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RESUMO

O Poli(estireno-co-divinilbenzeno) possui diversas aplicagdes industriais relevantes, como a utilizagdo
como recheio em colunas cromatograficas (Huck e Bonn, 2005) e suporte para biocatalisadores (Castiglioni et al.,
2016). Sua obtencdo ocorre por meio da copolimerizagdo via radicais livres entre estireno (ES) e divinilbenzeno
(DVB). No processo abordado, ocorre a formagdo de uma fragdo de gel caracterizada como um copolimero
insoluvel com alto grau de reticulacdo em relagdo ao produto polimérico em solugdo (Oechsler, 2016). Esse
fendmeno acarreta instabilidade na operacdo continua de reatores industriais, e impossibilita a solubilizag¢do dessas
cadeias para caracterizagdo via GPC. Nesse contexto, o desenvolvimento de modelos cinéticos capazes de predizer
a contribui¢do das fra¢des soltivel e gel na distribui¢do de massa molar do copolimero gerado em solugdo é
essencial para apontar possiveis alteragdes para mitigar a formagdo de gel. O presente trabalho propds um
mecanismo cinético, para a produgdo do copolimero reticulado em solugdo, que inclui a reincorporagio de duplas
pendentes das cadeias dormentes. Para este fim, foi aplicado o método de Monte Carlo (MC) (Brandao et al., 2015)
baseado na divisdo das moléculas em cadeias lineares e grupos com reticulagdes. A validagdo do modelo ocorreu
via comparagdo com dados experimentais coletados de trabalhos publicados (Oechsler, 2016). As predigdes
geradas incluiram dados de conversdo, massas molares médias e distribui¢do de massas molares com distingdo
entre fracdo soluvel e gel. A partir da analise de sensibilidade das constantes cinéticas foi possivel observar que a
reincorporagdo nao altera a conversdo, mas possui elevado impacto nas massas molares e suas distribui¢des. O
modelo final simulou o sistema de forma adequada, apresentando uma composi¢do média de 0,064% de DVB nas
cadeias formadas.
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