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INTRODUCCIÓN 

El polipirrol (PPy) es un polímero conductor ampliamente estudiado por sus aplicaciones 
en sensores, electrónica y sistemas energéticos. Su estructura y estado de oxidación 
pueden evaluarse mediante técnicas vibracionales, especialmente FTIR y Raman, que 
permiten identificar modos vibracionales característicos y cambios en la conformación del 
polímero.

La comparación entre los espectros experimentales y el análisis teórico aporta una visión 
más precisa de la estructura molecular del PPy y de los efectos de su proceso de síntesis. 
En este trabajo se analiza la correlación entre ambos enfoques para partículas de polipirrol 
obtenidas por polimerización oxidativa, con el objetivo de comprender mejor sus 
propiedades estructurales y vibracionales



METODOLOGÍA

Análisis computacional en Gaussian 9 del 

Polipirrol (PPy) en estado neutro 

Síntesis y caracterización del Polipirrol 

(PPy)



RESULTADOS
Análisis del HOMO- LUMO y la nube 
electrónica realizado en Gaussian 9



RESULTADOS
Comparativa del FTIR teórico y 
experimental y Raman teórico y 
experimental



CONCLUSIONES 

El análisis vibracional mediante FTIR y Raman confirma diferencias claras entre el polipirrol sintetizado y el
modelo teórico del PPy no dopado. En FTIR en la región de 900–1300 cm⁻¹ indica la existencia de especies
cargadas y un estado de oxidación significativo, mientras que el PPy no dopado muestra un espectro más
definido, con la banda característica de estiramiento N–H (~3400 cm⁻¹).

Del mismo modo, el Raman experimental presenta bandas intensificadas y desplazadas respecto al
espectro teórico, especialmente en 1500–900 cm⁻¹, lo que respalda la presencia de dopaje. En conjunto,
ambos análisis vibracionales demuestran que las partículas de polipirrol obtenidas por polimerización
oxidativa no corresponden a la forma neutra del polímero, sino que presentan un grado notable de dopaje
y una estructura más conjugada y cargada que la predicha por el modelo teórico.
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