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En este trabajo, hemos determinado la linea de disociacion del hidrato de nitrégeno
(N2) mediante simulacion molecular usando el modelo de agua TIP4P/Ice y el modelo
de fuerza TraPPE del N2. Hemos usado el método de la solubilidad, propuesto por
alguno de nosotros recientemente [1], para determinar la temperatura de disociacion del
hidrato a diferentes presiones, desde 500 hasta 1500 bar [2]. Concretamente, calculamos
la solubilidad del N. en la disolucion acuosa cuando esta en contacto con una fase
liquida rica en N2 y cuando esta en contacto con la fase de hidrato en funcion de la
temperatura. En el primer caso, la solubilidad del N2 decrece y se incrementa en el
segundo caso con la temperatura, cortdndose ambas curvas a una cierta temperatura que
determina la temperatura de disociacion del hidrato a la presion dada. En este trabajo
encontramos una buena concordancia entre las predicciones obtenidas y los datos
experimentales tomados de la literatura en el rango de presiones considerado [3,4]. A
partir del conocimiento de las curvas de solubilidad del N2 en la disolucion acuosa se
determina la fuerza impulsora para la nucleacion del hidrato [1], en funcion de la
temperatura a diferentes presiones. En particular, se utilizan dos rutas termodinamicas
para evaluar el cambio del potencial quimico en la formacion del hidrato. Aungue la
fuerza impulsora para la nucleacién disminuye ligeramente (en valor absoluto) cuando
aumenta la presion, nuestros resultados indican que el efecto de la presién puede
considerarse insignificante en el rango de presiones estudiado en este trabajo. Hasta
donde sabemos, esta es la primera vez que la fuerza impulsora para la nucleacién de un
hidrato, que exhibe una estructura cristalografica sll a lo largo de su linea de
disociacion, se estudia por simulacion molecular.
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