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TRANSPORTE DE CARGA EN POLIMEROS REDOX

Los polimeros redox tienen una cadena principal polimérica y no conductora con
sustituyentes con propiedades redox. Estos grupos poseen mas de un estado de oxidacion
accesible y pueden ser complejos de coordinaciéon (por ejemplo de osmio o de hierro) o
especies organicas. En este sistema pueden ocurrir procesos de transferencia electrénica
entre dos sitios redox de un mismo o distintos polimeros (siempre que los grupos redox
involucrados posean estados de oxidacion diferentes) o bien entre un grupo redox y un
electrodo (ver Figura 1) [1].

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. Luego, fue aplicado
en bio-celdas de combustible y, recientemente, como anolito/catolito en baterias de flujo
redox. En particular, en las bio-celdas de combustible se suelen utilizar polimeros redox
adsorbidos en el electrodo para mediar la transferencia electronica entre el sitio activo de
una enzima con el electrodo, donde la distancia entre los sitios redox y la flexibilidad del
esqueleto juegan un rol fundamental para optimizar su funcién [2]. Numerosos trabajos
experimentales intentan establecer relaciones entre la estructura del polimero y su eficiencia
para el transporte de carga, por ejemplo, una discusion recurrente e inconclusa es el efecto
de la flexibilidad del conector entre el grupo redox y el polimero [3].

En este proyecto,se estudiara mediante simulaciones computacionales el efecto de la
arquitectura del polimero, por ejemplo, largo de cadena, distancia entre grupos redox,
concentracién, arquitectura molecular en el transporte electrénico. El trabajo propuesto
involucra el desarrollo o modificacion de cédigos computacionales para realizar las
simulaciones y analisis de datos (Python y c++).
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Figura 1: Representacion esquematica de las posibles transferencias de electrones en polimero redox adsorbidos.
Por un lado, puede haber transferencia entre el electrodo y un grupo redox del polimero cercano al mismo y, por
otro lado, entre los grupos redox con distintos estados de oxidacion dentro del polimero. Las particulas verdes
representan la cadena principal del polimero. Mientras que las azules y rojas, los grupos redox en distintos
estados de oxidacion.
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