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INTRODUCCION

Dentro de los ultimos anos, la contaminacion ambiental se ha convertido en una
gran problematica debido al alto impacto de los residuos plasticos de uso diario.
Sin embargo, una de las posibles soluciones a este problema es el reemplazo de
polimeros sintéticos de uso comun por polimeros biodegradables. Las mezclas de
polimeros son caracterizadas como un método para obtener propiedades que los

materiales no poseen [1].

Figura 1. Materiales Biodegradables.




DESARROLLO

PCL PLA

* Poliester alifatico. ,  Polimero termoplastico.

« Usos y aplicaciones en el area - Origen natural.
biomedica.  Biodegradable.

» Biocompatible. + Biocompatible.

« Biodegradable.
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Figura 2. Estructura quimica de la Policaprolactona. Figura 3. Estructura quimica del Acido Polilactico.

4
Matta, A.K, et al. Preparation and Characterization of Biodegradable PLA/PCL Polymeric Blends. Elsevier, pag. 1266-1270 (2014).
Beatrice, C.A, et al. Engineering printable composites of poly (e-polycaprolactone) / B-tricalcium phosphate for biomedical -applications. Polymer,
COMPOSITES, pag. 1-16 (2020).
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DESARROLLO

Optimizaciones:
e Semi Empirico
e Calculo DFT (STO 3G)
e Calculo DFT (3-21G)

v ¢ e Calculo de energia

e Calculo de orbitales

e Nube electrénica

Figura 4. Ensamble de las moléculas PLA/PCL..



DESARROLLO

&

s

Figura 5. Distancias moleculares PLA/PCL..
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Figura 6. Distancias moleculares P.




DESARROLLO
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Figura 7. Identificacion de HOMO PLA/PCL.
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Figura 8. Identificacion de LUMO PLA/P



RESULTADOS

BAND GAP
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Figura 11. Nube Electrénica.



RESULTADOS

Heat Flow (J/g)
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CONCLUSIONES

Los resultados obtenidos mediante simulacion computacional y caracterizacion
experimental confirman la compatibilidad parcial entre las cadenas de PLAy PCL en la
mezcla 90/10. El analisis molecular tedérico muestra regiones de interaccion que
sugieren afinidad entre los grupos funcionales de ambos polimeros, lo cual se refleja en
las sefiales experimentales.

Las curvas DSC evidencian modificaciones en los eventos térmicos de la mezcla
respecto a los polimeros puros, indicando una miscibilidad parcial.

Los espectros Raman e IR muestran desplazamientos y variaciones en la intensidad de
bandas caracteristicas, que concuerdan con las predicciones tedricas y permiten
identificar la presencia de grupos funcionales propios de cada componente dentro del
sistema mezclado.

En conjunto, estos resultados respaldan el uso complementario de la quimica
computacional y las técnicas espectroscopicas para comprender el comportamiento
molecular de mezclas PLA/PCL, facilitando el disefio y optimizacion de materiales
biodegradables con potencial para aplicaciones biomédicas.
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