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En las útimas décadas, los hidratos de gas han despertado

un gran interés cientı́fico, industrial y ecológico al ser estos

una fuente confiable de energı́a futura y a su vez una alter-

nativa viable para enclaustar gases de efecto invernadero.

Los esfuerzos cientı́ficos se han enfocado principalmente

en el estudio de los hidratos de metano y de dióxido de car-

bono, al ser el primero una fuente prometedora de energı́a

(se calcula la existencia de por lo menos 10 teratoneladas)

repartida en todo el mundo, y el segundo, una alternativa

ecológica para atrapar el gas de CO2 cuya presencia en

la atmóosfera representa aproximádamente el 64 % de los

gases de efecto invernadero [1].

A pesar de los múltiples estudios, tanto experimentales

como teóricos y de simulación para diversas propiedades de

los hidratos de gas, pocos estudios se han enfocado en medir

la energı́a interfacial sólido-lı́quido (propiedad crucial pra el

entendimiento de la formación y crecimiento de los hidratos)

debido a la complejidad de medir fiablemente esta cantidad.

Para el caso de dióxido de carbono sólo pueden destacarse

dos estudios independientes: Uchida y colaboladores [2] y

el de Anderson y colaboradores [3], cuyos valores de energı́a

interfacial reportados son: 28(6) mJ/m2 y 30(3) mJ/m2, en

cada caso.

Cuando la exitencia de datos experimentales es escasa, las

técnicas de simulación molecular se vuelven una fuente de

referencia confiable. En este trabajo se ha calculado medi-

dante dinámica molecular la energı́a interfacial del hidrato

de CO2 con su fase diluida en agua a condiciones de coexis-

tencia de 287 K y 40 MPa. Los modelos moleculares usados

para simular el agua y el CO2 son el modelo TIP4P/Ice y

el modelo TraPPE [4]. Debido a que la nucleación es un

evento raro se ha extendido la metodologı́a Mold Integra-

tion (MI) [5, 6] para inducir la formación de una capa del-

gada de hidrato mediante el uso de pozos de potencial para

las moleculas de CO2 ubicados en las posiciones de fase

cristalina del hidrato. En esta contribución se combina la

técnica de integración termodinámica y con la definición de

la energı́a interfacial para su determinación.

El valor de la energı́a interfacial hidrato CO2-agua

obtenida en este trabajo es de 27(2) mJ/m2, el cual con-

cuerda con los resultado experimentales repotados por

Uchida et al. y Anderson et al., siendo estos 28(6) y 30(3)

mJ/m2. Más aún, el actual resultado es acorde al obtenido

por el grupo de investigación en una trabajo previo donde

se utilizaron moldes para las moléculas de agua, siendo de

29(2) mJ/m2 [7].
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