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Resultados da aprendizagem e competéncias

No fim da unidade curricular o aluno deve ser capaz de:

1. Identificar e distinguir diferentes vias de controlo e adaptagdo da arquitetura molecular de polimeros, nomeadamente baseadas em mecanismos de
sintese/modificacdo alternativos.

2. Identificar mecanismos de polimerizagdo por policondensagéo, poliadigdo idnica, poliadicao radicalar linear/ndo-linear ou polimerizacao radicalar controlada
(RAFT, ATRP, NMRP).

3. Desenvolver em MATLAB ferramentas de calculo para projeto da arquitetura molecular de polimeros com base na engenharia das reacdes e nos mecanismos
cinéticos intervenientes no processo de formacéo.

4. Reconhecer diferentes vias para funcionalizagédo e hibridizagdo natural-sintético de polimeros e as suas aplica¢6es atuais em engenharia.

5. Identificar aplicacdes de polimeros adaptados em conversdo/armazenamento de energia e biotecnologia.

6. Identificar aplicagbes de polimeros adaptados em biomedicina; antivirais; reconhecimento molecular; adsorgéo ou diagnéstico/tratamento do cancro.

Pré-requisitos

Antes da unidade curricular o aluno deve ser capaz de:
1. Dominar conceitos gerais sobre reatores quimicos.
2. Dominar conceitos gerais sobre cinética quimica.

3. Estabelecer e resolver equagdes de conservagéo.

Contetdo da unidade curricular

Policondensacéo; Poliadi¢cdes idnicas; Poliadicéo radicalar; Polimerizagdo ndo-linear; RAFT; ATRP; NMRP; Fun¢Bes geradoras de momentos; Calculos em
MATLAB; Graus de polimerizagéo; Distribuicdes de Schulz-Flory e Poisson; Funcionalizacéo; Hibridos sintético-natural; Funcionalizacéo de redes de polimeros;
Casos de estudo em engenharia; Conversdo/armazenamento de energia; Biotecnologia; Biomedicina; Glicopolimeros; Antivirais; Impressdo molecular; Adsorventes;
Diagnéstico e tratamento do cancro.

Contetdo da unidade curricular (verséo detalhada)

1. Policondensagcao linear
- Policondensacéo linear com monémeros do tipo AB, distribuigdo Schulz-Flory. Calculos em MATLAB.
- Policondensacéo linear com mondémeros do tipo A2+B2. Célculos em MATLAB.
- Projeto de poliamidas, poliésteres, poliuretanos e outros tipos de polimeros relacionados.
- Distribuicdes de tamanhos de sequéncias.
- Aplicac@es de polimeros resultantes de policondensacédo em engenharia e biomedicina
2. Poliadiges i6nicas lineares
- Poliadigéo i6nica ideal, fungdes geradoras de momentos, distribuicdo de Poisson. Calculos em MATLAB.
- Polimerizagao i6nica de monémeros vinilicos e controlo da arquitetura molecular dos produtos.
- Materiais com graus de polimerizacé@o por medida, copolimeros em bloco. Calculos em MATLAB.
- Polimeros funcionais obtidos por polimerizagdo iénica em engenharia, biotecnologia e biomedicina.
3. Poliadigao radicalar linear
- Reacgodes de iniciacdo, propagacéo, terminagéo e de transferéncia de cadeia.
- Estado pseudo-estacionario para a concentragdo de radicais e outras hipéteses simplificativas.
- Polimero morto. Modelos cinéticos.
- Influéncia dos mecanismos cinéticos na distribuicdo de tamanhos de cadeia.
- O método dos momentos. Calculos em MATLAB com sistemas de equagdes diferenciais rigidas.
- Polimerizagéo radicalar linear no projeto e sintese de materiais hibridos sintético-natural.
4. Copolimerizagao radicalar linear
- Composicédo de copolimeros em polimeriza¢Ges radicalares.
- Equacéo de Mayo-Lewis, influéncia das raz6es de reatividade.
- Projeto e adaptacédo de tamanhos de sequéncia de cadeia em polimerizagdes radicalares.
- Obtencéo de polimeros funcionais via copolimerizacéo radicalar linear. Polimeros estimuléaveis.
- Célculos em MATLAB com sistemas de equagdes diferenciais rigidas.
- AplicacGes de copolimeros em engenharia, biotecnologia e biomedicina.
5. Polimerizagao néo-linear
- Policondensacgéo néo-linear de monoémeros do tipo Af, ponto de gelificacéo.
- Distribui¢do de Stockmayer, fragdo de sol.
- Policondensagéo nao-linear com monémeros do tipo A3+B2, influéncia da razdo molar de monémeros.
- Polimerizag&o i6nica e polimerizagao radicalar ndo lineares.
- Métodos de célculo em MATLAB baseados em fungdes geradoras de momentos.
- Projeto, adaptacéo e funcionalizacéo de redes de polimeros e géis, raio de giracéo.
- Redes de polimeros e géis em engenharia, armazenamento de energia, biotecnologia e biomedicina.
6. Polimerizagao através de Transferéncia de Cadeia Reversivel por Adi¢ao-Fragmentacao (RAFT)
- Polimerizagédo por desativacéo-ativagao reversivel de radicais com diferentes tipos de agentes RAFT.
- Esquema cinético da polimerizagdo RAFT. Polimerizacdo RAFT em meio aquoso.
- Célculos em MATLAB com sistemas de equagdes diferenciais rigidas.
- Polimerizacdo RAFT linear e ndo-linear através do método dos momentos. Calculos em MATLAB.
- Controlo da arquitetura molecular e funcionalizacéo de materiais através de polimerizagao RAFT.
- AplicagGes da polimerizagdo RAFT com glicopolimeros para materiais antivirais.
- Impressé&o molecular com polimerizagcéo RAFT. Aplicag6es no diagndstico e tratamento do cancro.
7. Polimerizagdo Radicalar por Transferéncia de Atomo (ATRP)
- Sistemas quimicos tipicos em ATRP. Esquema cinético em ATRP. ATRP em meio organico e em fase aquosa.
- Célculos em MATLAB com sistemas de equagdes diferenciais rigidas para ATRP.
- ATRP linear e n&o-linear através do método dos momentos. Célculos em MATLAB.
- Controlo da arquitetura molecular e funcionalizacéo de materiais através do mecanismo ATRP.
- Materiais hibridos sintético-natural projetados e sintetizados através de ATRP.
- Impressédo molecular com ATRP. Aplicagdes com adsorventes projetados por medida.
- AplicacBes em indUstrias quimicas e biotecnologia.
- AplicacGes em armazenamento de energia e no diagnéstico/tratamento do cancro.
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Contetdo da unidade curricular (verséo detalhada)

8. Polimerizacdo Radicalar Mediada por Nitréxidos (NMRP)
- Sistemas quimicos tipicos em NMRP. Compostos alkoxy-amina em NMRP.
- Enxerto de polimeros através de NMRP. Esquema cinético em NMRP.
- Célculos em MATLAB com sistemas de equagdes diferenciais rigidas para NMRP.
- NMRP linear e ndo-linear através do método dos momentos.
- Controlo da arquitetura molecular e funcionalizacéo de materiais através de NMRP.
- Materiais hibridos sintético-natural projetados e sintetizados através de NMRP.
- Bioconjugagao (ex. conjugados de polimero-peptideo) com NMRP.
- AplicagGes no projeto de sensores/recetores de agucares e outras aplicagdes biomédicas.

Bibliografia recomendada

. Principles of Polymerization, George Odian, Fourth Edition, Wiley-Interscience, 2004

. Modeling and Simulation in Polymer Reaction Engineering: A Modular Approach 1st Edition, Klaus-Dieter Hungenberg, Michael Wulkow, Wiley-VCH, 2018
. Polymeric Nanosystems, Theranostic Nanosystems, Volume 1, Md Saquib Hasnain, Amit Nayak, Tejraj Aminabhavi, Elsevier, 2023

. Sustainable Hydrogels, Synthesis, Properties, and Applications, Sabu Thomas, Bhasha Sharma, Purnima Jain, Shashank Shekhar, Elsevier, 2023

. Systems of Nanovesicular Drug Delivery, Amit Nayak, Md Saquib Hasnain, Tejraj Aminabhavi, Vladimir Torchilin, Elsevier, 2022
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Métodos de ensino e de aprendizagem

A unidade curricular sera lecionada com recurso a aulas expositivas, autoaprendizagem guiada pelo docente e aulas praticas de resolucéo de exercicios. Sera
fornecido um guia de estudo e material de suporte sendo também utilizada a plataforma de e-learning. Serdo também analisados casos de estudo especificos em
laboratério.

Alternativas de avaliagdo

1. Alternativa 1 - (Ordinario, Trabalhador) (Final, Recurso, Especial)
- Temas de Desenvolvimento - 30% (Inclui trabalho experimental)
- Apresentagoes - 10% (Inclui a apresentacéo do trabalho experimental realizado)
- Exame Final Escrito - 60%
2. Alternativa 2 - (Ordinério, Trabalhador) (Especial)
- Exame Final Escrito - 100%
3. Alternativa 3 - (Trabalhador) (Final, Recurso)
- Exame Final Escrito - 100%
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