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Resumen: Se presenta la capacidad de las técnicas de modelizacién molecular basadas en métodos de la quimica cuantica para
predecir la estructura molecular y electronica de polimeros conductores. Concretamente, se discute la aplicabilidad de estas
herramientas computacionales al estudio de diferentes aspectos del politiofeno y sus derivados: geometria molecular y planaridad,
cambios estructurales producidos por el dopado, propiedades electronicas y desarrollo de nuevos materiales conductores.
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Molecular Modeling Tools to Design New Conducting Polymers

Abstract: The ability of molecular modeling techniques based on quantum chemical methods to predict the molecular and
electronic structure of organic conducting polymers is examined. More specifically, we report on the applicability of
these computational tools to study different aspects of polythiophene and its derivatives: molecular geometry and planarity,
the structural changes induced by the doping process, the electronic properties and the design of new conducting materials.
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Introduccion

La historia nos ha mostrado mas de una vez que un error
humano, o la fortuna, puede ser el punto de partida de un
gran avance cientifico. A principios de los afios 70, un
estudiante del profesor H. Shirakawa estaba realizando la
sintesis de poliacetileno a partir de acetileno gaseoso.
Durante el proceso de polimerizacion afiadié mucho mas
catalizador del que era necesario, lo que provocd cambios
importantes en la estructura del polimero, dando lugar a
un producto que presentaba una conductividad eléctrica
inusualmente elevada. Pocos afos después, Shirakawa,
MacDiardmid y Heeger publicaron dos articulos en los que
mostraban que la conductividad del poliacetileno podia
aumentar mil millones de veces al doparlo con vapores de
yodol'l. El descubrimiento de los polimeros conductores
les valid el Premio Nobel de Quimica del afio 2000 y fue el
precursor de la sintesis de mas de un centenar de polimeros
capaces de conducir la corriente eléctrica.

El hallazgo de los polimeros conductores, también
denominados metales sintéticos, cambio de forma radical

la vision que se tenia de los materiales poliméricos y, en
particular, sus posibles aplicaciones. Para tomar conciencia
de ello, basta con pensar que la utilizacién de polimeros
conductores permite combinar, en un sé6lo material, las
propiedades eléctricas de los conductores metalicos clasicos
con las multiples ventajas de los plasticos —inercia quimica,
baja densidad, bajo coste, procesabilidad-. Esta posibilidad
ha llevado incluso a la sustitucion de piezas metalicas por
componentes poliméricos en muchas aplicaciones.

En los tltimos aiios se ha intensificado de forma especial
la investigacion en polimeros conductores heterociclicos, que
pueden ser sintetizados tanto quimica como electro-
quimicamentel), ya que a ellos pueden agregarse distintos
grupos funcionales que permiten regular facilmente sus
propiedades eléctricas, Opticas y magnéticas®l. Entre los
polimeros heterociclicos destacan los polimeros basados en
anillos de pirrol, furano y tiofeno (Esquema 1), pues poseen
una estabilidad ambiental excelente ademas de buenas
propiedades eléctricas y opticast#. Por ello, sus aplicaciones
actuales son numerosas: baterias organicas, visores
electrocromicos, sensores quimicos, diodos emisores de luz
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Esquema 1. Polimeros heterociclicos: polipirrol (X=NH), polifurano (X=0)
y politiofeno (X=S).

n

(LED), antiestaticos, emisores de interferencias electro-
magnéticas y bloqueadores de radares, membranas para la
depuracion de agua, etc. Sin embargo, las aplicaciones mas
revolucionarias las encontramos en el campo de la biome-
dicina®, entre las que podemos destacar su utilizacion en la
ingenieria de tejidos, protesis neuroldgicas y musculares, el
disefio de biosensores para la determinacion de glucosa, los
sistemas liberadores de farmacos y la biomecanica.

La investigacion de polimeros conductores se lleva a cabo,
tanto en ambitos académicos como industriales, desde enfoques
tan distintos como la quimica sintética, la electroquimica, la
fisica del estado sdlido, la quimica-fisica, la ciencia de los
materiales o la ingenieria de componentes. La modelizacion
molecular basada en métodos de la quimica cuantica, también
denominada quimica computacional, constituye una
herramienta poderosa que hoy en dia contribuye de forma eficaz
al desarrollo de nuevos materiales. Esta herramienta permite
predecir, por ejemplo, la estructura quimica, las propiedades y
la reactividad de un producto antes de que sea sintetizado. Por
ello se utiliza de forma regular para complementar, interpretar,
predecir o incluso sustituir medidas experimentales, con el
consiguiente ahorro de tiempo, material y laboratorios
especializados, a la vez que simplifica de forma considerable
el trabajo de personal altamente cualificado. En consecuencia,
encontramos aplicaciones de la modelizaciéon molecular en
ambitos diversos como son la industria farmacéutica (disefio
de farmacos), la industria quimica (disefio de catalizadores y
de procesos quimicos, mejora de mecanismos de reaccion,
formulacion de nuevos productos) o la quimica de la atmosfera.

En este articulo analizamos el papel que puede jugar la
modelizacion molecular en el desarrollo de los polimeros
conductores. Como modelo de estudio usamos distintos
polimeros de la familia de los politiofenos, pues poseen una
estructura molecular simple pero un gran potencial de
aplicaciont?3,

La conduccién eléctrica en polimeros

Polimeros aislantes. El fenomeno de la conduccion eléctrica
implica el movimiento de particulas con carga eléctrica -
normalmente, electrones- en el interior de un material, cuando
sobre ¢l se aplica un campo eléctrico. En un polimero, llamémosle
“convencional”, los electrones de valencia estan formando
enlaces quimicos entre los &tomos y practicamente no tienen
libertad de movimiento. Esta vision tan simple permite
comprender porqué la gran mayoria de polimeros son, en
condiciones normales, aislantes eléctricos. Desde el punto de
vista de la Teoria de Bandas -la teoria que hoy en dia explica
mejor el comportamiento eléctrico de los materiales-, las
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propiedades eléctricas de una sustancia vienen determinadas por
su estructura de bandas. Y mas concretamente, por la diferencia
de energia que existe entre su banda de valencia (formada por
los orbitales que contienen los electrones de mayor energia) y su
banda de conduccion (constituida por los orbitales vacios de
menor energia). En los polimeros convencionales, la diferencia
de energia entre ambas bandas (“band gap” o E,) es grande, en
general mayor que 2.0 eV (Figura 1a). Cuando a temperaturas
normales se aplica un campo eléctrico sobre el polimero, la
energia adicional que adquieren sus electrones no es suficiente
como para que éstos puedan pasar de la banda de valencia a la
banda de conduccion. En consecuencia, los electrones no pueden
moverse libremente por el interior del material. Nos referimos
entonces a un polimero aislante.

Polimeros conductores. Los polimeros conductores mas
comunes presentan una distribucion alterna de enlaces carbono-
carbono simples y dobles a lo largo de sus moléculas. Este
hecho permite una deslocalizacion considerable de los
electrones de valencia a lo largo del sistema 7 de la cadena
polimérica. Sin embargo, esta deslocalizacion no suele ser
suficiente como para que el material sea conductor. El polimero
neutro con estas caracteristicas puede convertirse en conductor
si se hace reaccionar con un agente oxidante (o con uno
reductor). El proceso que tiene lugar es una reaccion redox
entre las cadenas poliméricas y los aceptores (o los dadores)
de electrones. En el lenguaje de la fisica del estado sélido, el
proceso se denomina dopado, por analogia con la sintesis de
semiconductores extrinsecos inorganicos: la utilizacion de un
agente oxidante corresponde a un dopado de tipo p, mientras
que el uso de un agente reductor implica un dopado de tipo n.
En consecuencia, un criterio a tener en cuenta en la seleccion
de un polimero con posibilidades conductoras es su facilidad
para oxidarse o reducirse. La utilizacion de polimeros
heterociclicos, como los politiofenos, permite trabajar con
materiales de bajo potencial de ionizacion (facil oxidacion) y/
o alta afinidad electronica (facil reduccion).

Desde el punto de vista de 1a Teoria de Bandas, la oxidacion
o lareduccion de las moléculas poliméricas causa la aparicion
de estados electronicos situados en el band gap, que facilitan
el proceso de conduccionl®l. En el caso de la oxidacion, la
eliminacion de un electron de la cadena polimérica hace que el
ultimo orbital de la banda de valencia (denominado HOMO:
Highest Occupied Molecular Orbital) aumente de energia, a la
vez que el orbital de conduccion de menor energia (denominado
LUMO: Lowest Unoccupied Molecular Orbital) se estabiliza.
Ello conlleva la aparicion de dos estados situados en el band
gap (Figura 1b). Se forma lo que, en fisica del estado so6lido, se
denomina un polarén (o un polarén positivo). En el lenguaje
quimico es un cation radical. Si se arranca un segundo electron
de la cadena polimérica, se forma un bipolarén (bipolarén
positivo), lo que en terminologia quimica es un dication. El
bipolarén formado en el dopado p implica la existencia de dos
estados electronicos vacios en el band gap (Figura 1c). Al
aumentar el nivel de dopado, se forman mas estados
bipolarénicos que se solapan dando lugar a bandas bipo-
lardnicas en el gap (Figura 1d). En el dopado de tipo n, se
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Figura 1. Representacion esquematica de la estructura de bandas de: (a) un
polimero neutro aislante; (b) un polimero con un polarén; (c) un polimero
con un bipolarén; y (d) un polimero con bandas bipolaronicas.

pueden formar polarones y bipolarones negativos, estando los
estados electronicos del bipolarén ocupados por electrones.
El politiofeno dopado posee unaconductividad el éctricamuy
superior aladel polimero no dopado. Ello es porqué, gracias
alapresenciade polaronesy bipolarones, algunos electrones
del politiofeno dopado quedan “libres’, al poder abandonar
la banda de val encia mediante transi ciones electronicas que
requieren una energia inferior a valor del band gap. Este
hecho puede ser comprobado mediante espectroscopia de
absorcion éptica o mediante técni cas el ectroquimicas”). Por
otraparte, esimportante sefialar que la conductividad de los
politiofenos puede ser controladaatravésdelaconcentracion
de agente dopante, siendo también destacablelareversibilidad
€l ectroquimica que existe entre los estados neutro y dopado.
El dopado de un polimero conjugado conlleva, ademas de
la alteracion descrita de su estructura electronica, cambios
importantes en su geometria. Siguiendo con el ejemplo del
politiofeno neutro, sabemos que su geometria mas estable
corresponde a una estructura aromatica que se extiende a lo
largo de toda la cadena polimérica. Sin embargo, la formacion
de polarones y bipolarones positivos -es decir, de cationes
radicales y de dicationes, respectivamente- implica ciertas
distorsiones de las cadenas, que culminan con la transformacion
hacia una estructura quinoideal®. La Figura 2 ayuda a
comprender este cambio, aunque deben precisarse dos aspectos:
(i) enrealidad, tanto las cargas como los electrones desapareados
no se encuentran localizados sobre los atomos, sino que estan
repartidos entre un cierto numero de anillos; y (ii) hay que tener
en cuenta que tanto los electrones como las cargas tienen la
facultad de moverse a lo largo de la cadena polimérica.

Modelizacién molecular

Las técnicas computacionales de modelizacion molecular
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Figura 2. Representacion esquematica de una cadena de politiofeno con
un polardn (a) y con un bipolarén. (b) R™ representa el contra-ion formado
en la reaccion redox entre la cadena polimérica y el agente dopante aceptor
de electrones.
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permiten crear modelos quimicos de materiales diversos, ya
sea a nivel molecular o atomistico, mediante la resolucion de
la ecuacion de Schrodinger que describe el comportamiento
de los micleos y los electrones de un sistema. La modelizacion
proporciona, por ejemplo, la geometria mas estable, la energia,
la distribucion de cargas eléctricas o diferentes propiedades
espectroscopicas (IR, Raman, NMR, UV-Vis, EPR) del sistema
que se esta estudiando. Asimismo, permite obtener datos
termodinamicos y cinéticos ( como calores de formacion y de
reaccion, entropias, capacidades calorificas y constantes de
velocidad de una reaccion quimica) o propiedades mecanicas
(médulos elasticos, curvas de tension-deformacion, etc.).

A continuacion se revisan algunos de los resultados que
hemos obtenido empleando técnicas de modelizacion
molecular para determinar varias propiedades del politiofeno
y de algunos de sus derivados. El objetivo de estos estudios
es doble: por un lado, explorar qué puede aportar la
modelizaciéon molecular al estudio de los polimeros
conductores; y, por el otro, comprender mejor el significado
de los numerosos datos experimentales que existen
actualmente en esta area de investigacion. Los resultados que
se exponen fueron obtenidos utilizando los paquetes de
programas PC-Gamess™ y Gaussian 98['%],

Planaridad. Una de las caracteristicas principales de los
polimeros heterociclicos conductores es su tendencia a
adoptar una geometria plana, pues ésta favorece el maximo
solapamiento entre los orbitales atdmicos p (conjugacion 1)
y, como consecuencia, la existencia de bandas dadoras de
alta energia y/o bandas aceptoras de baja energia. En los
poliheterociclos que contienen atomos de azufre la extension
de la conjugacion m-m entre anillos adyacentes es
considerable, a la vez que responsable de sus propiedades
eléctricas y opticas. Sin embargo, la posible distorsion con
respecto a la conformacion anti del angulo que define la
orientacion relativa entre anillos adyacentes y la consecuente
perdida de planaridad molecular (defecto torsional) afectarian
a la estructura electronica del polimero, llegando incluso a
determinar su utilidad. Es por ello que, conforme pasan los
afios y se incrementa la potencia de los ordenadores, se van
sofisticando los métodos de calculo para poder determinar
con la mayor precision posible los potenciales de torsion!!!,

Una primera aproximacion al conocimiento de las
preferencias conformacionales del politiofeno, y de algunos
de sus derivados, puede conseguirse estudiando un compuesto
muy simple, el 2,2’-bitiofeno (conocido tanto en fase gas
como en estado s6lido), y sus derivados dimetilicos. La
geometria y el perfil rotacional de estos compuestos fueron
analizados mediante calculos ab initio de mecanica
cuantical'?l] obteniendo resultados que concuerdan
perfectamente con los datos experimentales disponibles. Mas
recientemente, extendimos el estudio a oligdmeros de tiofeno
de mayor tamafiol'>'4. Como ejemplo de este tipo de estudios,
en la Figura 3 se representa el perfil rotacional teorico del
2,2’-bitiofeno, obtenido a nivel de calculo B3PW91/6-
31+G(d,p)I**), donde se puede apreciar la presencia de dos
conformaciones de energia minimal'®l. Estos resultados, que
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Figura 3. Modelizacion tedrica del perfil rotacional del 2,2’-bitiofeno. Los
experimentos de difraccion de electrones del bitiofeno!'” indican la
existencia de dos conformaciones estables con angulos diedros 6 =36 + 5°
YO =148+3°,

estan en clara sintonia con las observaciones experimentales,
se puede relacionar directamente con la extension de la
conjugacion efectiva a lo largo de la cadena de polimero
(policonjugacion).

Proceso de dopado: Potencial de Ionizacion y Afinidad
Electrénica. Tal y como se comento anteriormente, el dopado
del polimero implica su interaccion con un agente dopante y
la transferencia de electrones desde el polimero hacia el
dopante o viceversa. Por ello, es importante poder estimar
correctamente el potencial de ionizacion (PI) y la afinidad
electronica (AE) del polimero que interesa estudiar. El valor
del PI indica si un agente dopante aceptor concreto es capaz
de ionizar, al menos parcialmente, el polimero. Por otra parte,
la AE cobra importancia en el proceso de dopado dador de
electrones.

En el &mbito de la modelizacion molecular se puede hacer
una primera estimacion del PI utilizando el teorema de
Koopman’s, es decir, asociando el PI con la energia del HOMO
de nuestro modelo!'®l. De forma similar, se correlaciona la
AE con la energia del LUMO. Aunque ambos valores tedricos
suelen reproducir correctamente las medidas experimentales,
se pueden obtener valores mas precisos tomando la propia
definicion de PI y AE, es decir, evaluando la diferencia
energética entre el estado neutro y los estado cargados
eléctricamentel!”). Por otra parte, se puede tener una
estimacion del valor de E, mediante la diferencia de energias
PI-AE. Esta magnitud da una idea de las posibilidades
conductoras del polimero, pues representa la energia de la
transicion electronica mas favorable.

Los valores de E,, PI 'y AE pueden ser calculados no sélo
en modelos reducidos, sino también en auténticas cadenas
de polimero generadas mediante la aplicacion de condiciones
periddicas de contorno a su unidad estructural repetitiva. La
utilizacion de esta técnica, que en principio permite reproducir
las caracteristicas de una molécula de polimero de longitud
infinita, estd limitada a moléculas en las que no hay ningtin
tipo de alteracion o distorsion molecular, ya que de otro modo
ésta se repetiria de forma periddica a lo largo de la cadena.
La consideracion de un sistema molecular periodico
proporciona, légicamente, una descripcion mas precisa de
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un polimero que un modelo reducido. Sin embargo, este
ultimo suministra resultados muy razonables desde un punto
de vista cualitativo y, ademas, permite analizar de forma
precisa la influencia de todo tipo de alteraciones y defectos
puntuales en la molécula.

Proceso de dopado: cambios estructurales. Como se ha
comentado, es de esperar que el proceso de dopado dé lugar a
modificaciones geométricas importantes de las cadenas
poliméricas. Lamentablemente, la estructura amorfa que
caracteriza a la mayoria de los polimeros complica de forma
considerable el estudio experimental de dichos cambios. Desde
el punto de vista teorico, se puede modelizar separadamente la
cadena polimérica neutra y la eléctricamente cargada, para
después analizar las diferencias estructurales entre ambas. De
esta manera, pudimos comprobar que la estructura electronica
del 2,2’-bitiofeno y ladel 2,2°,5°,2”-tertiofeno son aromaticas,
mientras que sus respectivos dicationes presentan una
distribucion de electrones con caracter quinoideol'32%1,
Posteriormente, con la intencion de acercarnos mas a las
caracteristicas reales del politiofeno, utilizamos modelos de
mayor tamafio que contenian hasta 13 anillos de tiofeno'l. E1
patron alterno de distancias C-C y C=C reveld una estructura
claramente benzoidea en la cadena de politiofeno neutro y una
distribucioén quinoidea en la cadena dicationica de los
oligomeros de tiofeno. Los resultados confirmaron los estudios
anteriores, a la vez que permitieron determinar la extension
del defecto bipolarénico. Como ejemplo, la Figura 4 muestra
la magnitud de las distancias de enlace C-C obtenidas al
modelizar una cadena formada por 6 anillos de tiofeno en una
conformacion anti (6=180°). Los calculos fueron realizados a
nivel HF/6-31G(d), tanto en el caso de la cadena neutral' como
para la cadena dicatidnical'®l. Los patrones complementarios
que se observan en la zona correspondiente a los anillos
centrales reflejan como se intercambian los enlaces C-C'y C=C
al oxidar la molécula.

Otra estrategia para investigar los cambios estructurales
consiste en modelizar explicitamente la interaccion entre el
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Figura 4. Longitud de los enlaces C-C en el modelo de politiofeno con 6
anillos. La linea continua corresponde a la cadena neutra y la discontinua
al dication (defecto bipolaronico).
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Figura 5. Estructura de los complejos de transferencia de carga Li/2-EDOT.

polimero y el agente dopante, en lugar de analizar unicamente
la geometria de los estados inicial (neutro) y final (i6nico) del
polimero. De esta manera, el estudio incluye informacion sobre
la zona del polimero en la que se produce la interaccion con el
dopante, asi como los efectos de polarizacion que el dopante
ejerce sobre el polimero. Ademas, la modelizacion del complejo
agente dopante/polimero permite cuantificar la transferencia
de carga que tiene lugar durante la interaccion. A modo de
ejemplo, la Figura 5 muestra la estructura obtenida al modelizar,
anivel UB3PW91/6-31+G(d,p), la interaccion de un atomo de
Li con un dimero de 3,4-etilendioxitiofeno (2-EDOT) en tres
posiciones distintas®??]. Los calculos realizados muestran el
patrén quinoideo en las longitudes de enlace C-C, a la vez que
revelan una gran influencia del contra-ion sobre la geometria
del oligdbmero. Como se puede observar en la Figura 5, el atomo
de Li es capaz de distorsionar no so6lo la conformacion anti de
las unidades de EDOT consecutivas, sino también la planaridad
de los anillos de tiofeno.

Nuevos Materiales. Sin duda, una de las grandes ventajas
de la modelizacion molecular frente a los métodos puramente
experimentales es que es posible “imaginar” nuevos materiales
y evaluar muchas de sus propiedades sin necesidad de
sintetizarlos, con el consiguiente ahorro que ello representa.
Por ejemplo, se puede pensar en aumentar la conductividad
eléctrica de algun polimero modificando su constitucion
quimica o su estructura. En este sentido, recientemente hemos
iniciado el estudio teodrico de las propiedades estructurales y
electronicas de cinco compuestos que se obtendrian al cambiar
los heteroatomos del PEDOT (Esquema 2)!'%4. El estudio
sugiere que el compuesto (3), obtenido al intercambiar las

(1) X=8,Y=0 (PEDOT)
() X=Y=0
(3) X=0,Y=8

(4) X=Y=$
(5) X=N-H,Y=0

(6) X=N-H Y=S

n

Esquema 2. Estructura quimica de varios compuestos derivados de PEDOT.
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Figura 6. Derivados del 2,2’-politiofeno con grupos carboxilicos en las
posiciones 3 y 4 de los anillos de tiofeno.

posiciones originales de los atomos de S y O, puede tener
propiedades eléctricas prometedoras.

Otro campo de investigacion importante se centra en cOmo
mejorar la solubilidad de polimeros derivados del politiofeno,
ya que algunas aplicaciones técnicas asi lo requieren. Una
forma de aumentar la solubilidad en disolventes organicos se
basa en incorporar determinados grupos funcionales laterales
-como cadenas alquilicas?¥, sustituyentes ionizables
(sulfonatos o carboxilatos), alcoholes o ésteres®*- a la cadena
principal del politiofeno. Sin embargo, la anexion de los
grupos laterales puede introducir efectos estéricos que reducen
la planaridad de la cadena principal, disminuyendo la
conjugacion m—T, o puede alterar de forma indeseable otras
propiedades del polimero. Por otra parte, es importante
conocer la posicion mas favorable en la que introducir dichos
grupos, asi como la tacticidad que adoptara el polimero.

Afortunadamente, los problemas que se acaban de
mencionar pueden ser abordados empleando técnicas de
modelizacion molecular. Por ejemplo, la introduccion de un
grupo carboxilico por anillo de tiofeno puede dar lugar a varios
compuestos, como los indicados en la Figura 6, cuyas
caracteristicas estructurales y electronicas pueden ser
evaluadas y comparadas desde un punto de vista tedrico.

La modelizacion de estos tres compuestos indica que el
derivado (1), con los grupos carboxilicos en la posicion 4 de
los anillos de tiofeno, es el mas estable y adopta una
conformacién proxima a la planaridad’®’l. Con relacion al
valor del band gap, la Figura 7 muestra la variacion que
experimenta el valor tedrico de E,, obtenido a nivel
B3PW91(6-31+G(d,p), a medida que aumenta el nimero de
anillos de tiofeno que se incluyen en la modelizacion. Como
se puede observar, conforme aumenta el nimero de anillos,
Eg converge hacia un valor similar al del politiofeno. Este
resultado sugiere que ambos compuestos neutros tienen una
conductividad eléctrica similar.

4,5

—— politiofeno
4,0
—&— compuesto (1)

35+

E, (eV)

3,0 F

2,5

2,0

Anillos de tiofeno

Figura 7. Valor de E_obtenido en modelos de politiofeno y del compuesto
(1) con varios anillos de tiofeno.
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Conclusiones

En este articulo se han revisado varias caracteristicas de
algunos polimeros heterociclicos que estan relacionadas con
su capacidad para conducir la corriente eléctrica. Los
polimeros deben poseer una estructura practicamente plana
y, logicamente, un valor del band gap pequefio. Por otra parte,
bajos potenciales de ionizacion y altas afinidades electronicas
facilitan el dopado del polimero. Los resultados expuestos
en este articulo demuestran que las técnicas tedricas de
modelizacion molecular son adecuadas para evaluar éstas y
otras propiedades de manera rapida y relativamente sencilla,
a la vez que permiten comprender mejor el fenomeno de la
conduccion eléctrica.

Por otra parte, es importante destacar que las herramientas
de modelizacion molecular pueden ser aplicadas, al menos
en principio, para predecir las propiedades de cualquier
compuesto, aunque ¢ste no haya sido nunca sintetizado. En
consecuencia, la colaboracion entre los laboratorios teoricos
y experimentales implica una optimizacion de los esfuerzos
de éstos ultimos, que pueden reducir de forma considerable
su consumo de recursos humanos e instrumentales.

Todo ello nos lleva a pensar que la modelizacion molecular
contribuira de forma destacada a la prediccion de nuevos
candidatos para la proxima generacion de polimeros
conductores y, en definitiva, a la obtencion y al desarrollo de
las aplicaciones de los polimeros conductores de este siglo
XXI.
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