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En este estudio se explora el impacto de variar la presión sobre la energía libre 

interfacial entre el hidrato de dióxido de carbono (CO2) y agua a lo largo de su línea de 

disociación [1]. En este sentido, se hace una extensión de nuestros trabajos previos 

donde la energía interfacial del hidrato fue calculada a 400 bares usando los modelos 

TIP4P/Ice y TraPPE para CO2 y agua, respectivamente, mediante dos extensiones del 

método Mold Integration [2,3], dando como resultado 29(2) y 30(2) mJ/m2. Estos 

resultados muestran una gran concordancia entre las dos únicas medidas experimentales 

reportadas en la literatura. Concretamente, Uchida et al.[4] determinaron la energía 

interfacial en 28(6) mJ/m2, mientras que Anderson et al. [5] reportaron 30(3) mJ/m2. 

Considerando que no existen estudios en la literatura que obtengan la variación de la 

energía interfacial a lo largo de la curva de disociación del hidrato, expandimos nuestra 

investigación para cuantificar la influencia de la presión en la energía interfacial bajo 

diferentes condiciones de presión [1]. Nuestros hallazgos parecen revelar una 

correlación entre los valores de la energía libre interfacial y la presión. Específicamente, 

la energía libre interfacial disminuye levemente dentro del rango de presión de 100 a 

1000 bares. A través de la combinación de extendidos modelos moleculares y técnicas 

de simulación avanzadas, anticipamos que este estudio contribuirá a mejorar nuestro 

entendimiento a un nivel molecular de los parámetros termodinámicos que gobiernan la 

energía libre interfacial de los hidratos. 
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