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ESTUDIO TEORICO DE LA INTERACCION DE HIDRATOS DE METANO CON
15 Y 20 MOLECULAS DE AGUA CON UN LiQUIDO IONICO
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En este estudio, hemos considerado dos hidratos de metano formados por n=15y
n=20 moléculas de H20 y una molécula huésped de metano, en interaccion con un
liquido idnico (LI), el bromuro de 1-hexil-3-metil-imidazolina. Las estructuras de los
hidratos con n=15 y n=20 moléculas de H20, previamente fue obtenida por G.
Bravo.! El hidrato con n=15 moléculas de H20 es el precursor del hidrato n=20
moléculas de H20, donde cinco de las moléculas de agua yacen en la segunda
esfera de hidratacion y es 1.2 kcal/mol mas estable que la estructura 5'2
(dodecaedro), bien conocida por ser la unidad del cristal de hidrato tipo I.

En este trabajo, se ha estudiado la interaccion de hidratos de metano con n=15y
n=20 moleculas de H20 con el LI, usando un funcional con fuerzas de dispersion
tipo van der Waals (vdW). Las correcta descripcion de las fuerzas de dispersion
tipo vdW, es crucial en este tipo de sistemas, con interacciones intermoleculares,
en macromoléculas.>® Hemos considerado tres tipos de interaccion: una a través
de una cara cuadrada, otra con una cara pentagonal y una con una cara hexagonal,
formadas por cuatro, cinco y seis moléculas de H:20, respectivamente. Los
resultados muestran que la interaccion del bromuro de 1-hexil-3-metil-imidazolina
con un anillo de cuatro moléculas de H20, es mas estable, que la interaccién con
un anillo de seis y esta ultima interaccion es mas estable que la de la cara de cinco
moléculas de H20. Algunas de estas interacciones hidrato de metano-LlI,
desestabilizan notablemente a las jaulas o cajas de H:0.
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