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Los hidratos de gas son sólidos similares al hielo, en los cuales las moléculas de agua 

se enlazan mediante puentes de hidrógeno formando estructuras poliédricas dónde 

moléculas de gas son atrapadas. Dado que la estabilidad de estos sistemas se da a 

altas presiones y bajas temperaturas, los hidratos de gas son encontrados de forma 

natural en fondos marinos y en zonas de permafrost alrededor de todo el mundo [1]. 

 

En la actualidad, los hidratos de gas son considerados como una potencial fuente de 

energía (por ejemplo, el hidrato de metano) y a su vez una posible estrategia para 

atrapar gases de efecto invernadero como el dióxido de carbono. Debido a esta 

importancia, surge la necesidad de conocer y reproducir propiedades de estos 

sistemas, incluida la región de estabilidad termodinámica y coexistencia con otras 

fases. Esta última está íntimamente relacionada con la energía interfacial, sin 

embargo, para el caso de la coexistencia hidrato de metano – agua existen pocos 

datos experimentales en la literatura y cuyo rango se encuentra entre 32-34 mJ/m2 

[2,3]. 

 

Haciendo uso de modelos atomísticos realistas para las moléculas de agua 

(TIP4P/Ice [4]) y metano [5], hemos calculado la energía interfacial hidrato-agua 

usando simulaciones de dinámica molecular junto con las técnicas Mold Integration 

[6]: Mold Integration Host [7] y Mold Integration Guest [8]. Las cuales han 

demostrado la capacidad de proveer valores correctos de la energía interfacial para el 

caso del hidrato de CO2. En este trabajo se estima que la energía interfacial hidrato 

de metano-agua se encuentra entre 43 y 45 mJ/m2. 
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