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Introduccié
La tacticitat és I'orientacié6 espacial que prenen els substituents d’una cadena polimérica. El polimer s’anomena isotactic quan tots els substituents estan W
. . PSS TP UTY P! - P . Cc
orientats al mateix costat i sindiotactic quan es troben alternats al llarg de la cadena polimérica. El seu estudi és rellevant degut a les propietats © AT ¢ [ )
fisicoquimiques que s’originen, com la rigidesa, cristal-linitat o temperatura de transicié vitria. Per exemple, un polimer atactic, presenta un elevat polipropilé isotactic

desordre en Porientacié espacial dels substituents i en consequiéncia en resulta un polimer amorf amb modul de Young més aviat petit.
sphyigde

polipropile sindiotactic
A nivell teoric, el model RIS (Rotational Isomeric State), proposat per Flory [1], permet estudiar I'efecte de la tacticitat en les propietats
conformacionals, el qual té en compte de forma acurada les interaccions de curt abast. Per tal de solucionar les limitacions d’aquest model es realitzen W
simulacions tipus Monte Carlo on es contemplen les interaccions de llarg abast a causa de plegaments de la cadena [2,3]. ¢ )

polipropilé atactic
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Model Rotational Isomeric State (RIS)

Diades constitutives del polipropilé:
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El model RIS és un model classic que computa la funcié

de particié canonica Z(N,V,T), a partir del producte de i1 ; Isothetic i . dd d
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mat.ngs de les diades que constitueixen una determinada ] i+1 atactic . m M
tacticitat.
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Metodologia

. Matrius de transferéncia Interaccions de llarg abast
Interaccions de curt abast
funcions de particio : Métode Monte Carlo (MC)
T. @@ Funcions de particié :
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N N - ., . Calcul Energia Ab Initio a Partir dels Parametres Ratio caracteristic pel Polipropile a T=473K
El valor energetic dels parametres de interaccié s’ha obtingut
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Cont Ratio Caracteristic (C,): desviacions del valor real de les dimensions, distancia
onformacié
dextrem a extrem, respecte el model de cadena ideal (cadena lliurament articulada).
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( Conclusions

® Ies interaccions de llarg abast causen que les conformacions accessibles siguin les més estirades i aquest efecte es tradueix en un
augment del ratio caractetistic (C,) respecte el model que només considera interaccions de curt abast.

® S’observa que el polipropilé isotactic assoleix conformacions més plegades que el sindiotactic sense tenir en compte el llarg abast.
Pero, després aquest comportament s’alterna al afegir-hi aquest tipus de interaccions.

® [a metodologia establerta permet reproduir 'energia de les diferents conformacions del  polipropilé computada a partir dels
calculs quantics.
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