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Los hidratos de gas son estructuras cristalinas formadas
por moléculas de agua las cuales se enlazan entre si for-
mando cajas poliédricas donde quedan retenidas moléculas
gaseosas [1, 2]. El tipo de estructura del hidrato queda de-
terminado principalmente por el tamafo de la particula invi-
tada, por ejemplo, el metano y el diéxido de carbono forma
una estructura sl. En la naturaleza, los hidratos se producen
en condiciones de presién alta y de temperatura baja como
las presentes el lecho marino y zonas del permafrost.

En este trabajo se ha estimado la linea de coexistencia
trifasica (hidrato- agua salada - CO» liquido) mediante sim-
ulaciones de dinamica molecular en el colectivo N PT, uti-
lizando la técnica de coexistencia directa de las tres fases in-
volucradas. La temperatura a la cudl las tres fases se encuen-
tran en equilibrio fue determinada para diferentes presiones
(10, 40 y 100 Mpa) y utilizando una concentracién salina
de 0.6 m en la fase acuosa. El modelo de CO, utilizado fue
TraPPE [3], para el caso del agua se ha seleccionado el mod-
elo TIP4P/2005 [4] y para el NaCl se us6 el modelo Madrid
de cargas escaladas [5].

La prediccién de la linea trifdsica fue comparada con los
valores de simulacién correspondientes al caso en ausencia
de sal desarrollado por Miguez et al. [6]. En el presente

estudio se encuentra un desplazamiento de la linea trifdsica
de 6 K hacia la izquierda debido a la presencia de sal (NaCl
a 0.6 m).
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