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Introduccién

Los polimeros redox tienen una cadena principal polimérica'y
no conductora con sustituyentes que son grupos redox que
pueden ser complejos de coordinacién (por ejemplo de osmio
o de hierro) o especies orgdnicas. La transferencia de carga
puede ocurrir del electrodo a un grupo redox adyacente o bien
entre grupos redox (pertenecientes al mismo polimero o a
cadenas distintas) siempre que ambos posean diferentes
estados de oxidacion.

El estudio de estos sistemas ha despertado gran interés en
los ultimos afios, una de las primeras aplicaciones fue como
mediador en biosensores de glucosa [1]. Luego fue aplicado
en bio-celdas de combustible [2] y, recientemente, como
anolito/catolito en baterias de flujo redox [3]. Las baterias de
flujo redox comparten similitudes tanto con las celdas de
combustible, dado que almacenan las especies redox activas
en tanques externos, como con las baterias, dado que las
reacciones redox que suceden en la celda electroquimica son
reversibles, por lo tanto, muchas veces se las puede
considerar como celdas de combustible recargables. Estos
sistemas se pueden acoplar a celdas solares, permitiendo un
sistema de almacenamiento de energia sustentable para hogares. La utilizacién de polimeros redox
como materiales electroactivos en baterias de flujo redox permite el reemplazo de membranas de
intercambio io6nico usadas en estas celdas por membranas porosas, considerablemente mas
econdmicas. Los estudios mads recientes en este campo se han enfocado en aumentar tanto la
solubilidad como el transporte electrénico en estos sistemas [4-5].

Hipdtesis: Es posible describir el transporte electronico en ensambles de polimeros redox no
conjugados mediante la combinacién de dindmicas brownianas para describir la dinamica segmental
del polimero y el algoritmo de Guillespie para describir los procesos estocasticos de transferencia
electronica entre sitios redox.

Objetivos: Estudiar el transporte de electrones en polimeros redox no conjugados en solucién
utilizados en baterias de flujo redox. En particular, comprender el efecto de las propiedades del
polimero (por ejemplo, largo de cadena, distancia entre grupos redox, concentracién, arquitectura
molecular) en el transporte electronico.

Metodologia

Para llevar a cabo el objetivo propuesto se plantea la utilizacion del programa de codigo abierto
LAMMPS [6] con el cual se realizaran las simulaciones clasicas y un cddigo propio programado en
Fortran90 para estudiar la transferencia electrénica. Para cumplir los objetivos propuestos se
proponen los siguientes pasos:

I.  Andlisis de diferentes propiedades del sistemas: concentracién, largo de la cadena y
presencia de ramificaciones

Il.  Comparar resultados con modelos analiticos pre-existentes y proponer modificaciones
cuando sea necesario.



Ill.  Proyeccion de futuros trabajos: a partir de la comprension de las predicciones del modelo
desarrollado, se buscara generar reglas de disefio para optimizar la performance de polimeros redox
no conjugados en aplicaciones de baterias de flujo redox.
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