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Modelado termodinamico del comportamiento de fases en copolimeros con un bloque
cristalino.

Un copolimero en bloques (BCP) consiste en dos o mas cadenas poliméricas diferentes unidas
entre si mediante un enlace covalente. Si los bloques son de diferente naturaleza quimica, o si se
disuelven en un solvente selectivo, se produce una micro-separacion de fases que da lugar a la
formacion de estructuras micelares. En el caso de que un bloque sea cristalizable, esto
constituye una fuerza impulsora extra para la micro-separacion de fases. El interés en estos
materiales surge por la posibilidad de compatibilizar polimeros naturalmente inmiscibles, de
encapsular o segregar preferencialmente otras sustancias, o utilizarlos como molde para el
autoensamblado de otras especies, entre otras[1].

El tipo de estructura micelar que se forma depende de las caracteristicas quimicas y topologicas
de los bloques del BCP, ademas de la selectividad del solvente y de la formacion o no de fases
moleculares ordenadas (bloques capaces de cristalizar o de formar fases liquido-cristalinas).[2] Si
un bloque cristaliza, se preferiran geometrias planas (lamelas, cintas o discos) que minimicen la
deformacion del cristal[3].

Dentro del grupo se estudia la formacion de fases micelares en sistemas de BCP con un bloque
cirstalizable, y se ha observado la formacién de micelas con forma de cinta y de disco en
diferentes condiciones[4]. En un trabajo previo del grupo[5] se desarrollé6 un modelo para un
sistema de cadenas poliméricas injertadas en una una superficie solida impenetrable de tamano
finito. Este modelo sirve para representar la estructura de la corona de una micela con nucleo
plano generada en el caso de un BCP con un bloque cristalizable. En este plan se propone,

partiendo de este trabajo, plantear un modelo para un sistema micelar de un copolimero con un




bloque cristalizable, considerando micelas con geometria de cinta y de disco. También se
considerara un modelo analogo para micelas esféricas y cilindricas para el caso en que no hay
cristalizacion. A partir de la minimizacion de la energia libre de este modelo se calcularan los
diagramas de fases, donde se representaran las condiciones de estabilidad de cada tipo de
micela y la coexistencia macroscopica entre fases micelares si la hubiera, en funcién de los
parametros materiales del sistema. En una etapa posterior se podra considerar la formacién de
fases ordenadas de micelas, por ejemplo fases nematicas para el caso de micelas cinta o fases

discéticas para micelas disco.
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