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Este trabalho faz parte do estudo da cinética de
polimerizacdo dos sistemas cataliticos formados pelos
complexos diiminicos de niquel, ativados por
metilaluminoxano na polimerizagdo de eteno,
caracterizando os produtos da polimerizagdo e visando
relacionar as propriedades finais dos polimeros com as
condi¢des do processo de polimerizacdo. Os dados
experimentais sdo modelados buscando estabelecer as
condi¢gdes Otimas de polimeriza¢do, e otimizando a
atividade do sistema e as propriedades do material
polimérico. A modelagem do processo de catalizagdo
dos polimeros apresenta diversos problemas que
podem ser resolvidos parcialmente com diversos
métodos matemadticos de andlise.

Desenvolver novos materiais poliméricos implica
num grande nimero de testes e caracterizacdes para
determinar quais as condi¢des de processo necessarias
para produzir um polimero com as caracteristicas
desejadas. O wuso de modelos matemdticos que
relacionam as caracteristicas finais dos polimeros com
as condicdes de polimerizagdo pode simplificar esse
processo. Essa abordagem de relacionar as condi¢des
de processo com as propriedades finais do polimero é
recente ? . Este trabalho utiliza modelos mateméticos
empiricos para descrever a variacdo do peso molecular
em funcdo das condi¢cdes de polimerizacdo, dos
polietilenos obtidos com o sistema catalitico.

Apresentamos um modelo determinista baseado
na andlise de regressdo do peso molecular e do
rendimento, visando encontrar o polimero de maximo
rendimento que satisfaz determinado peso molecular.
O esquema € o seguinte:

1. Andlise de correlacio entre diversas
varidveis preditoras e outras varidveis dependentes: Al,
Ni, T (temperatura), P (pressdo), além de Atividade
(Ativ), Rendimento (M) ou Peso Molecular (PM),
respectivamente.

2. Andlise de regressdio multivariada
(multilinear, fatorial e quadritica) de M e PM em

relacdo as varidveis preditoras. Desta forma sdo
obtidas duas classes de modelos.

3. Sejam : PM = f(T,P, Al/Ni)

M = g(T,P, Al/Ni)
fungdes regressivas obtidas. O problema de encontrar
o maximo rendimento para um peso molecular

determinado PM, formula-se como um problema de
otimiza¢do com vinculo:

max{M(T, P, Al/Ni)}
f(T,P,Al/Ni)=PM,

4. Para resolver (1) aplicam-se dois métodos,
um € o de multiplicadores de Lagrange supondo que as
varidveis preditoras sdo continuas, além do método de
otimizagdo discreta da busca do gradiente.

Para aplicar o esquema anterior foram utilizados o
sistema de computagdo algébrica Maple e a planilha
eletronica Excel. Na Fig. 1 aparece o grafico da matriz
de correlag@o obtida com Maple.
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Fig. 1. Matriz de correlagdo das varidveis preditoras e
dependentes ( grafico obtido com Maple).



Com a planilha eletronica Excel estudaram-se
diversos modelos de regressdo multivariada para o
peso molecular e a massa polimérica, entre eles os
modelos linear, fatorial e quadritico. Na Fig. 2
reproduzimos os resultados de um modelo quadratico
para a massa.
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Fig. 2. Resultados de um modelo de regressdo multivariada
da massa polimérica.

O trabalho estd organizado da forma seguinte. A
parte introdutdria é formulada na secdo 1, indicando o
estado-de-arte do problema. Na secdo 2 damos a
andlise estatistica dos dados na medida de obter
modelos regressivos tipo fatorial e quadritico para o
peso molecular e o rendimento. Depois, na se¢do 3
formula-se o problema de otimizagdo, envolvendo a
técnica de multiplicadores de Lagrange e o método da
busca do gradiente como um problema de otimizagdo
discreta. Além da planilha eletronica Excel, que
permite uma andlise de regressdo muito completa, foi
utilizado o sistema de computagdo algébrica Maple,
que permite uma andlise de regressdo muito eficiente
do ponto de vista computacional e gréfico.

Referéncias

1.NELE, M.; SAYER, C. e PINTO, J. C. “Computation
of Molecular Weight Distributions by Polynomial
Approximation with Complete Adaptation Procedures”,
Macromolecular Theory and Simulations, vol. 8, n° 3,
199-213, 1999.

2. NELE, M. e Pinto, J. C. J. Appl. Polym. 2000, 77, 443.

3. AFIF], Abdelmonen, CLARK, Virginia A. and MAY
Susanne, Computer-Aided Multivariate Analysis,
Chapman and Hall, CRC, Boca Raton, FL, USA, 2000.

4.JOBSON, J.D., Applied Multivariate Data Analysis,
Vol 1: Regression and Experimental Design, Springer
Verlag, New York, 1992.



