  دیگر5]  های  نوع  اما  از    ی[. 

است که در   تجربي براساس مدل دیتریسي بنا شده های نيمهمعادله

  ضربصورت حاصلصورت نمایي و بهها سهم نيروهای جاذبه بهآن

 [:14-13د ]شو در سهم نيروهای دافعه در فشار کل تعریف مي
 

(2                                                              )
att mP V

RT
t repP P e= 

 

از   مقاله  این  و  معادله  4در  واندروالس  مدل  در  حالت   3ی 

دیتریسي،  معادله مدل  در  حالت  شده  ی  در درج  ترتيب   به 

مطالعه  ،2و    1  هایجدول ترمودیناميکي  مندیقاعده  ی برای  های 

 آب سنگين استفاده شده است.  

،  2  و  1های  در جدول
mb / V =   هر   bو    aهای  ثابتو    4

   آید.دست مي های بحراني هر ماده به ها با توجه به ثابت یک از معادله
 

 های حالت به کار رفته در مدل واندروالسمعادله .1جدول 

 att(P( جاذبه یجمله  P)rep( دافعه یجمله حالت  یمعادله

 ( PRرابينسون )  -پنگ
m

RT

V b−
 

m m m
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−
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m
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m
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 های حالت به کار رفته در مدل دیتریسي معادله .2جدول 

 att(P( جاذبه یجمله  P)rep( دافعه یجمله حالت  یمعادله

 (D)دیتریسي 

m

RT

V b−

 

m

a

V
− 2

 

 ( DCSکارناهان استارلينگ ) -دیتریسي
m

RT( )

V ( )

++ −

−

2 3

3

1
1

 
m

a

V
− 2

 

 (DG)گوگنهایم  -دیتریسي

m

RT

V ( )− 41
 

m

a

V
− 2

 

 

 های ترمودینامیکی  مندی قاعده. 3

از نقطهبررسي سيال نظر مولکولي بسيار مشکل است. های چگال 

خاصيت اولاً  دارد:  بستگي  عامل  دو  به  مشکل  این   های  علت 

مولکولسيال جمعي  رفتار  به  چگال  ثانياً  های  است،  مربوط  ها 

بهمعادله برهم  کار  های  انرژی  برای  سيالرفته  چگال  کنش  های 

ای ها از مجموعه، سياللاتبا وجود تمام این مشکاند. اما  تقریبي

قاعده ]مي  پيرویهای کلي  مندیاز  تاکنون 15کنند  امر  این  [ که 

از پژوهشموضوع پژوهش برای بررسي آنهای بسياری  ها گران 

در است.  مقاله    بوده  سنگين  این  ازآب  استفاده  از    با  مورد  سه 

ميمعادله قرار  بررسي  مورد  حالت  ،  آنضمن  که  گيرد  های 

معادله پيشتوانمندی  در  مختلف  قاعدههای حالت  این    هامندیبيني 

 . شودميارزیابي 
 

 مندی قطرهای خطی قاعده 3.1

متوس  است که چگالي  مشاهده شده  تجربي  یک (  dρ)ط  به طور 

بخار برحسب دما تقریباً به    -مایع و بخار آن در حالت تعادل مایع

مي تغيير  خطي  معادله15]کند  طور  و ی  [.  مایع  متوسط  چگالي 

 این است.  بخار

(3                                                               )l v
d

 + 
 =

2
 

 

 چگالي بخار تعادلي است.  vچگالي مایع و  lکه در آن 
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 کلاپیرون  -مندی کلازیوسقاعده 3.2

کلازیوس معادله ترمودیناميکي  سيستم  -ی  برای  های  کلاپيرون 
 جزیي این است. تک

 

(4                                                                  )
dP H

dT T V


=


 

 

از وابستگي دمایي   چنين از حجم فاز مایع نسبت  و هم  Hاگر 
 4ی  گيری از معادلهنظر شود، با انتگرالبه حجم فاز گازی صرف

 آید.دست مي بهچنين 
 

(5                                                                )
B

l n P A
T

= − 
 

که   است  lروشن  n P    برحسب
T

نقطه  1 دمای  سهاز  تا  ی  گانه 

نشان نزدیکي را  قبولي  قابل  خطي  رفتار  بحراني،  دمای   های 
 [.  15] دهدمي

 
 مارناگان   –مندی تیتاعدهق 3.3

تيتمعادله کشيدگي    -ی  ضریب  دماهای هم  (B)مارناگان، 
 کند.مختلف سيال را برحسب فشار بيان مي

 

(6                                                                )PBBB '

 += 
  

Bدما ) پذیری هم معکوس تراکم  Bدر آن  که   /= 1 و برابر )

  با
T)

Vm

P
(Vm



−  ،B   و'B    مقدار ترتيب،  مشتق   Bبه   و 

ضریب  خطي  رفتار  است.  صفر  فشار  در  فشار  به  نسبت   آن 
هم  بر  دماهایکشيدگي  سيال  قاعدهمختلف  به  فشار  مندی  حسب 

ها  مارناگان معروف است. چنين رفتار خطي هم برای سيال  -تيت
 [. 15] و هم برای جامدها مشاهده شده است

 

 نتایج و بحث. 4
ابتدا ميهای پيشمندیی قاعدهبرای مطالعه باید فشار بخار گفته، 

تعادلي و چگالي مایع و چگالي بخار اشباع آب سنگين در حالت  
مایع به  -تعادل  موردهای بخار  پژوهشي،  کار  این  در  آید.  دست 

محاسبهپيش روش  و  ماکسول  معيار  به  توجه  با  عددی گفته  های 
دست آمده برای فشار بخار  به  ایجنت  1در شکل    ؛[16محاسبه شد ]

است.   شده  داده  نشان  با  همانتعادلي  است،  مشخص  که  طور 

ی بحراني، فشار های نقطهگانه تا نزدیکيی سهافزایش دما از نقطه
های حالت نظر تمامي معادلهیابد و از این نقطهبخار نيز افزایش مي

م نشان  از خود  را  مناسبي  دادهيرفتار کيفي  با  مقایسه  های  دهند. 
های برآمده از مدل واندروالس  که معادله  سازدتجربي روشن مي

پيشداده بهتر  را  تجربي  ميهای  معادلهبيني  بين  در  و  های کنند 
انطباق بسيار خوبي با   SRKو    PR  حالت  هایواندروالسي، معادله

-آمده   دستبه  NISTاز  های تجربي  داده  های تجربي دارند.داده
 [.  17اند ]

قاعده  3و    2های  شکل ترتيب  و به  خطي  قطرهای  مندی 
برای آب سنگين در گستره  -مندی کلازیوسقاعده   ی کلاپيرون را 
سهنقطه ميی  نشان  بحراني  دمای  تا  مطالعهگانه  در  این  دهند.  ی 

ها، آب سنگين در دو فاز مایع و بخار حضور داشته و  مندیقاعده
ا و فشار ذکر شده در حالت تعادل ترمودیناميکي  این دو فاز در دم

مارناگان را برای آب سنگين   -مندی تيتنيز قاعده 4دند. شکل وب
محدوده  K640دمای  در   در  فشارو  نشان    atm  50تا    atm  5  ی 
محدودهمي و  دما  در  سنگين  دهد.  آب  شده  ذکر  فشار   ی 
بخاربه کليهاست  صورت  از  داده ی  .  تجربي  دست به  NISTهای 

 [. 17اند ]آمده
معادله که  است  بهروشن  مدل  های  دو  هر  از  آمده  دست 

قاعده سه  هر  دیتریسي  و  برای  واندروالس  ترمودیناميکي  مندی 
پيش را  سنگين  از خود  آب  را  مناسبي  کيفي  رفتار  و  نموده  بيني 

مي معادلهنشان  بين  در  اما  معادله دهند.  فوق،   DGت  حال  یهای 
داده با  بهتری  قاعدهانطباق  مورد  در  تجربي  قطرهای های  مندی 

معادله و  حالخطي  دادهCSRK  و  PR ،  SRKت  های  های ، 
زمينه  در  را  کلازیوسقاعده  یتجربي  بهتر   -مندی   کلاپيرون 

 کنند.بيني ميپيش
  

 
 

 ی بين فشار بخار تعادلي آب سنگين و دما. رابطه. 1شکل 
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خطي  قاعده.  2شکل   قطرهای  گسترهمندی  در  سنگين  آب  دمایي برای  ی 
 گانه تا دمای بحراني. ی سهنقطه

 

 
 

ی دمایي کلاپيرون برای آب سنگين در بازه  -مندی کلازیوسقاعده.  3شکل  
 گانه تا دمای بحراني. سهی نقطه

 

 

تا   5ی فشار مارناگان برای آب سنگين در محدوده -مندی تيتقاعده. 4شکل 

 . K 640اتمسفر و در دمای  50

 

 

 گیری  نتیجه. 5
  ها ها در رفتار مولکولي به علت نوع مولکولفاوت سيالا وجود تب

برهم نوع  مولکولکنشو  بين  مختلف  آنهای  همه  از ها،   ها 
قاعده یک ميمندیسری  پيروی  ترمودیناميکي  این های  کنند. 

سيال برای  یکسان  و رفتارهای  شده  ثابت  تجربي  طریق  به   ها 
ها را مورد بررسي قرار های حالت آنتوان با استفاده از معادلهمي

مطالعه برای  پژوهشي  کار  این  در  سه داد.  مندی  قاعده  ی 
معادله هفت  از  سنگين،  مدل  ترمودیناميکي آب  دو  در  حالت  ی 
داده از  استفاده شد.  دیتریسي  و  بهواندروالس  از های  آمده  دست 

مقایسهمحاسبه و  شده  انجام  آنهای  دادهی  با  تجربي ها  های 
بهی معادلهمشخص شد که همه   بينيطور کيفي در پيشهای حالت 

ميقاعده عمل  مناسب  بسيار  ترمودیناميکي  رفتار  مندی  اما  کنند 
آن دادهکمّي  با  مقایسه  در  این  ها  در  است.  متفاوت  تجربي  های 

مي نشان  حاضر  بررسي  در  دهدخصوص  واندروالس  مدل  که   ،
نتيجه دادهمجموع  با  انطباق  در  را  بهتری  ارایه  های  تجربي  های 

 .کندمي
 

 و قدردانیتشکر 
ای برای حمایت نویسندگان مقاله از پژوهشگاه علوم و فنون هسته

 نمایند. از این کار تحقيقاتي قدرداني مي
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