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Este trabalho faz parte do estudo da cinética de 

polimerização dos sistemas catalíticos formados pelos 
complexos diimínicos de níquel, ativados por 
metilaluminoxano na polimerização de eteno, 
caracterizando os produtos da polimerização e visando 
relacionar as propriedades finais dos polímeros com as 
condições do processo de polimerização. Os dados 
experimentais são modelados buscando estabelecer as 
condições ótimas de polimerização, e otimizando a 
atividade do sistema e as propriedades do material 
polimérico. A modelagem do processo de catalização 
dos polímeros apresenta diversos problemas que 
podem ser resolvidos parcialmente com diversos 
métodos matemáticos de análise.  

Desenvolver novos materiais poliméricos implica 
num grande número de testes e caracterizações para 
determinar quais as condições de processo necessárias 
para produzir um polímero com as características 
desejadas. O uso de modelos matemáticos que 
relacionam as características finais dos polímeros com 
as condições de polimerização pode simplificar esse 
processo. Essa abordagem de relacionar as condições 
de processo com as propriedades finais do polímero é 
recente 1, 2 . Este trabalho utiliza modelos matemáticos 
empíricos para descrever a variação do peso molecular 
em função das condições de polimerização, dos 
polietilenos obtidos com o sistema catalítico. 

Apresentamos um modelo determinista baseado 
na análise de regressão do peso molecular e do 
rendimento, visando encontrar o polímero de máximo 
rendimento que satisfaz determinado peso molecular. 
O esquema é o seguinte: 

1. Análise de correlação 4 entre diversas 
variáveis preditoras e outras variáveis dependentes: Al, 
Ni, T (temperatura), P (pressão), além de Atividade 
(Ativ), Rendimento (M) ou Peso Molecular (PM), 
respectivamente. 

2. Análise de regressão multivariada 3 
(multilinear, fatorial e quadrática) de M e PM em 

relação às variáveis preditoras. Desta forma são 
obtidas duas classes de modelos. 
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funções regressivas obtidas. O problema de encontrar 
o máximo rendimento para um peso molecular 
determinado PM0 formula-se como um problema de 
otimização com vínculo: 
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4. Para resolver (1) aplicam-se dois métodos, 
um é o de multiplicadores de Lagrange supondo que as 
variáveis preditoras são contínuas, além do método de 
otimização discreta da busca do gradiente. 

Para aplicar o esquema anterior foram utilizados o 
sistema de computação algébrica Maple e a planilha 
eletrônica Excel. Na Fig. 1 aparece o gráfico da matriz 
de correlação obtida com Maple. 

 
Fig. 1. Matriz de correlação das variáveis preditoras e 

dependentes ( gráfico obtido com Maple). 



Com a planilha eletrônica Excel estudaram-se 
diversos modelos de regressão multivariada para o 
peso molecular e a massa polimérica, entre eles os 
modelos linear, fatorial e quadrático. Na Fig. 2 
reproduzimos os resultados de um modelo quadrático 
para a massa.  

Fig. 2. Resultados de um modelo de regressão multivariada 
da massa polimérica. 

O trabalho está organizado da forma seguinte. A 
parte introdutória é formulada na seção 1, indicando o 
estado-de-arte do problema. Na seção 2 damos a 
análise estatística dos dados na medida de obter 
modelos regressivos tipo fatorial e quadrático para o 
peso molecular e o rendimento. Depois, na seção 3 
formula-se o problema de otimização, envolvendo a 
técnica de multiplicadores de Lagrange e o método da 
busca do gradiente como um problema de otimização 
discreta. Além da planilha eletrônica Excel, que 
permite uma análise de regressão muito completa, foi 
utilizado o sistema de computação algébrica Maple, 
que permite uma análise de regressão muito eficiente 
do ponto de vista computacional e gráfico. 
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