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Resumo

Os biomateriais poliméricos destacam-se devido a grande flexibilidade em adequar suas propriedades fisicas,
quimicas, mecanicas, bioldgicas, processabilidade e possibilidade de utilizagdo em situagdo variadas. Dentre os varios
polimeros, a quitosana e o polivinilpirrolidona sdo promissores para o desenvolvimento de curativos, no entanto,
possuem limitagBes das propriedades individualmente que podem ser otimizadas quando combinados. Diante disso,
esta pesquisa busca avaliar as interacdes quimicas de misturas PVP/Quitosana em diferentes concentracdes e
propor¢do de massa, por meio da modelagem e otimizagdo experimental aplicando a metodologia de superficie de
resposta (MSR) a partir da espectroscopia na regido do infravermelho por transformada de Fourier (FTIR) dos
polimeros puros. A partir dos espectros de FTIR dos polimeros puros foi observado os grupos funcionais
caracteristicos de ambos os polimeros que condizem com a literatura. Por meio do modelo linear aplicado foi
determinado as interagdes quimicas entre a quitosana e PVP K — 90 nas diferentes proporcdes e concentragdes dos
polimeros, e empregando a MSR com modelo composto central, foi verificado o comportamento da interagdo na
mistura para as diferentes condicdes e como a propor¢do de massa na mistura e a concentracdo influencia. Diante do
estudo observa-se que a simulagdo de interagcdo quimica da mistura polimérica considerando o modelo linear e
utilizando o modelo composto central de metodologia de superficie resposta foi satisfatério. A otimizacdo
experimental a partir da modelagem é promissora para o entendimento do comportamento da mistura, auxiliando no
desenvolvimento de combinacfes e previsdes das interacfes assim como possibilitando um aprimoramento de
experimentos praticos.

Palavras-chave: Quitosana; Polivinilpirrolidona; Interagdes quimicas; Otimizacao; Misturas.
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Abstract

Polymeric biomaterials stand out due to their great flexibility in adapting their physical, chemical, mechanical,
biological properties, processability and the possibility of using them in different situations. Among the various
polymers, chitosan and polyvinylpyrrolidone are promising for the development of dressings, however, they have
limitations of properties individually that can be optimized when combined. Therefore, this research seeks to evaluate
the chemical interactions of PVP/Chitosan mixtures at different concentrations and mass proportions, through
modeling and experimental optimization applying the response surface methodology (MSR) from spectroscopy in the
Fourier Transform Infrared Spectroscopy (FTIR) of pure polymers. From the FTIR spectra of the pure polymers, the
characteristic functional groups of both polymers were observed, which are consistent with the literature. Through the
applied linear model, the chemical interactions between chitosan and PVP K — 90 in the different proportions and
concentrations of the polymers were determined, and using the MSR with a central composite model, the behavior of
the interaction in the mixture was verified for the different conditions and how the proportion of mass in the mixture
and the concentration influences. In view of the study, it is observed that the simulation of chemical interaction of the
polymeric mixture considering the linear model and using the central composite model of response surface
methodology was satisfactory. Experimental optimization from modeling is promising for understanding the behavior
of the mixture, helping to develop combinations and predictions of interactions, as well as enabling an improvement
in practical experiments.

Keywords: Chitosan; Polyvinylpyrrolidone; Chemical interactions; Optimization; Mixtures.

Resumen

Los biomateriales poliméricos destacan por su gran flexibilidad para adaptar sus propiedades fisicas, quimicas,
mecénicas, bioldgicas, su procesabilidad y la posibilidad de utilizarlos en diferentes situaciones. Entre los diversos
polimeros, el quitosano y la polivinilpirrolidona son prometedores para el desarrollo de apdsitos, sin embargo, tienen
limitaciones de propiedades individualmente que pueden optimizarse cuando se combinan. Por lo tanto, esta
investigacién busca evaluar las interacciones quimicas de mezclas de PVP/quitosano a diferentes concentraciones y
proporciones mésicas, mediante el modelado y optimizacion experimental aplicando la metodologia de superficie de
respuesta (MSR) de la espectroscopia en la Espectroscopia Infrarroja por Transformada de Fourier (FTIR) de
polimeros puros. A partir de los espectros FTIR de los polimeros puros se observaron los grupos funcionales
caracteristicos de ambos polimeros, los cuales son consistentes con la literatura. Mediante el modelo lineal aplicado se
determinaron las interacciones quimicas entre el quitosano y la PVP K—90 en las diferentes proporciones y
concentraciones de los polimeros, y utilizando el MSR con un modelo compuesto central se verifico el
comportamiento de la interaccidn en la mezcla para las diferentes condiciones y como influye la proporcion de masa
en la mezcla y la concentracién. A la vista del estudio, se observa que la simulacién de la interaccion quimica de la
mezcla polimérica considerando el modelo lineal y usando la metodologia del modelo compuesto central de superficie
de respuesta fue satisfactoria. La optimizacién experimental a partir del modelado es prometedora para comprender el
comportamiento de la mezcla, ayudando a desarrollar combinaciones y predicciones de interacciones, ademés de
permitir una mejora en los experimentos practicos.

Palabras clave: Quitosano; Polivinilpirrolidona; Interacciones quimicas; Mejoramiento; Mezclas.

1. Introducéo

Os polimeros sdo de profundo interesse para a sociedade, sendo mais desejaveis do que os materiais tradicionais em
diferentes setores tais como embalagens, construgdo e aplicagdes médicas, em virtude da ampla variacdo de suas propriedades
e biocompatibilidade com os sistemas biolégicos. Entretanto, na busca constante de materiais com melhores propriedades que
respondam de forma aprimorada as aplicacBes impostas, surgiram as blendas, muito utilizada na inddstria para obter
propriedades diferentes dos polimeros puros.

O termo blenda é uma terminologia adotada na literatura técnica sobre polimeros, para representar as misturas de dois
ou mais polimeros, de forma que entre as cadeias moleculares dos polimeros diferentes so exista interagdo intermolecular
secundaria ou que ndo haja um elevado grau de reacdo quimica entre as cadeias moleculares (Santos et al., 2020)

Existe uma ampla variedade de tecnologias combinantes de polimeros empregadas para melhorar as propriedades em
relacdo aos polimeros individuais. As misturas poliméricas para os biomateriais devem experimentar a compatibilizacdo em
relacdo aos usos biomédicos direcionados, que aprimoram ndo sé as propriedades mecéanicas, mas também as respostas
celulares, como a biocompatibilidade (Spiegel, 2018; Zarrintaj et al., 2019)

A biocompatibilidade é definida como a capacidade de um material desempenhar uma funcdo desejada, para
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apresentar resposta celular ou tecidual apropriada, quando ha interacéo entre o biomaterial e o tecido biolégico, ndo causando
reacdo inflamatdria cronica, reacdo de corpo estranho ou mesmo toxicidade, sendo uma tarefa complexa dependente de
diversos fatores que incluem principalmente a natureza quimica e as propriedades fisicas do biomaterial, o tecido de contato e
a duracdo do contato (Raut et al., 2020; Williams, 2008).

Dentre os diferentes biomateriais poliméricos, estdo entre os mais empregados: o polivinilpirrolidona e a quitosana,
devido a faixa de variacdo de suas propriedades que se assemelha a de diferentes tecidos do corpo humano, além da
possibilidade de fabricacdo nas mais variadas formas como: particulas, membranas, fios, tubos, dentre outros, com custo
razoavel, boas propriedades reoldgicas e mecanicas e, sobretudo, biointeracéo (Pires et al., 2015).

A quitosana e o polivinilpirrolidona sdo dois polimeros com propriedades promissoras para o desenvolvimento de
curativos e ja muito estudado e utilizado para diversas aplicagdes como biomateriais. O polivinilpirrolidona (PVP), também
chamada povidona, € um polimero sintético, linear néo idnico, amorfo, do mondmero N-vinil-2-pirrolidona, pertencente ao
grupo de polimeros vinilicos, obtido por polimerizacdo via radicular em &gua ou em &lcool isopropilico. De natureza
higroscopica, ou seja, possui a capacidade de absorver dgua do ambiente e compativel com uma ampla faixa de resinas
hidrofilicas e hidrofébicas (Bianco et al., 2003; Elsabee & Abdou, 2013; Kurakula & Rao, 2020).

O PVP apresenta propriedades intrinsecas tais como biocompatibilidade e atoxicidade, além de sua alta solubilidade
em agua e inércia. Essas caracteristicas despertam interesse de inimeros pesquisadores que visam o desenvolvimento de novos
produtos, baseados em suas aplica¢des tecnoldgicas e biomédicas (Bianco et al., 2003; Elsabee & Abdou, 2013; P. Franco &
De Marco, 2020).

A quitosana ¢ um biopolimero linear obtido geralmente pela desacetilagdo alcalina da quitina, sendo um
polissacarideo constituido de unidades 2-acetamido-2-desoxi-D-glicopiranose, ligadas por ligagcdes B (1—4). Tem grande
importancia econdmica e ambiental por ser obtida a partir da quitina (Chen et al., 2012; Elsabee & Abdou, 2013; Kou et al.,
2021; Rinaudo & A, 2006).

Além disso, a quitosana em combinacdo com polimeros naturais ou sintéticos, como importante constituinte de
biomateriais Uteis para o tratamento de feridas, de modo a acelerar a cicatrizagdo. Assim, o material a base de quitosana pode
ser considerado como uma possibilidade vidvel para o tratamento da ferida devido a sua natureza antimicrobiana, capacidade
de acelerar a cicatriza¢do da ferida, hemostatica e analgésica (Muxika et al., 2017).

A elevada presenca de grupos amino reativos distribuidos na matriz polimérica permite inimeras modificacdes
quimicas, tais como imobilizacdo de agentes quelantes, quaternizacéo, carboxilacdo, acilagdo, sulfonacdo, amidacéo, formacédo
de complexo polieletrolitico, etc (Prashanth & Tharanathan, 2007).

Dessa forma, esta pesquisa busca avaliar as interagdes quimicas de misturas PVP/Quitosana em diferentes
concentracfes e proporcdo de massa, por meio da modelagem empregando um modelo linear e otimizacdo experimental
aplicando a metodologia de superficie de resposta utilizando o modelo composto central a partir da espectroscopia na regido do
infravermelho por transformada de Fourier (FTIR) dos polimeros puros.

2. Metodologia
Foi construido um modelo linear correlacionando a area de absorbancia dos espectros na regido do infravermelho por
transformada de Fourier (FTIR), onde é provavel a formag&o de ligacéo quimica (comprimento de onda entre 1500 e 1700 cm-
1) e a proporcdo de massa entre os polimeros quitosana e polivinilpirrolidona, expressa pela Equagéo (1).
[I] = Xpyplilpvp — Xquit [i] quit 1)
Onde X representa a propor¢do em massa do polimero, definido de forma que Xpyp + Xgue = 1, [I] @rea do pico

referente ao grupo funcional de interacdo da mistura polimérica obtidas no espectro do FTIR e [i] area do pico referente ao

3


http://dx.doi.org/10.33448/rsd-v11i5.28063

Research, Society and Development, v. 11, n. 5, 26111528063, 2022
(CC BY 4.0) | ISSN 2525-3409 | DOI: http://dx.doi.org/10.33448/rsd-v11i5.28063

grupo funcional do polimero individual bruto obtida no espectro do FTIR da matéria-prima bruta da quitosana de médio peso
molar (CERTBIO) e do polivinilpirrolidona PVP K — 90.

A equacdo (1) proposta baseia-se em diversos estudos, tais como Morariu et. al., 2019 e Teodorescu et al., 2019, em
que se observa as alteragdes das bandas caracteristicas de polimeros quando estes sdo misturados e sofrem interages quimicas.

Os resultados de FTIR foram aplicados na Equacédo (1), e posteriormente a metodologia de superficie resposta (MSR)
utilizando o modelo composto central, conforme Tabela 1, para avaliacdo das interacBes quimicas das misturas poliméricas,
denominada mistura: A (90%Q + 10%P), B (50%Q + 50%P) e C (10%Q + 90%P), onde (Q) é a quitosana e (P) é o
polivinilpirrolidona.

A Tabela 1 indica as relacBes entre os fatores CP e CQ utilizados na pesquisa e suas respectivas concentracdes

associando aos niveis para 0 modelo composto central paraa MSR.

Tabela 1 - Modelo composto Central para a MSR.

Fatores Concentracao Nivel
5,00 -1 (baixo)
Polivinilpirrolidona: CP 10,00 0 (médio)
15,00 +1 (alto)
0,5 -1 (baixo)

Quitosana: .
1,0 0 (médio)

cQ

1,5 +1 (alto)

Fonte: Autores.

3. Resultados e Discusséo

A Figura 1 ilustra o espectro de FTIR obtido por absorbancia da quitosana bruta de média massa molar (CERTBIO)
no intervalo de 650 a 4000 cm, onde foram visualizadas as bandas de vibrag¢fes dos grupos funcionais entre: 3650 e 3450 cm
caracteristico do estiramento axial do grupo hidroxila (OH) e do estiramento axial simétrico do grupo I e Il da amina (NH),
2950 e 2800 cm® do estiramento axial assimétrico e simétrico do grupo (-CH), 1700 e 1600 cm™ da deformacao axial do grupo
(C=0) da amida, 1600 €1500 cm™ da deformacédo angular do grupo amina (NH) e do grupo amino (NH.), 1500 e 1400 cm™ da
deformacéo angular dos (NH) do grupo (NH.) da amino, 1400 e 1350 cm™ das vibracGes e da deformagdo angular do grupo
(CH) dos grupos (CHs) da amina 111, 1350 e 1280 cm™ referente ao grupo (CO), da ligacdo (CN) e da deformacdo angular de
(NH) de amida I, 1180 e 800 cm™ do estiramento axial do grupo (COC) da ligagdo éter, estiramento axial do grupo (CO) do
amino estiramento axial do grupo (CN) correspondente as aminas. Todas as bandas de vibracbes observadas no espectro de
FTIR da Figura 1 foram constatadas em estudos sobre quitosana apresentados na literatura tais como Sobreira et al. (2020),
Oliveira et al. (2021), Mansur et al. (2009), Silva et al. (2016) e Sousa et al. (2013) que corrobora o polimero utilizado na
pesquisa. (Bispo et al., 2009; Oliveira et al., 2021; Silva et al., 2016; Sobreira et al., 2020; Wladymyr et al., 2013).
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Figura 1 — Espectro de FTIR da quitosana média massa molar bruto em pé (CERTBIO).
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Fonte: Autores.

Na Figura 2 ilustra o espectro de FTIR obtido por absorbancia do PVP K — 90 bruto no intervalo de 650 a 4000 cm,
onde foram observadas as bandas de vibragdes dos grupos funcionais entre: 3700 e 3050 cm™ estiramento do grupo hidroxila
(OH) da presenca de 4gua no polimero, 3000 e 2780 cm™ do estiramento assimétrico do grupo (CHz) do anel pirrol e simétrico
do grupo (CH) da cadeia, 1750 e 1550 cm atribuido a ligagéo do grupo (C=0) da amida, 1500 e 1400 cm™ da deformacédo do
(CH) dos grupos ciclicos (CH2), 1340 e 1200 cm (1290) do estiramento do (CN) no plano, 1190 e 980 cm™ da deformacéo
angular assimétrica do plano (CC), e 970 e 900 cm™ da ligagdo do grupo (CC). Todas as bandas de vibrac6es observadas no
espectro de FTIR da Figura 2 foram constatadas em diversos estudos sobre polivinilpirrolidona apresentados na literatura tais
como Swathi et al. (2020), Regu et al. (2019), Franco et. al. (2010), Rahma et al. (2016) e Zidan et al. (2019). (P. Q. Franco et
al., 2010; Rahma et al., 2016; Regu et al., 2019; Swathi et al., 2020; Zidan et al., 2019).

Figura 2 — Espectro de FTIR do PVP K — 90 brutos em pé.
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Fonte: Autores.
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Nas misturas poliméricas quitosana e PVP K — 90 os grupos carbonilas da amida (RC=ONR’R’’) presentes no PVVP
em 1650 cm™ sdo capazes de interagir com os grupos hidroxilas (OH) e amida (RHNC=0) da quitosana em 3500 e 1652 cm™
respectivamente, induzindo a interacBes moleculares para formacéo de ligacGes de hidrogénio, esse efeito foi observado nos
estudos de Brant (2008), Fang (2000) e Grant et al. (2021). Constatou-se que, quanto maior a fracdo de massa do PVP, a banda
de absorbancia de vibracdo referente ao estiramento carbonila do PVP tende a interagir com o grupo amida da quitosana se
sobrepondo, promovendo uma reducdo dessa banda de absorcdo, sugerindo que a carbonila do PVP participa da ligacdo de
hidrogénio com a hidroxila ou amina da quitosana.(Brant, 2008; Fang & Goh, 2000; Grant et al., 2021). Vérios pesquisadores
tém constatado esse tipo de interagdo quimica em blendas poliméricas de PVP com polimeros contendo grupos hidroxila na
cadeia (Consendey et al., 2021; Morariu et al., 2016; Teodorescu et al., 2019).

Diante dessas observaces, a partir dos espectros de FTIR da quitosana e do PVP K-90 brutos, determinaram-se as
areas dos picos dos grupos funcionais que favorecem a formacédo de ligagdes de hidrogénio sendo aplicado a Equacdo (1),
calculando as areas para as misturas poliméricas, apresentadas na Tabela 3, com variacdo de + 5%. Esses resultados foram
tratados empregando a metodologia de superficie resposta pelo modelo de composto central, nas diferentes propor¢des de

massa do polimero na mistura, para os fatores (quitosana e PVP K —90) em niveis (baixo, médio e alto de concentragdes).

Tabela 2 — Modelo composto central para as diferentes misturas poliméricas A, B e C.

Fatores e Niveis Area dos picos ([1])

CQ CP Mistura A (Q90 + P10) Mistura B (Q50 + P50) Mistura C (Q10 + P90)
0 0 28,3 28,2 28,4 11,7 11,7 11,7 51,6 51,8 51,8
-1 -1 25,2 251 25,2 10,7 10,7 10,7 46,5 46,7 46,7
0 0 27,2 27,1 27,2 12,8 12,9 12,9 52,8 53 53
1 1 29,9 30,4 29,4 10,5 10,9 10,9 50,9 511 51,1
0 -1 24,5 244 24,6 12,5 12,5 12,2 49,5 48,9 49,7
1 0 29 28,9 29,1 11,3 11,3 114 51,6 51,7 51,7
-1 1 30,3 30,2 30,4 8,1 8,1 8,1 46,4 46,6 46,6
1 -1 24,4 24,3 24,4 14,7 147 14,8 53,7 53,9 53,9
0 1 27,8 27,7 27,9 12,5 125 12,5 52,8 52,9 52,9
0 0 28,8 28,7 28,9 10,6 10,6 10,6 49,9 50,1 50,1
0 0 26,7 26,6 26,7 12,3 12,3 124 51,3 51,4 51,4
0 0 29,2 29,1 29,3 11,7 11,7 11,8 52,6 52,8 52,8
-1 0 27,4 27,3 27,5 10,2 10,2 10,2 47,7 47,9 47,9

Fonte: Autores.

As Equacbes de regressdo (2, 3 e 4) foram obtidas pela MSR aplicando o método de composto central para as

misturas poliméricas A, B e C respectivamente.

[I,= 27,88+ 0,07CQ + 2,32CP + 0,67CQ* — 1,33CP? + 0,10CQCP 2)
Iz = 11,87 +1,30€Q — 1,08CP — 1,22CQ? + 0,46CP? — 0,34CQCP (3)
[IN¢= 51,71+ 2,59€Q + 0,10CP — 1,82CQ?* — 0,45CP? — 0,68CQCP (4)

Os coeficientes de determinacdo (R?) para as misturas poliméricas A, B e C foram 0,81, 0,71 e 0,79 respectivamente,
esses resultados indicam que o modelo linear proposto na Equacdo 1 para interagdo quimica dos polimeros possui uma

correlacdo moderada e que nas misturas com maior variacdo das proporc6es dos polimeros o R2 tende a aumentar.
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Na Figura 3, € ilustrado os graficos de Pareto para as misturas poliméricas A, B e C, onde se verifica que os fatores
CP, CQ e CQ2 sao significativos na mistura B, enquanto na A CP e CP2 e na C os fatores CQ e CQ? para um nivel de confianga
de 95%, pois os valores de efeitos sdo superiores ao limite de 2,03 com erro o igual a 5%. Estes resultados indicam que nas
misturas com maiores propor¢des de quitosana (mistura A) a concentragdo de PVP K — 90 afetam mais fortemente nas
interacBes e quando ha maiores propor¢des de PVP K — 90 (mistura C) a concentracdo de quitosana tem maior influéncia, e

quando a mistura tem proporcdes semelhantes (mistura B) esse efeito é controlado tanto pela quitosana quanto o PVP K — 90.

Figura 2 - Gréaficos de Pareto para as misturas poliméricas A, B e C respectivamente,
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Fonte: Autores.

Os resultados da analise de variancia (ANOVA) para as simulagdes das misturas poliméricas A, B e C sdo apresentados
na Tabela 3. Nota-se que, para o grau de liberdade 1 do fator e 33 do erro, com 95% de confianca, o valor da distribuicdo
estatistica tabelado é de 4,12. Os resultados da ANOVA indicam que os fatores CP, CP2 e CQ? da mistura A, CQ, QP e CQ2 de
B e CQ e CQ2de C possuem valor F estatisticos superiores ao valor estatistico tabelado e valor estatistico p inferiores ao erro
a, confirmando que estes fatores sdo significativos e corroborando com os resultados apresentados nos graficos de Pareto
(Figura 3).
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Tabela 3 — Analise de variancia (ANOVA) para modelagem da mistura polimérica A, B e C.

Fatores (-Srau de ) ’ ©
Liberdade Valor F Valor P Valor F Valor P Valor F Valor P
CQ 1 0,11 0,74 39,38 0,00 87,80 0,00
CcpP 1 121,90 0,00 27,08 0,00 0,14 0,71
CQ? 1 4,73 0,04 15,96 0,00 19,48 0,00
CP2 1 18,41 0,00 2,29 0,14 1,23 0,27
CQCP 1 0,17 0,68 1,84 0,18 4,07 0,052
Erro 33 - = - = - =
Total 38 - = - = - =

Fonte: Autores.

Na Figura 4, séo ilustrados os gréficos de contorno e de superficie resposta, obtidos na MSR pelo modelo composto
central para as misturas poliméricas A, B e C, onde é possivel verificar o comportamento das interacdes quimicas das misturas

determinada segundo o modelo linear proposto (Equacéo 1).

Figura 3 — Os graficos de contorno e superficie resposta para as misturas poliméricas A, B e C respectivamente.

Mistura A Mistura B
829-32 B13-16
©26-29 w10-13
823-26 w710

INTERAGAO (%)
INTERACAO (%)

Mistura C
|57-60
W54.57

151-54

INTERAGAO (%)

Fonte: Autores.

A interacdo dos grupos quimicos da quitosana de média massa molar com os dos grupos do PVP K — 90 para

formarem as ligagdes de hidrogénio, tendem a reduzir a area caracteristica das bandas do espectro observada no FTIR,
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comprovando a formacao das ligacdes. Grant et al. (2021) observou a formagdo das ligagdes de hidrogénio entre os polimeros
PVP e quitosana na sintese de fibras eletrofiadas (Grant et al., 2021).

Observando os graficos de MSR para todas as misturas poliméricas quitosana/PVP K — 90, verifica-se que na
mistura A essa area apresentou um valor no intervalo de 23 a 32, a mistura B de 7 a 16 e a mistura C de 51 a 60, indicando que
na mistura com proporc¢des de polimeros iguais (mistura B) as interacfes dos grupos funcionais ocorreram expressivamente,
visto pela reducdo da area da banda do espectro de FTIR, ou seja, ocorre consumindo a maioria dos grupos funcionais que
propiciam a formacdo das ligac6es de hidrogénio. Ferreira et al. (2020) e Rigoli et al. (2019) realizou um estudo com misturas
poliméricas em diferentes proporgdes, onde observou mudancas das bandas de espectro de FTIR (Ferreira et al., 2020; Rigoli
etal., 2019).

Quanto se tem uma grande variacdo da proporgdo dos polimeros (misturas A e C) as interacbes dos grupos
funcionais analisadas ndo tem uma reducdo expressiva pelo espectro de FTIR, mantendo valores de area da banda do espectro
de FTIR semelhante ao do polimero em maior proporcdo da mistura, ou seja, hd formacdo de ligagdes de hidrogénio, no
entanto, permanece a presenca de grupos funcionais dos polimeros em maior proporcdo que ndo reagiram formando as liga¢des
de hidrogénio.

Na mistura A em que se tem 90% de quitosana e 10% de PVP K — 90, observa-se que quando o fator — CQ varia de
0,5 a 1,5 m/V, ou seja, do nivel baixo ao alto, esta provoca uma pequena alteracdo das &reas das bandas de interacdo em
qualquer concentracdo fixada do fator — CP no intervalo entre 5 e 15 m/V. No entanto, quando se observa o fator — CP, que
varia de 5 e 15 m/V, ou seja, do nivel baixo ao alto, a alteracdo das &reas das bandas de interacdo da mistura é maior, em
qualquer intervalo do fator CQ no intervalo entre 0,5 e 1,5 m/V, demostrando que as varia¢cdes das areas de interacdo sdo mais
dependentes da concentragdo do PVP K — 90, conforme mostrado nos resultados da ANOVA os fatores que possui maiores
efeitos em ordem CP > CP2 > CQ2.

Para a mistura C em que se tem 10 % de quitosana e 90% de PVP K — 90, o efeito o comportamento da variacdo das
areas de interagdo € inverso ao da mistura A, ou seja, o para fator CP a alteragdo é menor quando fixado o fator CQ em
qualquer intervalo entre 0,5 e 1,5 m/V, e maior para o fator CQ quando o fator CP é fixado em qualquer intervalo entre 5 e 15
m/V, demostrando que as variacdes das areas de interacdo sdo mais dependentes da concentragdo da quitosana, conforme
mostrado nos resultados da ANOVA os fatores que possui maiores efeitos em ordem CQ > CQz2.

No caso da mistura B em que se tem 50% de quitosana e 50% de PVP K — 90, observa-se que as varia¢Oes das areas
de interagdes sdo mais suaves tanto para o fator CQ fixando o CP em qualquer intervalo entre 5 e 15 m/V, quanto para o fator
CP fixando o CQ em qualquer intervalo entre 0,5 e 1,5 m/V, em comparacdo as misturas A e C. Indicando que as variac¢Oes das
areas de interagdo sdo dependentes da concentracéo de quitosana e PVP K — 90, conforme mostrado nos resultados da ANOVA
os fatores que possui maiores efeitos em ordem CQ > CP > CQz2.

O estudo de Morariu et al. (2019) observou as mudancas das bandas de interacdo do espectro com a concentraco
em blendas de PVP e PVA, o que corrobora com os resultados indicado, que mostra a mudancas em funcdo da concentragdo do

polimero e da proporgdo. (Teodorescu et al., 2019)

4. Concluséo

A FTIR indicou os grupos funcionais caracteristicos de ambos os polimeros que condizem e foi possivel observar as
bandas de interagdo entre esses polimeros segundo informagdes de resultados da literatura. Na metodologia de superficie
resposta utilizando o modelo composto central, mostrou que a mistura polimérica B em que as proporgfes sdo iguais possui
uma maior interacdo dos grupos funcionais com a menor area da banda do espectro caracteristico. A propor¢do de massa do

polimero na mistura tem maior efeito sobre a area da banda de interagdo que a concentracéo do polimero, esse efeito pode estar
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associado a presenca de grupo que ndo reagiram na formacdo das ligacfes de hidrogénio, ao ter uma grande variacdo da
proporcao.

Diante do estudo observa-se que a simulagdo de interagdo quimica da mistura polimérica considerando o modelo
linear e aplicacdo do modelo composto central de metodologia de superficie resposta foi satisfatorio, no entanto, é importante a
realizacdo dos experimentos em laboratdrios para avaliar se ha outros efeitos ndo considerados que possam alterar os
resultados simulados, estudo experimental esta sendo realizado para avaliagdo e comparacdo com a modelagem proposto.

Trabalhos futuros com estudos experimentais para comprovacao da modelagem proposta baseada em dados teéricos,
assim como aplicacdo de outros modelos de superficie resposta que possam reduzir a quantidade de amostras de laboratorios
sdo promissores para melhor compreensdo do comportamento das misturas poliméricas e controle de processamento na

obtencdo de novos produtos.
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