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Resumo 

Padilla, Ronald Marcos Arcos; Pacheco, Marco Aurélio C. Estudo de 

Transporte de Carga de Polímeros de Polianilina. Rio de Janeiro, 
2011. 88p. Dissertação de Mestrado - Departamento de Engenharia 
Elétrica, Pontifícia Universidade Católica do Rio de Janeiro. 

O desenvolvimento de materiais com propriedades elétricas incomuns, 

como é o caso dos polímeros condutores, vem sendo estudado por muito tempo. 

Este tipo de sistema orgânico apresenta característica isolante pura, mas quando 

são introduzidas impurezas por meio da dopagem variam a sua condutividade de 

forma significativa em comparação com os metais. 

 No presente trabalho, investigamos o transporte de carga eletrônica no 

sistema molecular do polímero Polianilina (PAN), através de cálculos quânticos 

mediante o método de Hückel e acoplado com a metodologia das funções de 

Green de não equilíbrio (FGNE) foram obtidas expressões para a condutância e 

densidade local de estados (LDOS). Realiza-se o estudo da estrutura eletrônica 

da PAN conformada de 200 anéis apresentando algum tipo de defeito estrutural 

tipo polaron o bipolaron onde os efeitos provocados pela desordem 

desempenham um papel fundamental.  

Investigamos assim a LDOS e a condutância para formações de cadeias de 

PAN tanto protonadas e não protonadas, verificando assim que a rede 

bipolarônica presente na estrutura do sistema apresenta um deslocamento da 

energia de Fermi para dentro da banda de valência, região de estados 

espacialmente estendidos onde a condutância é finita, comprovando assim a 

transição metal-isolante para este material.  
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Abstract 

Padilla, Ronald Marcos Arcos; Pacheco, Marco Aurélio C. Study of 
Transport of Polymer Polyaniline. Rio de Janeiro, 2011. 88p. MSc. 
Dissertation - Departamento de Engenharia Elétrica, Pontifícia 
Universidade Católica do Rio de Janeiro. 

The development of materials with unusual electrical properties as is the 

case of conducting polymers has been studied for a long time. This type of 

organic system provides insulation characteristic pure, but when impurities are 

introduced by doping the conductivity varies significantly in comparison with 

metals. 

  In this study, we investigated the transport of electronic charge in the system 

polymer molecular Polyaniline (PAN) through quantum calculations by the 

Hückel method and coupled with the methodology of Green functions of non-

equilibrium (FGNE) were obtained expressions for the conductance and local 

density of states (LDOS). Is carried out to study the electronic structure of PAN 

conformed to 200 rings showing some type of structural defect type polaron 

bipolaron where the effects of the disorder play a key role. 

Thus investigated the LDOS and conductance to PAN formation of chains of 

both protonated and non protonated, thus verifying that the structure of the 

bipolaron in this system has a displacement of the Fermi energy into the valence 

band region of spatially extended states where conductance is finite, thus 

proving the metal-insulator transition for this material. 
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