Povzetek

Po postopku, znanem iz literature, smo sintetizirali poli(tiofen-3-il ocetno kislino) (PTAA)
in jo okarakterizirali. Vzorec PTAA smo raztopili v raztopinah razli¢nih alkalijskih
hidroksidov in tako uravnali stopnjo nevtralizacije, da so bile ionizirane skoraj vse kar-

boksilne skupine na poliionu.

Izmerili smo koncentracijsko in temperaturno odvisnost elektricne prevodnosti vodnih
raztopin alkalijskih soli PTAA in iz njih izracunali ekvivalentne molske prevodnosti (A)
soli PTAA. Izmerjeno koncentracijsko odvisnost A smo primerjali z vrednostmi, ki jih
predvideva Manningova teorija. S kombinacijo meritev elektri¢ne prevodnosti vodnih
raztopin alkalijskih soli PTAA in transportnih Stevil poliionske konstituente v teh raz-
topinah smo izrac¢unali koncentracijsko odvisnost deleza prostih alkalijskih protiionov
v proucevanih raztopinah. Koncentracijsko obmocje izmerjenih delezev prostih alkalij-
skih protiionov smo razsirili proti visjim koncentracijam z meritvijo koeficientov lastne
difuzije teh ionov z NMR-~spektroskopijo. Z NMR-spektroskopijo smo dolo¢ili tudi kon-
centracijsko odvisnost deleza prostih protiionov v raztopinah tetraalkilamonijevih soli
PTAA. Izmerjene deleze prostih alkalijskih protiionov smo primerjali z delezi, izracu-
nanimi na podlagi Manningove teorije in z resitvijo Poisson-Boltzmannove enacbe v
celicah razlicnih simetrij, ter delezi prostih protiionov, izracunanimi na podlagi teorije

skaliranja.

V izotermnem titracijskem kalorimetru smo izmerili razred¢ilne toplote vodnih raztopin
alkalijskih in tetraalkilamonijevih soli PTAA ter toplote mesanja vodnih raztopin alka-
lijskih soli PTAA z raztopinami alkalijskih in tetraalkilamonijevih kloridov. Razredcilne
toplote so moc¢no odvisne od vrste proucevane soli, toplote mesanja pa so odvisne tako
od vrste protiiona, prisotnega v raztopini, kot tudi od vrste dodane soli. Da bi lahko
bolje pojasnili dogajanje v raztopini polielektrolita pri dodatku enostavne soli, smo
z uporabo NMR-spektroskopije dolocili koeficiente lastne difuzije poliiona in protiio-
nov pri procesu mesanja vodne raztopine litijeve soli PTAA z raztopinami alkalijskih
in tetraalkilamonijevih kloridov. Podatke o nacinu vezanja razlicnih protiionov smo

poskusali dobiti s kombinacijo meritev spektra NOESY in simulacij dinamike molekul.

Pokazali smo, da je delez na PTAA vezanih alkalijskih protiionov v okviru merilne na-



pake neodvisen od vrste alkalijskega protiiona, medtem ko v primeru tetraalkilamonije-
vih protiionov stopnja vezanja narasca z narascanjem dolzine alkilnih verig. Vrednosti
toplot mesanja so povezane s hidratacijsko entalpijo dodanega protiiona. Pri dodajanju
alkalijskih kloridov se z naras¢anjem hidratacijske entalpije dodanega protiiona toplota
mesanja znizuje. Ce pa dodamo tetraalkilamonijeve protiione z naras¢anjem njihove
hidratacijske entalpije narasca toplota mesanja. Spremenjen trend je lahko posledica
vnosa hidrofobnih skupin v raztopino, lahko pa nakazuje na moznost, da so interakcije
med tetraalkilamonijevimi protiioni in PTAA drugacne od interakcij med alkalijskimi
protiioni in PTAA. Na podlagi simulacij dinamike molekul lahko sklepamo, da so opa-
zene razlike posledica hidrofobnih interakcij med alkilnimi verigami tetraalkilamonijevih

protiionov in aromatskimi obro¢i PTAA.
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