Efecto del método de sintesis del poli(3-hexiltiofeno) en sus propiedades fisicoquimicas

El interés en el area de materiales poliméricos semiconductores, tanto industrial como
academica, se ha intensificado como una consecuencia del amplio rango de aplicaciones
(diodos emisores de luz, celdas solares, transistores de efecto de campo organicos, dispositivos
electrocromicos, antiestaticos, etc.). Adicionalmente, en los pasados pocos afos, el uso de
irradiacion de microondas en ciencia de polimeros ha llegado a ser una técnica bien establecida
para conducir y promover las reacciones quimicas. El calentamiento por microondas permite
que la energia se transfiera directamente a los reactivos y solventes. Por otro lado el
funcionamiento de las celdas solares requiere de materiales mas conductivos para su mejor
funcionamiento, una de las alternativas para mejorar la conduccién de un polimero es
incrementar la configuracion cabeza-cola (HT).

El objetivo general del trabajo de investigacion es sintetizar poli(3-hexiltiofeno) con
propiedades adecuadas para diversas aplicaciones como dispositivos fotovoltaicos, dispositivos
electrocromicos y sensores opticos. Se reporta la sintesis de poli(3-hexiltiofeno) por oxidacion
directa del mondmero respectivo con cloruro férrico como oxidante; en la sintesis tradicional y
sintesis asistida por microondas. Asi mismo se reporta la sintesis del P3HT regioregular
sintetizado por metatesis de Grignard. En la sintesis asistida por microondas se varid el tiempo
de reaccion a 0.5, 1 y 2 hrs., el tiempo 6éptimo fue de 1 hora, asi mismo se emplearon 2
solventes en la sintesis (cloroformo y diclorometano). Una vez obtenidos los polimeros se
formaron peliculas poliméricas por la técnica spin-coating. Las peliculas poliméricas se
doparon con una solucién de cloruro férrico 0.3M durante 30 segundos de inmersion. Se
determinaron los redimientos y la caracterizacion fisicoquimica de los polimeros obtenidos por
HPLC (cromatografia liquida de alta resolucion) para la determinacion de los pesos
moleculares y polidispersidad; NMR (Resonancia magnética nuclear) para la determinacion del
porcentaje de diadas y triadas; FTIR (Espectroscopia infraroja) para la determinacion de la
estructura molecular; los cambios en la topografia superficial se determinaron por AFM
(microscopia de fuerza atomica), las imagines de AFM revelaron que la morfologia superficial
depende del método de sintesis, tiempo de reaccion y solvente usado. Las muestras fueron
caracterizadas por TGA (analisis termogravimétrico), caracterizacién electroquimica para la
determinacion de los potenciales de oxidacion y reduccion asi como los cambios de color con el
potencial aplicado y UV-Vis (espectroscopia ultravioleta visible). Los resultados obtenidos se
comparan para los métodos de reaccion empleados.

Se concluye que comparando con el método tradicional (sin microondas), la sintesis asistida
por microondas provee considerable decremento en el tiempo de reaccion, peso molecular y
polidispersidad més bajas, se emplea menos volumen de solvente para la sintesis y se mejoro el
rendimiento. Los resultados confirmaron la versatilidad del procedimiento por microondas, el
cual produjo materiales poliméricos en una hora y no tiene efectos adversos sobre la calidad de
los polimeros.

Se logr6 obtener el polimero regioregular con una configuracién de diadas HT del 95 %
aproximadamente. En comparacion con el polimero no regioregular se observé que los
potenciales de oxidacion y reduccion se incrementaron en el polimero regioregular, ademas de
presentar coloracién diferente en el estado reducido y su polidispersidad fue grandemente
reducida. Se observo el efecto de la regioregularidad en los espectros FTIR y UV-Vis.



