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La linea de coexistencia trifasica HidratgeHliquida-CQ liquido (HLL) que
presenta el diagrama de fases de la mezcla biHa@a&CQO;, a bajas temperaturas y que
delimita la zona de estabilidad de la fase hidyatda sido estimada por varios trabajos
previos mediante la técnica de coexistencia direntaimulacion molecular [1,2]. Esta
técnica consiste en poner en contacto las tres fasxistentes a una misma presion y
variar la temperatura con el objetivo de encorlfaaemperatura limite de estabilidad
del hidrato de C® Aunque es un meétodo eficaz, es un método muyosost
computacionalmente ya que requiere el célculo explide todas las interacciones
moleculares entre las fases coexistentes paragirddesvolucion de la coexistencia
HLL.

En este trabajo se propone una ruta novedosa geestmen el calculo de la solubilidad
del CQ en agua calculada a lo largo de una isobara enrdgacto por separado con las
otras dos fases presentes en la linea trifasidas&aliquida rica en GOy con la fase
hidrato. En particular, se ha calculado la soldhii del C@ en agua al poner en
contacto una fase acuosa con otra fase liquidaendaQ, los resultados muestran que
esta disminuye a medida a media que aumenta laetatopa. Por otro lado, se ha
realizado el mismo calculo al poner en contacto fas@ acuosa con la fase sélida
restante, el hidrato de GQas predicciones muestran que en este casouhbilsddd del
CO, en agua aumenta a medida que crece la temperdlarcretamente estas
simulaciones han sido realizadas a lo largo deskalsaras de 1000 y 2000 bar y a
temperaturas comprendidas entre 260 y 300 K. Laxdroras de solubilidad obtenidas
se cruzan en un punto que corresponde con la tatopeide coexistencia trifasicag) T
de los hidratos de G las presiones seleccionadas [3].
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