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REACTOR DE HD
s
(1) PROPIEDADES TERMODINAMICAS DE LA REACCION Ho*tDy ~>2HD™

José Raul Carrasco R.

Instituto Nacional de 1a Investigacién Cientifica.
(Recibido: Enero 18, 1955)

RESUMEN

En este primer articulo se calculan algunas propiedades termodindmicas
de la reaccion H, + D, S 2HD, las cuales vamos a necesitar posteriormente en
el disesio de un reactor capaz de descomponer eficientemente el HD y obtener

D,; fin primordial de nuestra investigacion.

En el trabajo anterior, Trevifio expone cdlculos preliminares sobre curvas
de equilibrio cuya finalidad es obtener el HD. El objeto de nuestro trabajo es
calcular las funciones termodindmicas de la reaccién HDS H, + D, y cuyo
fin es el diseiio de un reactor que nos permita descomponer el HD en H,yD..

Supongamos un reactor:

Trabajo presentado en el primer Congreso Nacional de Fisica en la Ciudad de Guadala-
jora en 1954,
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(1) u (2)
(") ] (")

Q

(1) y (') se referirén a la seccién de entrada.

(2) y (") se referirgn a la seccion de salida.

Q

es la cantidad de calor suministrada o eliminada.

Consideremos ahora la reaccién:

HDSH, * D,  » m
haciendo ahora un balance de entalpias tenemos:
as + [0 H) * (re + DU - HE )+ (ra + DXHE, - G )
° ° AHO
- [(H;iD - H:iD) +ry (H;ig' HHQ) +rg (H[')2- HDQ)}+ 9—-2—-- =0 , (2

donde (°) se refiere ol estado standord, entonces:

AH® es el calor de reaccién en el sstedo siondard.
q:  es la cantidad de calor por moil. de HD,
100 ¢ es el % de conversion.

ro es lo relacién de moles de H, por mol.de HD  en la mezcla
inicial.
ts  es larelacién de moles de D, por mol.de HD, en la mezcla

inicial;
ya que suponemos que el HD que se va a alimentar al reactor no es puro, sino

que llevaré ciertas cantidades de Ho y Do
Constante de equilibrio.- Se puede encontrar la constante de equilibrio

de la reaccién (1) en funciéonde @, ro y rs, la cual nos queda expresada como:
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_ (@+ 2r )@+ 2r,)
B 41-9)°

@)

Vamos a resolver esta ecuacién suponiendo que r, variaré entre 0 yly rs en-
tre 0 y 0.05; ademds tenemos un valor méximo para K igual a 0.455 segln gréfj
ca (V).

Los seis nomogramas adjuntos nos presentan la solucién de la ecuacién -
(3) con las condiciones antes dichas.

Cdlculode K para lareaccisn Ho + Dy S 2HD  como una funcién de
la temperatura.

Tenemos que:

AF°
| = - 4
n K RT > (4)

donde AF° es el cambio de energia libre para la reaccién considerada en el es-

tado standard; o sea:
AF°= 2F;D- (F':12 + FEQ) , (5

de (4) y (5) obtenemos:

| K:-]— -Fo-Eg ) -Fo-Eg i -F°~E; -]59‘5

donde AEG = 2EQ),pES)y (EQ)p, = 159.5 cal.

Ademds:

orto stporo Ho orto Dg‘-—’paro D,
para Ho para D,
K,, = = (7)
H2 " oo H, P2 orto D, !

entonces segin ecuacién (4):
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se puede encontrar que:
X 9

X = B — >

P~ *para 1+K

x,tx =1, yque:

x, fraccién mol. de la forma para o

eH > (x )y (py ) + (1-x)y, (o) -
eD; > (x )p (Pp,) * (1-x )p (op )

Llomaremos eH, al H: en equilibrio a la temperatura daday nH, -

al H, normal (25% forma para y 75% de forma orto).
Yamos ahora a calcular los términos de la ecuacién (6) parael eH, vy pa

rael eD,.
F°-EQ F2Eg F°-Eg
I I =
Ho PH2 °H2
. (_ £°_) , an
T mezcla
F°-Eg F°-Eg F°-Eg
[' T ] i [ T ] (x")°2+[' T (g, *
D, PD2 002
+(-Ei\ ) (12)
Tl.'nezcla
donde:
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(. f_) =R [xp In_'| + (l-xp) In ! . (13)
T mezcla L xP 1-xl’

Entonces usando la ecuacién (8) calculamos los valores correspondientes
de KH2 y KDz obteniendo las grdficas (I) y (l1); los datos necesarios para es
te célculo y los que siguen se tomaron del articulo citado en las referencias y al
cual nos referiremos en adelante como R-I. Con los valores de KH2 y KD2 -
obtenidos y la ecuacién (9) encontramos (xp)H2 y (xp)D2 (gréficas Hl y IV) -
los cuales coincidieron con los dados en R-I.

Mediante las ecuaciones (11), (12) y (13) calculamos los valores necesa-
rios para obtener el valor de K para la reaccién considerada, los cuales al subs-
tituir en (7) nos permiten obtener las gréficas V, Va y Vb.

Es de hacerse notar que la grdfica obtenida coincide también con la gréfi-
ca citada en R-I,

Obtencidn de wna ecuacion empiricaentre K y T.- Con los datos obte
nidos determinamos tres ecuaciones empiricas, (con objeto de tener mayor exacti-
tud) para el intervalo de temperaturas considerado:

Entre 10° y 50°K tenemos:

In K = 1.7126-M-‘L"32 ’ (14)
LI
entre 50° y 200°K :
In K = 1.202 - 33:6 . @ , (15)
T T
entre 200° y 700°K :
In K = 1.4346 - Z%Q , (16)

Cdlculode nAH, nA CP y eAS° para la reaccién considerada.
nAH = 2(H°-E°)HD-(H°-E°)H2-(H°- E°)D2 . (17)
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nACP = 2(nCP)HD - (nCP)H2 - (nC")D2 . (18)

eAS” = 2AeS°) p-(e87), - (e8)p *S e (19)

donde:
oSy, = b, s:H2 * (1-xP)st:H2 . (20)
S}, = %, s:D2 t(lx)p, s:% . 1)

Smozcla =R [(xp ln xp + (]-Xp) In ]L ] +
XplH,

+[xp nx, *+ (1) In ih ] (22)
2

Con la ecuacién (17) y obteniendo los datos de R-| tenemos la gréfica VIi;
entalpia de la reaccién en funcién de la temperatura. Con la ecuacién (18) obtene-
mos la gréfica V1ll, calor especifico de la reaccién y finalmente, con las ecuacio-
nes (20), (21) y (22) substituidas en la (19) para cada temperatura,

grdfica IX, entropia de la reaccién,

obtenemos la

Quiero finalmente, expresar mi agradecimiento al Sr. Ing. Alejandro Medi-

na, el cual con su ayuda y estimulo ha hecho posible el presente articulo.
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GRAFICA VI
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