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Los clatratos hidratos son compuestos de inclusion no estequiométricos
cristalinos formados por una red de moléculas unidas por enlaces de hidrégeno
(huésped) que forman “cajas” en donde moléculas de pequefio y mediano tamafo
(huéspedes) pueden ser encapsuladas bajo las condiciones termodindmicas adecuadas
[1-15]. Los clatratos hidratos se denominan simplemente hidratos cuando la molécula
huésped es agua (H20). La estabilidad y/o la velocidad de crecimiento de los hidratos
puede ser modificada mediante el uso de aditivos. Aquellos aditivos que son capaces de
aumentar la velocidad de formacidon de los hidratos se denominan promotores cinéticos.
Por otro lado, cuando los aditivos aumentan la estabilidad de los hidratos se denominan
promotores termodinamicos. Entre los promotores termodinamicos, el tetrahidrofurano
(THF), un éter ciclico de cinco miembros, ha sido ampliamente utilizado para aumentar
las condiciones de estabilidad de estos compuestos [2]. Cuando el THF se utiliza como
aditivo es capaz de aumentar drasticamente la estabilidad de los hidratos reduciendo la
presion a la que el hidrato es estable. EI THF ocupa las “cajas” grandes (5'%6%) de la
estructura del hidrato sll. Las “cajas” pequefias (5'2) permanecen vacias y pueden ser
ocupadas por otras moléculas huéspedes de pequefio tamafio y peso molecular. Una
peculiaridad del THF, como aditivo, es que es capaz de formar por si mismo un hidrato
con estructura sll. El hidrato de THF es estable a temperaturas inferiores a 277 Ky en
condiciones de presion atmosférica [1-3]. Otra peculiaridad del hidrato de THF, es que
este hidrato se forma cuando se mezcla THF en una proporcidn estequiométrica con
agua (17 H20 : 1 THF) [3]. Esto significa que la concentracion de THF en la fase
acuosa es la misma que en el hidrato. Aunque el THF ha sido ampliamente utilizado
como promotor de hidratos, hay una clara falta de estudios sobre este compuesto desde
una perspectiva molecular. Una comprension molecular del hidrato de THF y de otros
hidratos en presencia de THF es crucial para entender como este compuesto puede
utilizarse eficientemente como aditivo con el fin de mejorar las capacidades de los
hidratos para capturar dioxido de carbono (CO2) [6-11], almacenar hidrogeno (H2)
[14,15], recuperar nitrégeno (N2) [12,13] o para extraer metano (CHa) [4,5] de
reservorios naturales entre otros.

En este trabajo se ha realizado un detallado estudio de la linea de disociacion del
hidrato de THF mediante simulacion en dindmica molecular y haciendo uso de la
técnica de la coexistencia directa. En concreto, la temperatura de disociacion del hidrato
de THF ha sido obtenida a 100, 250, 500 y 1000 bar. EI modelo de H>O empleado en
este trabajo es el ampliamente utilizado modelo TIP4P/Ice [16,17]. Entre los modelos
de agua no polarizable, el TIP4P/Ice ha demostrado ser uno de los mejores modelos



existente en la literatura para el estudio de las fases solidas del H2O. Para el THF dos
modelos diferentes han sido utilizados. EI primer modelo utilizado se basa en los
pardmetros del ampliamente conocido campo de fuerzas TraPPE-UA (Transferable
Potentials for Phase Equilibria - United Atoms) [18]. El segundo modelo de THF es una
version rigida y plana del modelo original de THF TraPPE-UA, en el que se congelan
los grados de libertad de flexion y torsion [19-21]. En una serie de trabajos anteriores se
ha demostrado que la version rigida y plana del modelo TraPPE-UA de THF
proporciona resultados de la misma calidad que la version flexible original [19-21].
Ademas, la version rigida es unas diez veces mas rapida que la flexible ya que no se
tienen en cuenta los grados de libertad internos, se puede utilizar pasos de tiempo de
simulacion mayores y se requiere tiempos de simulacion mas cortos. Todo esto hace
que el modelo rigido TraPPE-UA de THF sea ideal para el estudio de estos compuestos
[19-21]. Los resultados obtenidos en este trabajo estan en excelente acuerdo con los
resultados experimentales tomados de la literatura [3].
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