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Los hidratos de gas son compuestos de inclusion no estequiométricos formados por
agua y gas. En condiciones de presion moderadas y temperaturas en torno a 273 K, el
agua cristaliza atrapando las moléculas de gas en el interior de la estructura cristalina [1].
En fondos marinos y bajo el permafrost continental hay grandes depdsitos de gas natural,
procedentes de la descomposicion de materia organica, por lo que podria extraerse como
fuente de energia [2]. Uno de los inconvenientes es que cristalizan en un ambiente
sedimentario, en espacios intergranulares, dificultando su extraccién de forma rentable y
a gran escala [3]. Por ello, planteamos estudiar el crecimiento y estabilidad del hidrato de
metano confinado en un poro plano de silice en condiciones ocednicas, bajo el enfoque
de la Dinamica Molecular.

Construimos un poro de silice con simetria longitudinal a partir de una celda unidad
de cuarzo a saturando los oxigenos terminales con 4&tomos de hidrogeno. Una semilla de
hidrato de metano se rodea de moléculas de agua y de metano libres hasta llenar el poro.
Para la molécula de metano y la pared de silice se emple6 el campo de fuerzas OPLS-AA
[4]. Las moléculas de agua se describen con el conocido TIP4P/Ice [5] y los iones Na+y
Cl— como esferas con un solo punto de interaccion [6]. Se incluyeron entre 12 y 60 pares
de iones cloruo y sodio, para obtener diferentes concentraciones de sal. Se realizaron
simulaciones en el colectivo NVT a temperaturas entre 263 y 278 K, empleando el
termostato de Nosé-Hoover y el pack software GROMACS 2022.1. Los tiempos de
simulacion variaron entre 0.5 y 1.5 ps. Los procesos de cristalizacion y disociacion
observados se monitorizaron representando la energia y los parametros de orden F3 [7] y
F4 [8] y el angulo del enlace de hidrogeno.

En este trabajo observamos como la temperatura y la salinidad del agua afectan a la
cristalizacion y crecimiento del hidrato. Durante el proceso, se observo que la estructura
del hidrato se reorienta con respecto a su posicion inicial, posiblemente debido a la tension
que genera el crecimiento en el interior del poro. Estas tensiones provocan deformaciones
en la red cristalina que facilitan la incorporacion de iones en el cristal, acentuando los
defectos en la estructura. Estas imperfecciones aparecen reflejadas en los parametros de
orden y en los perfiles de densidad. Durante la disociacion, el metano se aleja de la
superficie hidrofilica de las paredes y se sitlia en el interior del poro, formando una
superficie practicamente esférica y minimizando su tension superficial. En todos los
casos, se obtiene una capa agua adsorbida a la superficie del poro con la que establece
puentes de hidrogeno.



Figura 1: Cristalizacion del sistema. En rojo, las moléculas de agua y los enlaces de
hidrogeno, en verde las moléculas de metano y en verde y morado los iones cloruro y
sodio, respectivamente. En amarillo y rojo, los &tomos que forman la pared de silice.
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