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Reacoes de funcionalizagdo de polimeros sdo reagdes quimicas em que moléculas de grupos funcionais sdo inseridas na cadeia
polimérica. Estas reagGes sdo usadas para modificar um dado polimero, melhorando algumas propriedades fisicas e/ou quimicas
deste, permitindo novas aplicagdes. Um exemplo é a funcionalizagdo de Polipropileno com Vinil-Tri-Etoxi-Silano (VTES), usada
para aumentar a adesdo deste polimero com outros materiais. Esta reacdo de funcionalizacdo se d& por um mecanismo de radicais
livres, sendo utilizado um peréxido como iniciador. Um simulador capaz de predizer as caracteristicas do produto final a partir das
condic0es iniciais da reacdo, é uma ferramenta muito Gtil. Foi desenvolvido entdo, um modelo para a reacdo de funcionalizagéo
em questdo. Este modelo permite predizer, a partir dos pesos moleculares médios (M,, M,, M;) do polimero a ser funcionalizado
e das concentragdes iniciais de peroxido e VTES, a incorporacdo do agente funcionalizante e os pesos moleculares médios do
polimero funcionalizado, ao final da reacdo. Neste modelo, foram consideradas reagdes de iniciagdo, cisdo, funcionalizagéo,
transferéncia de cadeia, degradacdo térmica e terminacdo. Para expressar a quantidade das espécies presentes na reagdo em fungéo
do tempo, foi utilizado o método dos momentos. As constantes cinéticas das reagdes foram estimadas seguindo uma metodologia
para estimacédo de pardmetros baseada em uma prévia analise de sensibilidade paramétrica dinamica. Para efetuar esta estimagéo e
validar o modelo, foram utilizados dados experimentais de reacdes partindo de diferentes condigdes iniciais, realizadas em um
camara de mistura HAAKE, em regime batelada. O modelo desenvolvido, juntamente com as constantes estimadas, representa
bem o comportamento do sistema, levando a bons resultados para os pesos moleculares e para incorporacdo de funcionalizante.
(CAPES).





