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Газовые гидраты – кристаллические соединения включения, в которых молекулы газа заключены в полостях из молекул воды. Существует несколько клатратных и льдоподобных структур, отличающихся структурой решётки, механическими и термодинамическими свойствами. Тип структуры определяется молекулами-гостями, температурой и давлением. 
В данной работе использовалось молекулярно-динамическое моделирование для изучения фазовой границы и метастабильных соcтояний  структур гидратов метана и водорода. Известно, что при фазовых переходах первого рода могут образовываться метастабильные состояния, которые могут существовать вплоть до границы устойчивости. Время жизни таких состояний конечно и зависит от степени перегрева системы. Плавление и распад перегретой структуры КС-I гидрата метана вычисляляся в прямом трехфазном молекулярно-динамическом моделировании для SPC/E, TIP4P/2005, TIP4P/Ice моделей воды и потенциала объединенного атома для метана [1]. 
В работе также проведено молекулярное моделирование фаз в системе водород-вода при высоких давлениях, подтверждено формирование структуры, ранее наблюдавшейся в эксперименте, методами молекулярной динамики [2].  
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