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Die vorliegende Arbeit behandelt die deterministische wie auch stochastische
Modellierung der Kinetik der Emulsionspolymerisation. Zur Priifung der Modelle
wurden umfangreiche experimentelle Untersuchungen an den Monomeren Styrol
und n-BMA (Polymerisation monodisperser und bimodaler Saaten mittels Saat-
technik im Isoperibolkalorimeter) durchgefiihrt.

Zur Anpassung der experimentellen Warmestrome wurde ein determi-
nistisches Simulationsprogramm eingesetzt. Es erfafst die Kopplung von Ein- und
Austrittsprozefs und den Wiedereintritt desorbierter Monomerradikale. Die unter
Verwendung der Hochumsatzmodelle von Panke und Buback gelungenen Anpas-
sungen zeigten eine Abhangigkeit jeweils zweier Modellparameter vom Partikel-
volumen.

Die Monte-Carlo-Methode ermoglicht eine individuelle Betrachtung von Reak-
tionen und Reaktionsorten, wodurch ohne rechnerischen Mehraufwand die Mol-
massen und Volumenverteilung berechnet werden kénnen. Eine hohe Uberein-
stimmungsqualitdt mit den deterministischen Simulationsergebnissen konnte
durch Beriicksichtigung eines Monomeraustauschs zwischen Latexteilchen er-
reicht werden.

Zur Simulation bimodaler Saaten wurde das Monte-Carlo-Programm erweitert,
damit eine Erfassung mehrerer Klassen diverser Latexteilchengrofien moglich ist.
Die Analyse von experimentellen und simulierten Volumenverteilungen zeigt,
dafSs das Volumen grofier Partikel schneller wéachst als das der kleinen.

AbschlieSfend wurden fiir eine vollstindigen Erfassung der Wasserphasen-
kinetik analog zur Latexphase alle hierin ablaufenden Reaktionen zuziiglich der
Phasenaustauschprozesse in das Modell integriert. Mit dem modifizierten
Programm konnten die Konzentrationsverldufe aller Spezies in der Wasserphase
berechnet werden.



