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Relatorio Descritvo da Patente de Invencdo para
"COMPOSTO, SEU USO COMO INGREDIENTE DE PERFUME,
COMPOSICAO DE PERFUME E COMPOSIGAO PARA USO
PESSOAL OU DE CUIDADOS DOMESTICOS".

[001] A presente invencao refere-se aos ingredientes de perfu-
me e as preparacdes de perfume contendo os mesmos. Em particu-
lar, a presente invencao refere-se aos referidos ingredientes de per-
fume ou as preparacdes de perfume que exibem caracteristicas de
odor especificas e podem contribuir para caracteristicas de odor mu-
guet (lirio do vale). Ainda mais particularmente, a presente invencao
refere-se as referidas preparacdes de perfume que ndo contém, ou
contém substancialmente nenhuma, Lilial™. A presente invencéo re-
fere-se ainda a meétodos para preparar os referidos ingredientes de
perfume e as preparacdes de perfume, bem como a utilizacdo dos
referidos ingredientes de perfume e as preparacfes de perfume em
fragrancias finas e produtos de consumo, tais como produtos de higi-
ene pessoal e cuidados domésticos. A presente invencdo refere-se
também as referidas fragrancias finas e aos produtos de consumo
gue contém os referidos ingredientes de perfume ou as preparacdes
de perfume.

[002] Os compostos com caracteristicas de odor muguet sdo mui-
to procurados apos os ingredientes do perfume. Estes compostos sdo
ingredientes importantes em bases florais e podem atuar como har-
monizadores em muitos tipos diferentes de criacdes de fragrancias. Os
compostos deste tipo sdo amplamente utilizados em produtos de con-
sumo, tais como produtos de cuidados pessoais e de cuidados ao
consumidor, bem como em perfumaria fina, para gerar odores agrada-
veis ou para mascarar odores desagradaveis.

[003] Um excelente ingrediente de perfume amplamente valori-

zado por sua nota de odor muguet é Lilial™. Lilial™ é um exemplo de
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um alcanal substituido por arila, mais particularmente um propanal
substituido por arila. Especificamente, 0 seu nome quimico é 3-(4-terc-
butilfenil)-2-metilpropanal (CAS 80-54-6). Este composto tem encon-
trado amplo uso em perfumaria fina, bem como em produtos pessoais
e de cuidados domeésticos. No entanto, 0 seu uso tem sido submetido
a escrutinio regulamentar em vista de recentes descobertas que exibe
efeitos toxicos sobre os 6rgdos reprodutivos de ratos machos e caes.
N&o foram encontrados efeitos nos estudos com camundongos, cobai-
as e primatas, no entanto, no sistema de classificacdo do Sistema
Harmonizado Global (GHS) este composto € classificado como um
material CMR2. Para os materiais CMR de categoria 2, € necessario
estabelecer que as quantidades propostas para utilizacdo sejam ino-
fensivas para os consumidores. Tendo em conta a situacdo reguladora
do Lilial™, é necessario substitui-lo por outros ingredientes do perfu-
me.

[004] O WO02010105 873 resolve o problema da substituicdo de
Lilial™. A solucdo proposta reside no uso de misturas de ingredientes
conhecidos comumente encontrados na paleta de perfumaria para re-
criar caracteristicas de odor substancialmente semelhantes as de Lili-
al™,

[005] Do mesmo modo, o documento W0O2009027957 propde
uma solucéo que reside na formulacao de combinacfes de ingredien-
tes de perfume conhecidos a partir da paleta de perfumaria.

[006] W02013045301 também propde uma solucdo para substi-
tuicdo Lilial™, que reside na selecédo de misturas de ingredientes inclu-
indo o composto Lilyflore™ e um certo composto indanil propanal, em
combinacdo com outros ingredientes perfumantes secundarios.

[007] A reguerente desenvolveu agora compostos que podem ser
utilizados como ingredientes de perfume em composicoes de perfume

e produtos de consumo. Mais particularmente, a requerente encontrou
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compostos que possuem caracteristicas de odor interessantes. Ainda
mais particularmente, a requerente encontrou compostos que podem
ser utilizados para a reconstituicdo para o odor de Lilial™ e assim po-
dem servir em substituicbes para Lilial™. Além disso, os compostos
podem ter um desempenho de perfume semelhante ou mesmo melho-
rado em comparacéo com Lilial™. Finalmente, a requerente encontrou
compostos que néo atraem as preocupacdes reguladoras associadas
com Lilial™. Em particular, a requerente verificou que os ingredientes
de perfume de alcanal substituido com arila que sdo analogos estrutu-
rais préximos a Lilial™ mas que, criticamente, contém um substituinte
no anel arila, que é posicionado orto em relagdo ao grupo que suporta
a funcionalidade aldeido e/ou contém um substituinte alquenila no anel
arila, que esta posicionado para o grupo que suporta a funcionalidade
aldeido, tem caracteristicas de odor interessantes, mas surpreenden-
temente carregam com elas nenhuma ou significativamente menos
dos problemas relacionados com CMR associados a Lilial ™ como in-
dicado por dados in vitro.

[008] Em conformidade, em um primeiro aspecto, a presente in-

vencao proporciona um composto representado por meio da formula

Ry

.

..
-

[lﬁ HH]:

T et

Ry™ ™~ TR,

o

formula |

em que

R1 é -(CHR4)m-(CHRs)n-(CHR6)o-CHO, com R4, Rs, Rs sen-
do selecionados independentemente dentre H ou Me, e sendo m, n, o
selecionados independentemente entre O e 1;

R, é Hou Me; e

Rs € um residuo de C3-C6 alquenila ramificado, linear ou

ciclico.
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[009] De preferéncia, um composto representado por meio da
formula | € proporcionado com R: e Rz tal como definido acima, e em
gue Rz é um residuo C3-C6 alqu-2-enila ramificado, linear ou ciclico,
particularmente preferido um residuo C3-C6 alqu-2-enila com um gru-
po exo-metileno.

[0010] Em um outro aspecto da presente invengao, € proporciona-
do um composto representado por meio da formula 1, com R; e R tal
como definidos acima, e em que Rz € um residuo de C3-C6 alqu-2-
enila ramificado, linear ou ciclico contendo um grupo CH> em alfa para
o anel fenila.

[0011] Em um aspecto particular da presente invencédo, € propor-
cionado um composto representado por meio da férmula 1, com Ry e
R2 como definidos acima, e em que Rz é selecionado a partir do grupo
gue consiste em alila, 2-metilalila, 2-metilenobutila, 3-metilbut- 2-en-1-
ila, 3-metilbut-3-en-2-ila e but-2-en-1-ila.

[0012] Em um outro aspecto da presente invencgéo, o numero total
de &tomos de carbono do composto representado por meio da formula
1 ndo excede 16.

[0013] Ainda em um aspecto mais particular da presente invencao,
€ proporcionado um composto selecionado a partir do grupo que con-
siste em 3-(4-(2-metilalil)fenil)propanal, 3-(2-metil-4-(2-
metilalil)fenil)propanal,  3-(4-(2-metilalil)fenil)butanal, 2-metil-3-(4-(2-
metilalil)fenil)propanal, 3-(2-metil- 4-(2-metilenobutil)fenil)propanal, 2-(2-
metil-4-(2-metilalil)fenil) acetaldeido, 3-(4-(3-metilbut-2-en-1-
i)fenil)propanal, 3-(4-metilenobutil)fenil)propanal, 2-(4-(2-metilalil)fenil)
acetaldeido, 3-(4-(3-metilbut-3-en-2-il)fenil)propanal, 2-(4-(3-metilbut-2-
en-1-ihfenil) acetaldeido, 2-(2-metil-4-(3-metilbut-2-en-1-il)fenil) acetal-
deido e 3-(4-(but-2-en-1-ihfenil)propanal.

[0014] Os compostos da presente invencdo possuem caracteristi-

cas de odor especificas e boas caracteristicas de desempenho, e 0s
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compostos podem contribuir para caracteristicas de odor semelhantes
a Lilial™,

[0015] Além disso, os compostos da presente invencdo podem ge-
rar caracteristicas particularmente odoriferas substanciais e duradou-
ras, e podem contribuir para caracteristicas de cheiro muguet particu-
larmente substanciais e duradouras.

[0016] Os compostos da presente invengcdo séao ingredientes de
perfume adequados.

[0017] Os compostos da presente invencdo podem ser ingredien-
tes de perfume particularmente impactantes. O impacto que um ingre-
diente de perfume exerce esta relacionado com o seu Valor de Odor.
O Valor de Odor é a razéo entre a pressao de vapor e a concentracao
do limiar de deteccéo.

[0018] Alguns dos compostos podem ter valores de Odor extre-
mamente elevados. Por exemplo, o composto relacionado com a es-

trutura

0

tendo um substituinte no anel arila, que esta posicionad orto
em relacdo ao grupo que suporta a funcionalidade aldeido, tem um
Valor Odor de 559'071. Os ingredientes de perfume relacionados néo
sdo impactantes por comparacdo. Por exemplo, Lilial™ tem um valor
de odor de apenas 32'978 enquanto que o aldeido de ciclameno tem
um valor de odor de apenas 21'986.
[0019] Por exemplo, o 3-(2-metil-4-(2-metilalil)fenil)propanal tem
um elevado valor de odor quando comparado com Lilial ™.
[0020] O elevado Valor de Odor de alguns dos compostos da pre-
sente invencéao é significativo pelo fato de existir uma necessidade de

sustentabilidade e a provisdo de ingredientes de perfume impactantes
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permite que os perfumantes criem acordos de fragrancia desejaveis
com menores concentragdes de materiais.

[0021] As questdes reguladoras relacionadas com Lilial ™ nascem
do fato de se degradarem enzimaticamente em ratos e cdes em acido
terc-butil-benzoico (t-BBA), que é conhecido por inibir a sintese de gli-
cose e a sintese de &cidos graxos in vitro (McCune et al, Arch Bio-
chem Biophys (1982) 214 (1): 124 a 133).

[0022] O acido terc-butilbenzoico é conhecido por causar efeitos
testiculares em ratos machos (Hunter et al, Food Cosmet, Toxicol,
1965, 3: 289 a 298, Cagen et al, J. Am. Coll. Toxicol,1989,8(5): 1027 a
1038).

[0023] Em contraste, os compostos da presente invencéo potenci-
almente contornam os problemas de toxicidade.

[0024] Em contraste com Lilial, em que o anel aromatico € substi-
tuido com um grupo t-butila metabolicamente inerte na posicdo p com
a cadeia lateral propanal, os compostos da presente invencao possu-
em um substituinte alquenila linear ou ramificado (Rs da formula geral
). Este substituinte alquenila é susceptivel de ser sujeito a outras eta-
pas de degradacdo metabdlica oxidativa em vertebrados, tais como
hidroxilacdo ou epoxidacdo com subsequente hidrolise a um diol vici-
nal. Os metabolitos resultantes terdo assim propriedades fisicas dife-
rentes, por exemplo, uma maior solubilidade em agua, em comparacao
com o acido p-t-butilbenzoico, e espera-se assim que nao exergcam 0S
efeitos de toxicidade reprodutiva de ratos e cdes macho acido p-t-
butilbenzoico. Alternativamente, os substituintes alquenila podem pre-
venir ou reduzir a degradacéo da cadeia lateral de propano ao acido
benzoico substituido, por exemplo, se as etapas de metabolizagcéo
descritas que atuam sobre o substituinte alquenila ocorrem mais rapi-
damente do que a degradacao oxidativa da cadeia lateral de propanal.

[0025] Em conformidade, a presente invengao proporciona, em um
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outro de seus aspectos, a utilizacdo de um composto definido acima
como um ingrediente de perfume.

[0026] A presente invengao proporciona, em um outro dos seus
aspectos, a utilizacdo de um composto definido acima em uma com-
posicao de perfume como substituicdo de odorantes de propanal
substituido por arila, que sdo nao substituidos no anel arila em uma
posicao orto e/ou suportam um substituinte alquenila em uma posigcao
para ao substituinte que suporta a funcionalidade aldeido, em particu-
lar Lilial™.

[0027] Em um outro aspecto da presente invengéo proporciona-se
um meétodo para conferir um odor verde caracteristico a uma composi-
¢cao de perfume, compreendendo o referido método a etapa de incor-
poracdo de um composto definido na presente invencao acima na refe-
rida composicao de perfume.

[0028] Ainda em um outro aspecto da presente invengcao é propor-
cionada uma composicdo de perfume compreendendo um composto
definido acima.

[0029] Ainda em um outro aspecto da presente invengao é propor-
cionada uma composicao de perfume que possui aspectos verdes de
caracteristicas de odor muguet compreendendo um composto definido
acima.

[0030] Ainda em um outro aspecto da presente invencéo, € pro-
porcionada uma composicao de perfume compreendendo um compos-
to definido acima, que tem uma quantidade reduzida ou esta substan-
cialmente livre de quaisquer odorantes propanais substituidos por ari-
la, os quais sdo ndo substituidos no anel arila em uma posicdo orto em
relacdo ao substituinte que suporta a funcionalidade aldeido, em parti-
cular Lilial™,

[0031] Uma composicédo de perfume de acordo com a presente

iInvencao pode ser composta inteiramente por um ou mais dos com-
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postos da presente invencdo. No entanto, uma composicao de per-
fume pode também conter, para além de um ou mais dos compostos
da presente invenc&do, um ou mais ingredientes de perfume adicio-
nais.

[0032] Os compostos da presente invencdo podem estar presen-
tes em uma composicdo de perfume em qualquer quantidade depen-
dendo do efeito olfativo particular que um perfumista deseja conseguir.
Em uma modalidade particular da presente invencao, uma composi¢cao
de perfume da presente invencdo pode conter compostos definidos
acima em uma quantidade de 0,1 a 100% em peso da referida compo-
sicao.

[0033] Se um ou mais ingredientes de perfume adicionais forem
empregados, podem ser selecionados a partir de ingredientes de per-
fume conhecidos na técnica.

[0034] De preferéncia, o pelo menos um ingrediente de perfume
adicional que pode ser utilizado em uma composicdo de perfume pos-
sui caracteristicas de odor muguet, como 3-(4-isobutil-2-
metilfenil)propanal.

[0035] Em particular, os referidos ingredientes de perfume que po-
dem ser utilizados em uma composicdo de perfume de acordo com a
presente invencdo incluem (E/Z)-9-hidréxi-5,9-dimetildec-4-enal, 6-
metoxi-2,6-dimetilheptan-1-al (metoximelonal), 5,9-dimetil-4,8-decadienal
(geraldeido), beta-metil-3-(1-metiletil)benzenopropanal (Florhydral), octa-
hidro-8,8-dimetilnaftaleno-2-carbaldeido (Ciclomyral), alfa-metil-1,3-
benzodioxol-5-propionaldeido (helional), 5-metil-2-(1-metilbutil)-5-propil-
1,3-dioxan (Troenan), 3-(o-etilfenil)-2,2-dimetilpropionaldeido (Floralozo-
na), farnesol, 3,7,11-trimetildodeca-1,6,10-trien-3-ol, opcionalmente como
uma mistura isomérica (nerolidol), 2-metil-4-fenilbutan-2-ol (dimetilfenile-
tilcarbinol), cis-4-(isopropil)ciclohexanometanol (Mayol), 1-(1-hidroxietil)-

4-(1-metiletil)ciclohexano (opcionalmente como uma mistura de diaste-
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reoisbmeros) (mugetanol), (4-metil-3-pentenil)ciclohexenocarbaldeido
(Citrusal), salicilato de ciclohexila, salicilato de hexila, salicilato de
benzila, salicilato de amila, 3-(p-(2-metilpropil)fenil)-2-metilpropionaldeido
(Silvial), 3-p-cumenil-2-metilpropionaldeido (ciclamenaldeido), misturas
de: cis-tetrahidro-2-isobutil-4-metilpiran-4-ol; trans-tetrahidro-2-isobutil-
4-metilpiran-4-ol; (Florol), citrato de trietila e dipropileno glicol.

[0036] Os referidos ingredientes de perfume podem adicionalmen-
te incluir Salicilato de Amila (2050-08-0 ); Aurantiol® (89-43-0); Salici-
lato de Benzila (118-58-1); Salicilato de Cis-3-hexenila (65405-77-8);
Citronelil Oxiacetaldeido (7492-67-3); Cyclemax (7775-00-0); Salicilato
de Ciclohexila (25485-88-5); Cyclomyral® (68738-94-3); Citronellol
(106-22-9); Geraniol (106-24-1); Cyclopentol Hc 937165 (84560-00-9);
Cymal (103-95-7); Dupical (30168-23-1); Etil Linalool (10339-55-6);
Super Floral (71077-31-1); Florhydral® (125109-85-5); Florol® (63500-
71-0); Gyrane (24237-00-1); Salicilato de Hexila (6259-76-3); Helional
(™) (1205-17-0); Hidroxicitronelal (107-75-5); Linalool (78-70-6); Lyral®
(31906-04-4); Majantol® (103694-68-4); Mayol® (13828-37-0); Melafle-
ur (68991-97-9); Melonal (106-72-9); Mugetanol (63767-86-2); Mugue-
sia (56836-93-2); alcool Muguet (13351-61-6); Verdantiol (91-51-0);
Peonile® (10461-98-0); Fenoxanol® (55066-48-3); Rossitol® (215231-
33-7); Silvial® (6658-48-6); Suzural (6658-48-6); Muguol® (18479-57-7);
Tetrahidro Linalol (78-69-3); Acalea (84697-09-6); Dihidro Iso Jasmo-
nato (37172-53-5); Hexil Aldeido Cinamico (101-86-0); Hediona®
(24851-98-7); Acetoina (513-86-0); Adoxal (141-13-9); Aldolona®
(207228-93-1); Ambrocenide® (211299-54-6); Ambroxan (3738-00-9);
Azurone® (362467-67-2); Bacdanol® (28219-61-6); Calone 1951®
(28940-11-6); Cetalox® (3738-00-9); alcool cinamico (104-54-1); Citral
(5392-40-5); Ciclabute (67634-20-2); Ciclacet(™) (5413-60-5); Cicla-
prop™ (17511-60-3); Ciclohexadecanolida (109-29-5); Ciclohexadece-
nona (3100-36-5); Ciclopentadecanona (507-72-7); Delta Damascona
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(57378-68-4 ); Ebanol® (67801-20-1); Elintaal Forte (40910-49-4); Etil
Vanillina (121-32-4); Brassilato de Etileno (105-95-3); Exaltenona
942008 (14595-54-1); Exaltolide Total 935985 (106-02-5); Floralozona
(67634-14-4); Fructalate (72903-27-6); Gamma Decalactona (706-14-
9); Habanolida (111879-80-2); Helvetolide ® (141773-73-1); Hexameti-
lindanopirano (1222-05-5); Hidroxiambran® (118562-73-5); Iso E Su-
per® (54464-57-2); Iso Hexenil Ciclohexenil Carboxaldeido (37677-14-
8); Jasmal (18871-14-2); Javanol® (198404-98-7); Lauric Aldeido (112-
54-9); Mefranal (55066-49-4); Muscenona (63314-79-4); Tonalid®
(1506-02-1); Nectaril® (95962-14-4); Norlim Banol (70788-30-6); Para
Hidroxi Fenil Butanona (5471-51-2); Pino Acetaldeido (33885-51-7);
Romandolide® (236391-76-7); Sanjinol (28219-61-6); Silvanone® Supra
(109-29- 5/507-72-7); Terpineol (8000-41-7); Vanilina (121-33-5); e
Velvione® (37609-25-9), em que, os dados em paréntese sdo os nime-
ros CAS.

[0037] Uma composicdo de perfume ndo precisa de ser limitada
aos ingredientes de perfume listados acima. Podem utilizar-se outros
ingredientes de perfume comumente utilizados em perfumaria, por
exemplo qualquer um dos ingredientes descritos em "Perfume and
Flavour Chemicals”, S. Arctander, Allured Publishing Corporation,
1994, IL, EUA, que é incorporado na presente invencdao como referén-
cia, incluindo os Oleos essenciais, extratos de plantas, absolutos, resi-
noides, odorantes obtidos a partir de produtos naturais e semelhantes.
[0038] Os ingredientes de perfume contidos na referida composi-
cao de perfume sdo descritos acima, mas € claro que a composicao de
perfume ndo pode estar limitada aos ingredientes indicados. Em parti-
cular, as misturas de perfume podem compreender adjuvantes que
sao comumente empregados em formulagdes de perfume. O termo
"adjuvantes" refere-se a um ingrediente que pode ser utilizado em uma

composicao de perfume por razdes diferentes ou ndo especificamente
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relacionadas com o desempenho olfativo da composi¢ao. Por exem-
plo, um adjuvante pode ser um ingrediente que atua como um auxiliar
no processamento de um ingrediente ou ingredientes de perfume ou
uma composicao contendo o referido ingrediente ou pode melhorar o
manuseamento ou armazenamento de um ingrediente de perfume ou
composicao que o contém, podendo também ser um ingrediente que
proporciona beneficios adicionais tais como conferir cor ou textura.
Pode também ser um ingrediente que confere resisténcia a luz ou es-
tabilidade quimica a um ou mais ingredientes contidos em um ingredi-
ente de perfume ou composicdo que o contém. Uma descricdo deta-
Ihada da natureza e do tipo de adjuvantes comumente utilizados na
mistura de perfumes ou composi¢cdes que os contém ndo pode ser
exaustiva, tem de ser mencionado que os referidos ingredientes sdo
bem conhecidos por meio de uma pessoa que € versada na técnica.
Exemplos de adjuvantes incluem os solventes e cossolventes; tensoa-
tivos e emulsionantes; viscosidade e modificadores de reologia; agen-
tes de espessamento e gelificantes; conservantes materiais; pigmen-
tos, corantes e matérias corantes; diluentes, agentes de enchimento e
agentes de reforco; estabilizadores contra os efeitos prejudiciais do
calor e da luz, agentes de volume, agentes acidificantes, agentes de
tamponamento e antioxidantes.

[0039] Além disso, qualquer um ou mais dos ingredientes de per-
fume ou adjuvantes utilizados na presente invencdo podem ser formu-
lados em um veiculo de entrega, se desejado para proporcionar um
efeito desejado. Os veiculos de entrega podem incluir encapsulados.
Alternativamente, um veiculo de administracdo pode estar na forma de
um suporte solido, por exemplo, um material de suporte polimérico so-
bre o qual um ou mais ingredientes de perfume ou adjuvantes podem
ser quimica ou fisicamente ligados. Ainda mais, um ou mais ingredien-

tes de perfume ou adjuvantes podem ser dissolvidos ou dispersos em
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um material de matriz, o qual serve para controlar a velocidade a qual
o referido ingrediente ou ingredientes emana do mesmo. Ainda em
uma modalidade alternativa, um ou mais ingredientes ou adjuvantes
podem ser suportados em um substrato poroso, tal como uma ciclo-
dextrina ou um zedlito ou outro material inorganico. Ainda em uma ou-
tra modalidade, um ou mais ingredientes de perfume podem ser pro-
porcionados na forma de um pro-perfume, o qual reagira em um ambi-
ente adequado para libertar o ingrediente de perfume de uma maneira
controlada.

[0040] De preferéncia, no caso de outros ingredientes de perfume
possuindo uma funcionalidade carbonila, o pré-perfume corresponden-
te € um produto de reacdo de um composto de amina primaria e/ou
secundaria e o ingrediente de perfume.

[0041] Em particular é preferido que um tal pré-perfume, também
conhecido como precursor de fragrancia, seja um produto de reacéo
de um composto amino adequado e um composto representado por

meio da féormula |

formula |

em que
R1 € -(CHR4)m-(CHRs)n-(CHR6)o-CHO; com R4, Rs, Re sendo
independentemente selecionados de H ou Me, e com m, n, 0 sendo
selecionados independentemente de O e 1;
R, é Hou Me; e
R3 € um residuo de C3-C6 alquenila ramificado, linear ou
ciclico.
[0042] Por tal reacdo, podem ser obtidos diferentes produtos, por

exemplo a imina correspondente, a enamina, o hemi-aminal ou o ami-
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nal.

[0043] Um composto amino adequado para a formacdo do pro-
perfume acima mencionado pode ser selecionado a partir do grupo
gue consiste em aminas aromaticas, em particular 2-aminobenzoato
de metila (antranilato de metila), 2-amino-acetofenona, orto, meta ou
para aminobenzoatos de formula Il (em que R1 = alquila C1-C12 line-
ar, ramificado, alquenila, cicloalquila, cicloalquenila ou alquilarila e R2
= H, Me, Et); aminas alifaticas primarias ou secundarias, de preferén-
cia alquilaminas ou alquildiaminas C8-C30 lineares ou ramificadas;
eteraminas; etileno e propileno-aminas; aminoacidos e derivados; poli-
aminas, em particular polieteraminas primarias e secundarias, polieti-
lenoiminas, polipropilenoiminas, poliamidoaminas, poliaminoéacidos,
polivinilaminas, poli (etilenoglicol) bis (amina), polivinilalcoois substitui-
dos por amino; N-(3-aminopropil) imidazol, nipecotamida, skatol e in-
dol.

[0044] Alternativamente, o pro-perfume adequado para libertar um
composto de formula | pode ser proporcionado como um produto de
uma condensacao de Knoevenagel, uma formacéo de aldol, como um
pro-perfume oxidativo clivavel ou um acetal ou hemi-acetal.

[0045] Tendo em conta 0 que precede, verifica-se que uma com-
posicdo de perfume pode estar pelo menos parcialmente na forma so-
lida, sob a forma de gel, sob a forma de espuma e/ou liquida. Se esti-
ver presente na forma solida, entdo pode tomar a forma de granulos,
pos ou comprimidos.

[0046] A presente invencao proporciona em um outro de seus as-
pectos uma fragrancia fina ou um produto de consumo, tal como uma
composicao de higiene pessoal ou de cuidados domésticos que € per-

fumada por um composto representado por meio da férmula |
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formula |

em que

R1 € -(CHR4)m-(CHR5)n-(CHR6)o-CHO; com R4, Rs, Rs sendo
independentemente selecionados de H ou Me, e com m, n, o sendo
selecionados independentemente de O e 1;

R2 & Hou Me; e

Rs € um residuo de C3-C6 alquenila ramificado, linear ou
ciclico.
[0047] Em uma modalidade particular, a presente invencédo pro-
porciona uma fragrancia fina ou um produto de consumo, tal como
uma composicao de higiene pessoal ou de cuidados domésticos que é
perfumada por meio de um composto representado por meio da férmu-
la | com R1 e R2 como definidos acima e em que Rz € um residuo C3-
C6 alqu-2-enila ramificado, linear ou ciclico, particularmente um resi-
duo C3-C6 com um grupo exo-metileno.
[0048] Em uma outra modalidade particular, a presente invencéo
proporciona uma fragrancia fina ou um produto de consumo, tal como
uma composicao de higiene pessoal ou de cuidados domeésticos que é
perfumada por meio de um composto representado por meio da férmu-
la 1 com R; e R2 como definidos acima e em que R3 é um residuo C3-
C6 alqu-2-enila ramificado, linear ou ciclico, que esta a transportar um
grupo CH: na posicéo alfa para o anel fenila.
[0049] Em uma outra modalidade particular, a presente invencao
proporciona uma fragrancia fina ou um produto de consumo, tal como
uma composicao de higiene pessoal ou de cuidados domésticos que €
perfumada por meio de um composto representado por meio da férmu-

la 1 com R: e R2 como definidos acima e em que Rz € selecionado a
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partir do grupo que consiste em alila, 2-metilalila, 2-metilenobutila, 3-
metilbut-2-en-1-ila, 3-metilbut-3-en-2-ila e but-2-en-1-ila.

[0050] Em modalidades ainda mais particulares da presente in-
vencao, é proporcionada uma fragrancia fina ou um produto de con-
sumo, tal como uma composi¢cdo de higiene pessoal ou de cuidados
domésticos que € perfumada por meio de pelo menos um ou mais
compostos selecionados do grupo que consiste em 3-(4-(2-
metilalil)fenil)propanal, 3-(2-metil-4-(2-metilalil)fenil)propanal, 3-(4-(2-
metilalil)fenil)butanal, 2-metil-3-(4-(2-metilalil)fenil)propanal, 3-(2-metil-4-
(2-metilenobutil)fenil)propanal, 2-(2-metil-4-(2-metilalil)fenil) acetaldeido,
3-(4-(3-metilbut-2-en-1-il)fenil)propanal, 3-(4-(2-metilenobutil)fenil)propanal,
2-(4-(2-metilalil)fenil) acetaldeido, 3-(4-(3-metilbut-3-en-2-il)fenil)propanal, 2-
(4-(3-metilbut-2-en-1-il)fenil) acetaldeido, 2-(2-metil-4-(3-metilbut-2-en-1-
iNfenil) acetaldeido e 3-(4-(but-2-en-1-il)fenil)propanal, ou os pro-
perfumes correspondentes.

[0051] Os compostos definidos acima na presente invencao,
guando adicionados a uma fragrancia fina ou a um produto de consu-
mo, tal como uma composicdo de cuidado pessoal ou de cuidados
domésticos, podem conferir um odor caracteristico as referidas com-
posicoes, de preferéncia um odor verde. De acordo com outro aspecto
da presente invencao, é proporcionado um método para conferir carac-
teristicas de odor especificas, de preferéncia caracteristicas de odor
verde, a uma fragrancia fina ou produto de consumo, tal como uma
composicdo de higiene pessoal ou de cuidados domésticos compre-
endendo a etapa de adicionar a referida composicdo um composto de-
finido acima na presente invengdo ou uma composicao de perfume
contendo o referido composto.

[0052] Ainda em um outro aspecto da presente invencdo, € pro-
porcionado um método para conferir caracteristicas de odor especifi-

cas, em particular caracteristicas de odor verde, a uma fragrancia fina
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ou produto de consumo, tal como uma composicao de higiene pessoal
ou de cuidados domeésticos, compreendendo a etapa de adicao seleti-
va a referida uma fragrancia fina ou um produto de consumo, um com-
posto alcanal substituido com arila definido acima e excluindo seleti-
vamente da referida fragrancia fina ou produto de consumo quaisquer
compostos alcanais substituidos com arila, que sdo nao substituidos
no anel arila em uma posicao orto em relagcdo ao substituinte que su-
porta a funcionalidade aldeido ou ndo substituido por meio de um resi-
duo alquenila no anel na posicéo para para o substituinte que contém
a funcionalidade aldeido.

[0053] Ainda em um outro aspecto da presente invencgao, € pro-
porcionado um método para conferir caracteristicas de odor verde a
uma fragrancia fina ou produto de consumo, tal como uma composi-
cao de higiene pessoal ou de cuidados domésticos, compreendendo
a etapa de adicionar a ela um composto alcanal substituido com arila
definido acima, e excluindo seletivamente da referida fragrancia fina
ou produto de consumo quaisquer compostos alcanais substituidos
com arila, os quais sdo nao substituidos no anel arila em uma posi-
cao orto ao substituinte que suporta a funcionalidade aldeido ou néo
substituido por um residuo alquenila no anel na posicdo para para o
substituinte contendo aldeido, sendo a referida adicdo ou excluséo
seletiva baseada na susceptibilidade dos referidos compostos a de-
gradacdo mediada enzimaticamente nos seus derivados de acido
benzoico quando incubados com hepatdcitos isolados de ratos, sen-
do os referidos compostos adequados para adicao com base no fato
de ndo se degradarem a seus derivados de acido benzoico sob con-
dicbes de teste ou se degradam para derivados de acido benzoico
nao toxicos, enquanto que os referidos compostos sdo excluidos na
base de que se degradam nos seus derivados de acido benzoico sob

condi¢des de teste.
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[0054] Ainda em um outro aspecto da presente invencdo, é pro-
porcionada uma composi¢cdo de perfume compreendendo um com-
posto alcanal substituido com arila que suporta um substituinte al-
guenila no anel arila para um substituinte que suporta a funcionalida-
de aldeido e/ou um substituinte metila no anel em uma posicdo orto
ao grupo que ostenta a funcionalidade aldeido, em um recipiente
adequado, juntamente com rotulagem que ndo contém qualquer clas-
sificacdo CMR2.

[0055] Os produtos de consumo, tais como as composi¢cdes de
higiene pessoal e doméstica incluem, mas n&o estdo limitados a, um
produto de tratamento téxtil, um auxiliar de engomar, um pano de lim-
peza, um detergente para a roupa, um produto de limpeza, em particu-
lar, para superficies duras e/ou um produto de higiene, um produto de
cuidado domeéstico, um produto de cuidado de lavagem, um produto de
cuidado de roupa, um fragrante de quarto e ambientador de ar, um
condicionador, um corante, um condicionador de tecido, um substrato
de condicionamento, um produto farmacéutico, um alimento, um pro-
duto cosmético, um fertilizante, um material de construcédo, um adesi-
vo, uma lixivia, um descalcificador, um produto de autocuidado, produ-
to de cuidado de chédo, produto de cozedura, produto de cuidado de
couro ou de cuidado de moveis, esfregao, desinfetante, fragrante, re-
movedor de mofo e/ou um precursor dos produtos acima menciona-
dos.

[0056] A pessoa que € versada na técnica esta perfeitamente cien-
te da aplicabilidade dos ingredientes de perfume, e as composicoes
para aplicacdes de fragrancias finas, bem como todas as formas de
aplicacdes de produtos de consumo, tais como composicoes de higie-
ne pessoal e de cuidados domésticos e uma descricdo muito detalha-
da de tais composicées ndo € garantida na presente invencdo. Contu-

do, as composicdes especificas que podem ser mencionadas incluem
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composicOes de limpeza; composi¢cOes de autocuidado; composicoes
cosméticas; composicfes de tratamento téxtil e composi¢cdes de ambi-
entador e de tratamento de ar.

[0057] Os produtos de limpeza incluem: -

[0058] Produtos de limpeza de toucadores ou de lavatério, isto é,
produtos para a limpeza de vasos sanitarios e urinois, sendo estes
produtos fornecidos de preferéncia sob a forma de pés, blocos, com-
primidos ou liquidos, de preferéncia géis. Aléem de outros ingredientes
tipicos tais como tensoativos, eles geralmente incluem acidos organi-
cos, por exemplo &cido citrico e/ou acido lactico) ou hidrogenossulfato
de sodio, acido amidossulfurico ou acido fosférico para remocgéao de
calcario ou escala de urina;

[0059] Os produtos de limpeza de tubos ou produtos de limpeza
de drenos. Estes séo tipicamente produtos fortemente alcalinos que
servem em geral para remover bloqueios de tubos compreendendo
materiais organicos tais como cabelos, gorduras, residuos alimentares,
depositos de sabdo e semelhantes. As adicdes de po de Al ou po6 de
Zn podem servir para a formacéo de gas H2 com efeito de efervescén-
cia. Possiveis ingredientes sdo comumente alcalis, sais alcalinos,
agentes oxidantes e sais neutros. As formas de fornecimento na forma
de po incluem de preferéncia também nitrato de sédio e cloreto de so6-
dio. Os produtos de limpeza de tubos na forma liquida podem, de pre-
feréncia, também incluir hipoclorito. Existem também produtos de lim-
peza de drenos baseados em enzimas também. Os produtos acidos
também séo possiveis;

[0060] Detergentes universais ou "lava tudo" ou para fins gerais.
Estes sdo limpadores que podem ser usados universalmente para to-
das as superficies duras na casa e no comércio que pode ser varrido
tanto molhado quanto umido. De um modo geral, sdo produtos neutros

ou ligeiramente alcalinos ou ligeiramente acidos, especialmente produ-
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tos liquidos. Os produtos de limpeza para fins gerais ou "lava tudo"
contém geralmente tensoativos, aditivos, solventes e hidrotropos, co-
rantes, conservantes e semelhantes;

[0061] Os produtos de limpeza para uso geral com propriedades
desinfetantes especiais. Eles adicionalmente incluem ingredientes ati-
vos antimicrobianos (por exemplo, aldeidos, &lcoois, compostos de
amonio quaternario, tensoativos anfotéricos, triclosano);

[0062] Sanitarios. Estes sdo produtos para a limpeza no banho e
no toalete. Os produtos de limpeza sanitérios alcalinos sdo utilizados
de preferéncia para remover a sujidade gordurosa, enquanto que 0s
produtos de limpeza sanitarios acidos séo utilizados em particular, pa-
ra remover o calcario. Os produtos de limpeza sanitarios tém vantajo-
samente também uma acéo desinfetante consideravel, particularmente
os produtos de limpeza sanitarios fortemente alcalinos que contém clo-
ro;

[0063] Limpadores de fornos ou produtos de limpeza de grelhas
gue podem ser fornecidos sob a forma de géis ou sprays de espuma.
Geralmente servem para remover restos de alimentos queimados ou
carbonizados. De preferéncia, os produtos de limpeza para fornos séo
fornecidos com uma formulacdo fortemente alcalina utilizando, por
exemplo, hidréxido de sédio, metassilicato de sodio, 2-aminoetanol.
Além disso, contém geralmente tensoativos anidnicos e/ou ndo ioni-
cos, solventes solUveis em agua e, em alguns casos, de agentes de
espessamento tais como policarboxilatos e carboximetilcelulose;

[0064] Polidores metalicos. Estes sédo produtos de limpeza para
tipos particulares de metal, como aco inoxidavel ou prata. Os agentes
de limpeza em aco inoxidavel contém de preferéncia, além de acidos
(de preferéncia até 3% em peso, por exemplo, acido citrico, acido lac-
tico), tensoativos (em particular até 5% em peso, de preferéncia ten-

soativos nao idnicos e/ou anidnicos) (de preferéncia até 15% em peso)
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para remover a sujidade gordurosa, e também outros compostos tais
como agentes de espessamento e conservantes. Estruturas de poli-
mento muito finas estdo incluidas, além disso, em produtos para su-
perficies de preferéncia brilhantes de aco inoxidavel. Os polimentos de
prata, por sua vez, podem ser proporcionados em uma formulagéao
acidica. Em particular, para remocao de depdsitos pretos de sulfureto
de prata contém, de preferéncia, agentes complexantes (por exemplo,
tioureia, tiossulfato de sodio). As formas de fornecimento tipicas séo
panos de polimento, banhos de imersédo, pastas e liquidos. As desco-
loracBes escuras (camadas de 0xido) sdo removidas usando produtos
de limpeza de cobre e produtos de limpeza de metais ndo ferrosos
(por exemplo, para latdo e bronze). Eles geralmente tém uma formula-
cao fracamente alcalina (de preferéncia com amoniaco) e, em geral,
contém agentes de polimento e também, de preferéncia, sabdes de
amonio e/ou agentes complexantes;

[0065] Limpadores de vidro e limpadores de janelas. Estes produ-
tos servem de preferéncia para remover a sujidade, especialmente su-
jeira gordurosa, das superficies de vidro. De preferéncia, contém com-
postos tais como tensoativos anidnicos e/ou nao iénicos (em particular
até 5% em peso), amoniaco e/ou etanolamina (em especial até 1% em
peso), etanol e/ou 2-propanol, éteres de glicol (em particular, 10-30%
em peso), agua, conservantes, corantes, agentes antineblina e seme-
Ihantes;

[0066] Produtos de limpeza para fins especiais, como por exemplo
os de vitroceramica, e também produtos de limpeza para tapetes e
removedores de manchas.

[0067] Os produtos de autocuidado incluem: -

[0068] Protetores de tinta, abrilhantadores para tintas, limpadores
de tintas, conservantes de lavagem, shampoos para produtos de lava-

gem automatica, autolavagem e cera, polidores para metais com aca-

Petica0 870190114716, de 08/11/2019, pag. 26/67



21/38

bamento, filmes protetores para metais com acabamento, produtos
para limpeza de plasticos, removedores de alcatrdo, limpadores de
tela, limpadores de motores e similares.

[0069] Os produtos cosméticos incluem: -

(A) cosméticos produtos de cuidados da pele, especialmen-
te produtos de banho, produtos de lavagem da pele e de limpeza, pro-
dutos de cuidados da pele, maquiagem dos olhos, produtos para cui-
dados dos labios, produtos para cuidados das unhas, produtos de cui-
dados intimos;

(B) Produtos cosmeéticos com efeitos especificos, nomea-
damente protetores solares, produtos de bronzeamento, produtos de
despigmentacéo, desodorizantes, antiperspirantes, depiladores, produ-
tos de barbear, perfumes;

(C) Produtos para cuidados dentarios cosméticos, em es-
pecial produtos para cuidados dentarios e orais, produtos para cuida-
dos dentarios, produtos de limpeza para proteses dentéarias, adesivos
para proteses dentarias; e

(D) cosméticos produtos para o cuidado do cabelo, especi-
almente shampoos para cabelo, produtos para o cuidado do cabelo,
produtos para a fixacdo do cabelo, produtos para modelar o cabelo e
produtos para coloracao do cabelo.

[0070] Os produtos de tratamento téxtil incluem: -

[0071] Detergentes ou condicionadores de tecido, por exemplo, na
forma liquida ou sdlida.

[0072] Ambientadores e fragrancias do quarto incluem: -

[0073] Os produtos que contém de preferéncia compostos volateis
e geralmente cheiros agradaveis que vantajosamente podem mesmo
em quantidades muito pequenas mascarar odores desagradaveis. Os
purificadores de ar para areas de habitagcdo contém, em particular,

Oleos essenciais naturais e sintéticos tais como 6leos de agulha de
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pinheiro, 6leo de citrino, 6leo de eucalipto, 6leo de lavanda e seme-
Ihantes, em quantidades, por exemplo, até 50% em peso. Como ae-
rossois, tendem a conter quantidades menores de tais 6leos essenci-
ais, a titulo de exemplo, inferiores a 5% ou inferiores a 2% em peso,
mas adicionalmente incluem compostos tais como acetaldeido (em
particular < 0,5% em peso), alcool isopropilico (em particular, < 5% em
peso), 6leo mineral (em particular, < 5% em peso) e propulsores. Ou-
tras formas de apresentacéo incluem varas e blocos. S&o produzidos
tipicamente utilizando um concentrado de gel compreendendo 6leos
essenciais. E também possivel adicionar formaldeido (para preserva-
¢cao) e clorofila (de preferéncia < 5% em peso), e também outros in-
gredientes. Ambientadores ndo séo, no entanto, restritos a espacos de
vida, mas também podem ser destinados a automoéveis, armarios, ma-
guinas de lavar louca, refrigeradores ou sapatos, e até mesmo a sua
utilizacdo em aspiradores de po € uma possibilidade. No agregado
(por exemplo, em armarios), por exemplo, além dos melhoradores de
odor, sdo também utilizados desinfetantes, contendo de preferéncia
compostos tais como fosfato de célcio, talco, estearina e 0leos essen-
ciais, estes produtos assumindo a forma, por exemplo, de sachés.
[0074] As composicdes de produtos de consumo referidas acima,
particularmente aquelas para utilizacdo em aplicacdes de lavagem ou
limpeza podem conter uma ou mais das seguintes substancias:

[0075] As substancias formadoras, 0s tensoativos, as enzimas, 0S
agentes branqueadores, tais como de preferéncia os compostos pero-
xigenados organicos e/ou inorganicos, os ativadores peroxigenados,
0s solventes organicos misciveis em agua, os agentes sequestrado-
res, os eletrélitos, os reguladores de pH, os de espessamento e outros
adjuvantes tais como substancias ativas, branqueadores oOpticos, inibi-
dores de cinza, inibidores de transferéncia de cor, reguladores de es-

puma e corantes.
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[0076] O tensoativo inclui tensoativos anidnicos, tensoativos nao
ibnicos e as misturas dos mesmos, mas também tensoativos cationi-
cos, sao apropriados. Tensoativos ndo ibnicos adequados séo, em
particular, produtos de etoxilacdo e/ou propoxilacdo de alquil glicosi-
deos e/ou de alcoois lineares ou ramificados possuindo cada um 12 a
18 4tomos de carbono na porcao alquila e 3 a 20, de preferéncia 4 a
10 grupos alquil éter. Também utilizaveis sdo produtos de etoxilagéo
elou propoxilacdo correspondentes de N-alquilaminas, didis vicinais,
ésteres de acidos graxos e amidas de acidos graxos que correspon-
dem, em termos da porcéo alquila, aos derivados de alcool de cadeia
longa acima mencionados e de alquilfenois com 5 a 12 atomos de car-
bono no residuo alquila.

[0077] Os tensoativos anionicos adequados incluem sabdes, e
aqueles que contém grupos sulfato ou sulfonato tendo de preferéncia
ions alcalinos como cations. Os sabdes incluem sais alcalinos dos &ci-
dos graxos saturados ou ndo saturados possuindo 12 a 18 atomos de
carbono. Tais acidos graxos podem também ser utilizados em uma
forma incompleta neutralizada. Entre os tensoativos utilizaveis do tipo
sulfato encontram-se os sais dos semiésteres de acido sulfarico de
alcoois graxos com 12 a 18 atomos de carbono e os produtos sulfata-
dos dos tensoativos ndo idnicos anteriormente mencionados com um
baixo grau de etoxilacdo. Entre os tensoativos utilizaveis do tipo sulfo-
nato refere-se alquilbenzenossulfonatos lineares com 9 a 14 atomos
de carbono na porcao alquila, alcanossulfonatos possuindo 12 a 18
atomos de carbono e olefinsulfonatos com 12 a 18 atomos de carbono
que sao produzidos por meio da reacao das mono-olefinas correspon-
dentes com triéxido de enxofre, bem como ésteres de acido alfa-sulfo-
graxos que sado produzidos por meio da sulfonacéo de ésteres de meti-
la ou de etila de acidos graxos.

[0078] Os tensoativos catidnicos incluem os compostos de amoénio
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guaternario (QACs) e/ou os esterquats. Os QACs podem ser produzi-
dos por meio da reacdo de aminas tercidrias com agentes alquilantes
tais como cloreto de metila, cloreto de benzila, sulfato de dimetila,
brometo de dodecila, mas também 6éxido de etileno. A alquilacdo de
aminas terciarias com um residuo alquila longo e dois grupos metila
ocorre com particular facilidade e a quaternizacdo de aminas terciarias
com dois residuos longos e um grupo metila pode também ser realiza-
da utilizando cloreto de metila em condi¢cdes suaves. As aminas que
possuem trés residuos de alquila longos ou residuos de alquila substi-
tuidos com hidroxi tém baixa reatividade e s&o quaternizadas, por
exemplo, utilizando sulfato de dimetila. Os QACs adequados séo, por
exemplo, cloreto de benzalconio (cloreto de N-alquil-N,N-
dimetilbenzilamonio), benzalcénio B (cloreto de m,p-diclorobenzil dime-
til-C12-alquilamonio), cloreto de benzoxdnio (cloreto de benzildodecil-
bis(2-hidroxietillamonio), brometo de cetrimbnio (brometo de N-
hexadecil-N,N-trimetilaménio), cloreto de benzetonio (N,N-dimetil-N-[2-
[2-[p-(1,1,3,3-tetrametilbutil)-fendxi] etdxi] etil] benzilamobnio), cloretos
de dialquildimetilamoénio tais como cloreto de di-n-decildimetilaménio,
brometo de didecildimetilamonio, cloreto de dioctildimetilaménio, clore-
to de 1-cetilpiridinio e iodeto de tiazolina, assim como as misturas dos
mesmos. Os QACs preferidos sdo os cloretos de benzalcénio possuin-
do residuos alquila C8 a C22, em particular C12 a C14 alquilbenzildi-
metilamoénio.

[0079] Os esterquats incluem o0s metossulfatos de metil-
hidroxialquildialcoiloxialquilaménio comerciais comercializados pela
empresa Stepan sob a marca registrada Stepantex™, ou os produtos
da Cognis Deutschland GmbH conhecidos sob o nome comercial
Dehyquat™, ou os produtos Rewoquat™ da Goldschmidt-Witco.

[0080] Os tensoativos podem ser utilizados em quantidades de 5%

em peso a 50% em peso em um produto de consumo da presente in-
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vengao.

[0081] Os construtores incluem os aditivos organicos e/ou inorga-
nicos sollveis em agua e/ou insollveis em agua. Em particular, os
mesmos incluem as substancias organicas hidrossolUveis que sdo 0s
acidos policarboxilicos, mais particularmente o acido citrico e os aci-
dos acucarados, os acidos aminopolicarboxilicos monoméricos e poli-
méricos, em particular o acido metilglicinacético, o acido nitrilatriacéti-
co e o0 acido etilenodiaminotetracético, bem como o &cido poliasparti-
co, 0s acidos polifosfénicos, em particular acido aminotris (acido meti-
lenofosfonico), acido etilenodiaminotetraquino (acido metilenofosfoni-
co) e acido 1-hidroxietano-1,1-difosfénico, compostos hidroxi polimeéri-
cos tais como dextrina, bem como acidos poliméricos (poli) carboxili-
cos, acidos acrilicos poliméricos, acidos metacrilicos, Acidos maleicos
e 0s polimeros mistos dos mesmos, que também podem conter pe-
guenas proporcdes de substancias polimerizaveis sem funcionalidade
acido carboxilico. O peso molecular relativo dos homopolimeros de
acidos carboxilicos insaturados é geralmente entre 5000 e 200.000, o
dos copolimeros entre 2000 e 200.000, baseado em cada caso em
acido livre. Os compostos adequados desta classe sdo copolimeros de
acido acrilico ou acido metacrilico com éteres de vinila, tais como éte-
res vinilmetilicos, ésteres de vinila, etileno, propileno e estireno, em
que a proporcéo de acido € igual a pelo menos 50% em peso. E tam-
bém possivel utilizar, como substancias organicas hidrossoluveis, ter-
polimeros que contém dois acidos insaturados e/ou 0s seus sais como
mondmeros e, como terceiro mondmero, alcool de vinila e/ou um deri-
vado de alcool de vinila ou um hidrato de carbono. O primeiro mono-
mero acido ou seu sal pode ser derivado de um C3 a C8 &cido carbo-
xilico etilenicamente monoinsaturado. O segundo mondémero acido ou
um sal do mesmo pode ser um derivado de um C4 a C8 &cido dicarbo-

xilico, por exemplo acido maleico. A terceira unidade monomérica é
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constituida por alcool de vinila e/ou um alcool de vinila esterificado. Os
polimeros podem conter 60% em peso a 95% em peso, em particular
70% em peso a 90% em peso, acido (met) acrilico ou (met) acrilato,
bem como 5% em peso a 40% em peso de alcool de vinila e/ou aceta-
to de vinila. Os polimeros particulares sdo aqueles em que a razdo em
peso de (met) acido acrilico respectivamente (met)acrilato para acido
maleico ou maleato esté entre 1: 1 e 4: 1. Tanto as quantidades como
as proporcdes em peso sao baseadas nos acidos. O segundo mono-
mero acido ou um sal do mesmo pode também ser um derivado de um
acido alilsulfénico que esta substituido na posicdo 2 com um radical
alquila, por exemplo, um radical C1 a C4 alquila, ou com um radical
aromatico que pode ser derivado de derivados de benzeno ou benze-
no. Os terpolimeros podem conter 40% em peso a 60% em peso, em
particular 45 a 55% em peso, acido (met) acrilico ou (met) acrilato, par-
ticularmente de preferéncia acido acrilico ou acrilato, 10% em peso a
30% em peso, de preferéncia 15% em peso a 25% em peso de acido
metalilsulfonico ou metalilsulfonato, e como terceiro monémero 15%
em peso a 40% em peso, de preferéncia 20% em peso a 40% em pe-
so de um carbohidrato. Este carbohidrato pode ser, por exemplo, um
mono-, di-, oligo- ou poli-sacarideo, por exemplo, sacarose. Os terpo-
limeros tém geralmente um peso molecular relativo entre 1000 e
200000. Outros copolimeros incluem aqueles que compreendem, co-
mo monomeros, acroleina e sais de acido acrilico/acido acrilico ou
acetato de vinila. Especialmente para a fabricacdo de detergentes li-
qguidos, as substancias formadoras organicas podem ser utilizadas na
forma de solucdes aquosas, por exemplo, solu¢cdes aquosas de 30 a
50% em peso. Todos os acidos referidos acima na presente invencgao
podem ser utilizados na forma dos seus sais solUveis em agua, em
particular os seus sais alcalinos.

[0082] Podem ser empregadas substancias organicas para cons-
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trutores em quantidades de até 40% em peso.

[0083] Os materiais adjuvantes inorganicos sollveis em agua in-
cluem silicatos alcalinos e polifosfatos, por exemplo, trifosfato de so6-
dio. Os aluminossilicatos alcalinos cristalinos ou amorfos, por exemplo,
os aluminossilicatos de sédio cristalinos, podem também ser empre-
gados como materiais adjuvantes inorganicos insolUveis em agua e
dispersaveis em agua, em quantidades até 50% em peso, por exem-
plo. Os aluminossilicatos compreendem tipicamente particulas com um
tamanho de particula inferior a 30 um.

[0084] Os silicatos alcalinos cristalinos podem também ser utiliza-
dos, isoladamente ou utilizados com silicatos amorfos. Os silicatos al-
calinos utilizaveis nos produtos de consumo da presente invengao co-
mo adjuvantes de detergéncia podem ter uma razdo molar de 6xido
alcalino para SiO: inferior a 0,95, em particular de 1: 1,1 a 1:12, e po-
dem estar presentes de forma amorfa ou cristalina. Os silicatos alcali-
nos podem ser silicatos de sédio, em particular os silicatos de sédio
amorfos, com uma razdo molar de Na-O: SiO>de 1: 2 a 1: 2,8.

[0085] As substancias construtoras podem estar contidas em
composicOes de produtos de consumo de acordo com a presente in-
vencao a niveis até 60% em peso.

[0086] Os compostos peroxigenados incluem peracidos organicos
ou sais peracidos de acidos organicos tais como acido ftalimidoperca-
prénico, acido perbenzoico ou sais de acido diperdodecanodioico, pe-
roxido de hidrogénio e sais inorganicos que libertam peréxido de hi-
drogénio em condicbes de aplicacao, tais como perborato, percarbona-
to e/ou persilicato. Se forem utilizados compostos peroxigenados soli-
dos, podem ser utilizados sob a forma de pds ou granulados, os quais,
em principio, também podem ser revestidos de uma forma conhecida.
[0087] Os compostos peroxigenados podem ser empregados em

guantidades até 50% em peso. Pode ser util a adicdo de pequenas
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guantidades de estabilizadores de agentes branqueadores conheci-
dos, por exemplo fosfonatos, boratos, respectivamente metaboratos e
metassilicatos, bem como sais de magnésio tais como sulfato de mag-
nésio.

[0088] Os compostos que, sob condi¢cdes de perhidrolise, produ-
zem acidos peroxocarboxilicos alifaticos com de preferéncia 1 a 10
atomos de carbono, em particular 2 a 4 4tomos de carbono e/ou &cido
perbenzoico (opcionalmente substituido), podem ser utilizados como
ativadores de branqueamento. Sdo adequadas as substancias que
contém os grupos O- e/ou N-acila com o referido numero de atomos
de carbono e/ou grupos benzoila opcionalmente substituidos. As alqui-
lenodiaminas  aciladas mudltiplas, em particular a tetra-
acetiletilenodiamina (TAED), os derivados de triazina acilados, em par-
ticular a 1,5-diacetil-2,4-dioxohexahidro-1,3,5-triazina (DADHT), os gli-
colurilas acilados, em particular o tetraacetilglicolurii (TAGU), N-
acilimidas, em particular N-nonanoil succinimida (NOSI), fenolsulfona-
tos acilados, em particular n-nonanoila ou isononanoiloxibenzenossul-
fonato (n- ou iso-NOBS), anidridos de acido carboxilico, em particular
anidrido de &cido ftalico, alcoois polivalentes acilados, triacetina, diace-
tato de etilenoglicol, 2,5-diacetoxi-2,5-dihidrofurano e ésteres de enol,
bem como sorbitol e manitol acetilados, respectivamente, as misturas
dos mesmos (SORMAN), derivados de acucar acilados, em particular
penta-acetilglucose (PAG), penta-acetilfructose, tetra-acetilxilase e oc-
ta-acetil-lactose, bem como glutamina e gluconolactona acetiladas,
opcionalmente N-alquiladas, e/ou lactamas N-aciladas, por exemplo N-
benzoilcaprolactama. Podem igualmente ser utilizados acetatos e acil
lactamas substituidos hidrofilicamente. Também podem ser utilizadas
as combinacfes de ativadores de branqueamento convencionais. Tais
ativadores de brangueamento podem estar contidos na gama de quan-

tidades habituais, de preferéncia em quantidades de 1% em peso a
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10% em peso, em particular 2% em peso a 8% em peso, com base no
agente completo.

[0089] Adicionalmente ou em vez dos ativadores de brangueamen-
to convencionais acima mencionados, sulfoniminas e/ou sais de metal
de transicéo intensificadores de branqueamento ou complexos de me-
tal de transicdo também podem estar contidos como catalisadores de
branqueamento. Incluem-se entre os compostos de metais de transi-
¢ao apropriados, em particular, os complexos salen de manganés, fer-
ro, cobalto, ruténio ou molibdénio e seus compostos analogos de ni-
trogénio, complexos carbonila de manganés, ferro, cobalto, ruténio ou
molibdénio, complexos de manganés, ferro, cobalto, ruténio, molibdé-
nio, titanio, vanadio e cobre contendo os ligantes de tripod contendo
nitrogénio, complexos de amina de cobalto, ferro, cobre e ruténio. Po-
dem igualmente ser utilizadas as combinacfes de ativadores de bran-
gueamento e catalisadores de branqueamento de metal de transicao.
Os complexos de metal de transicao intensificadores de branqueamen-
to, em particular tendo os atomos centrais Mn, Fe, Co, Cu, Mo, V, Ti
e/ou Ru, podem ser utilizados em quantidades convencionais, tais co-
mo até 1% em peso com base no peso da composicdo do produto de
consumo.

[0090] As enzimas adequadas que podem ser utilizadas em com-
posicoes séo as da classe das proteases, cutinases, amilases, pulula-
nases, hemicelulases, celulases, lipases, oxidases e peroxidases, bem
como as misturas dos mesmos. Sao também adequadas as substan-
cias ativas enzimaticamente recuperadas a partir de fungos ou bacté-
rias, tais como Bacillus subtilis, Bacillus licheniformis, Streptomices
griseus, Humicola lanuginosa, Humicola insolens, Pseudomonas
pseudoalcaligenes ou Pseudomonas cepacia. As enzimas gque sao uti-
lizadas conforme aplicavel podem ser adsorvidas sobre substancias

veiculares e/ou incorporadas em substancias envolventes para as pro-
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teger da inativagdo prematura. Podem estar contidas em produtos de
lavagem de acordo com a presente invengdo em quantidades tipica-
mente inferiores a 5% em peso.

[0091] Os abrilhantadores Opticos incluem derivados do acido di-
aminostilbenedissulfénico ou dos sais de metais alcalinos dos mes-
mos. Sdo adequados, por exemplo, os sais do acido 4,4'-bis (2-anilino-
4-morfolino-1,3,5-triazinil-6-amino) estilbeno-2,2'-dissulfénico, ou com-
postos de estrutura semelhante os quais contém em vez do grupo
morfolino, um grupo dietanolamino, um grupo metilamino, um grupo
anilino ou um grupo 2-metoxietilamino. Os abrilhantadores do tipo di-
fenilestirila substituido também podem estar presentes, por exemplo,
os sais alcalinos de 4,4'-bis (2-sulfostiril)difenila, de 4,4'-bis (4-cloro-3-
sulfostiril)difenila ou de 4-(4-cloroestiril)-4'-(2-sulfostiril)difenila. Podem
também ser utilizadas as misturas dos branqueadores Opticos referi-
das anteriormente na presente invencgao.

[0092] Os inibidores de espuma incluem organopolissiloxanos e as
misturas dos mesmos com acido silicico microfino, opcionalmente sila-
nado, bem como ceras de parafina e as misturas dos mesmos com
acido silicico silanado ou alquilenodiamidas de acido bis-graxo. Podem
também ser utilizadas as misturas de diferentes inibidores de espuma,
por exemplo aqueles feitos de silicones, parafinas ou ceras. Os inibido-
res de espuma, em particular inibidores de espuma contendo silicone
elou parafina, estdo de preferéncia ligados a uma substancia veiculo
granular que é solavel ou dispersivel em agua. Em particular, podem
ser utilizadas as misturas de parafinas e bisteariletilenodiamida.

[0093] As substancias ativas de libertacdo do solo sdo os compos-
tos que influenciam positivamente a capacidade dos 6leos e gorduras
serem lavados dos téxteis. Este efeito torna-se particularmente eviden-
te quando o téxtil sujo € um que ja foi previamente lavado varias vezes

com um agente de lavagem de acordo com a presente invencéao que
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contém este componente de libertacdo de 6leo e gordura. Os compo-
nentes de libertacdo de Oleo e gordura preferidos incluem, por exem-
plo, éteres de celulose nado ibnicos tais como metil celulose e metilhi-
droxipropil celulose tendo uma proporcdo de 15 a 30% em peso de
grupos metéxi e uma proporcéo de 1 a 15% em peso de grupos hidro-
xipropoxila, com base em cada caso dos éteres de celulose nao iéni-
cos, bem como polimeros, conhecidos da técnica existente, de &cido
ftalico e/ou &cido tereftdlico respectivo de seus derivados com didis
monomeéricos e/ou poliméricos, em particular polimeros de tereftalatos
de etileno e/ou tereftalatos de polietilenoglicol ou seus derivados modi-
ficados anionicamente e/ou néo.

[0094] Os inibidores de transferéncia de cor incluem polimeros de
vinilpirrolidona, vinilimidazol, N-6xido de vinilpiridina, ou copolimeros
dos mesmos. Também utilizaveis sé@o tanto polivinilpirrolidonas com
pesos moleculares de 15.000 a 50.000 e polivinilpirrolidonas com pe-
sos moleculares acima de 1.000.000, em particular de 1.500.000 a
4.000.000, copolimeros de N-vinilimidazol/N-vinilpirrolidona, polivi-
niloxazolidonas, copolimeros a base de monémeros de vinilas e ami-
das de acido carboxilico, Poliésteres e poliamidas contendo os grupos
pirrolidona, poliamidoaminas enxertadas e polietileniminas, polimeros
com grupos amida constituidos por aminas secundarias, polimeros de
N-Oxido de poliamina, alcoois de polivinila e copolimeros a base de
acidos acrilamido-alquenilsulfénicos. E também possivel, no entanto,
utilizar os sistemas enzimaticos que englobam uma peroxidase e pe-
roxido de hidrogénio ou uma substancia que produz peroxido de hidro-
génio em agua.

[0095] Os inibidores de granulacdo sao aqueles materiais que
mantém a sujidade que foi separada das fibras téxteis suspensas em
um meio de lavagem. Sdo adequados coloides soluveis em &agua,

normalmente de natureza organica, por exemplo amido, tamanho, ge-
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latina, sais de &cidos etercarboxilicos ou etersulfénicos de amido ou de
celulose, ou sais de ésteres acidos de acido sulfurico de celulose ou
de amido. Também sdo adequadas para esta finalidade as poliamidas
sollveis em agua contendo os grupos acidos. Podem também ser utili-
zados derivados de amido diferentes dos mencionados acima, por
exemplo, amidos de aldeido. Podem ser utilizados éteres de celulose
tais como carboximetilcelulose (sal de sédio), metilcelulose, hidroxial-
quilcelulose e éteres mistos tais como metilhidroxietilcelulose, metilhi-
droxipropilcelulose, metilcarboximetilcelulose e as misturas dos mes-
mos, por exemplo em quantidades de 0,1 a 5% em peso com base no
peso do produto de consumo.

[0096] Os solventes organicos incluem alcoois com 1 a 4 4tomos
de carbono, em particular metanol, etanol, isopropanol e terc-butanol,
didis com 2 a 4 atomos de carbono, em particular etilenoglicol e propi-
lenoglicol, bem como as misturas dos mesmos e os éteres derivaveis a
partir das classes de compostos referidas anteriormente na presente
invencéo. Os solventes misciveis com agua deste tipo estado presentes
nos produtos de lavagem de acordo com a presente invencdo em
guantidades que nédo excedem tipicamente 30% em peso.

[0097] Os reguladores de pH incluem acido citrico, acido acético,
acido tartarico, acido malico, acido lactico, acido glicdlico, acido succi-
nico, acido glutarico e/ou acido adipico, mas também os acidos mine-
rais, em particular acido sulfurico ou bases, em particular hidroxidos de
amonio ou hidréxidos alcalinos. Os reguladores de pH deste tipo estédo
contidos nos agentes de acordo com a presente invencdo em quanti-
dades de preferéncia ndo superiores a 20% em peso, em particular
desde 1,2% em peso a 17% em peso.

[0098] Os compostos podem ser particularmente utilizados para
perfumar os produtos domésticos contendo enzimas, tais como os de-

finidos acima, e em particular produtos de tratamento téxtil, tais como
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detergentes, contendo as enzimas.

[0099] Seguem-se agora uma série de exemplos que servem para
ilustrar melhor a presente invencéo.

[00100] Em geral, os compostos da presente invencdo podem ser
preparados a partir de 1,4-di-halo-benzenos comercialmente disponi-
veis, por exemplo, 1,4-dibromobenzeno, por meio de uma reacgdo de
acoplamento cruzado, por exemplo, uma reacdo de acoplamento de
Negishi com um composto de organozinco do tipo R1ZnCl, para intro-
duzir R1, seguido de uma segunda reacdo de acoplamento cruzado,
por exemplo, uma reacao de acoplamento de Heck com um alcool ali-
lico (substituido), para introduzir a cadeia portadora de aldeido. Alter-
nativamente, a reacdo de acoplamento de Heck pode ser realizada
com um éster de acido acrilico, conduzindo a um éster cinamico, que é
subsequentemente reduzido com um reagente hidreto, por exemplo,
hidreto de aluminio e litio, para formar um alcool di-hidrocinamico, que
€ entdo oxidado para o aldeido por meio dos métodos correntes. Alter-
nativamente, a cadeia portadora de aldeido pode ser ligada a um ben-
zaldeido substituido com para-R: por meio das rea¢fes de elongacgéo
de cadeia, conhecidas por meio das pessoas que sdo versadas na
técnica de sintese organica e subsequente hidrogenacdo seletiva dos
aldeidos cinamicos a aldeidos di-hidrocinamicos de tal modo que néo
seja para reduzir a porcao olefinica de Rj.

[00101] Os compostos da presente invencédo com R, = Me podem
ser preparados por meio da p-alquilacdo de o-cresol com o haleto de
alila requerido, isto € RiCl, seguido por meio da transformacédo do
fenol resultante em um triflato que é entdo submetido a reacdes de
acoplamento de Heck como descrito acima.

Exemplo 1: 3-(4-(2-Metilalil)fenil)propanal
QL
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[00102] Dissolveu-se 2-(di-terc-butilfosfino)-1-fenil-1H-indol (0,21 g,
0,61 mmol) e bis (dibenzilidenoacetona) paladio (0) (0,131 g, 0,227
mmol) em dimetilformamida (9 mL) a solugéo foi agitada sob uma at-
mosfera de argonio durante 20 min. Em seguida adicionou-se N-ciclo-
hexil-N-metilciclo-hexanamina (3,55 g, 18,2 mmols), 1-bromo-4-(2-
metilalil) benzeno (descrito em S. Yasuda, Materials 2009, 2 (3), 978 a
991; 15,2 mmols) e alcool alilico (2,64 g, 45,5 mmols) foram adiciona-
dos e a mistura resultante foi aquecida a 100°C durante 3 horas, de-
pois resfriada até a temperatura ambiente. Diluiu-se a mistura com éter
metil t-butilico e lavou-se com agua, Solu¢cdo HCL aquosa a 1N e sal-
moura. Secou-se a camada organica sobre MgSO4 e concentrou-se i.
Rv O residuo foi purificado por meio da cromatografia rapida em colu-
na sobre SiO> com hexano/acetato de etila (19: 1) como eluente para
isolar 3-(4-(2-metilalil)fenil)propanal como um 6éleo incolor (Rf = 0,19,
2,19, 73%).

[00103] 'H RMN (400 MHz, CDCls): 6 = 9,83 (t, J=1,5 Hz, 1H), 7,14
(s, 4H), 4,82 (d, J=0,7 Hz, 1H), 4,78 - 4,65 (m, 1H), 3,31 (s, 2H), 2,96
(t, J=7,8 Hz, 2H), 2,82 - 2,75 (m, 2H), 1,72 - 1,66 (br, s, 3H) ppm, 3C
RMN (100 MHz, CDClz): 6 = 201,7 (d), 145,1 (s), 137,9 (s), 137,7 (s),
129,1 (d), 128,2 (d), 111,8 (t), 45,3 (t), 44,2 (t), 27,7 (t), 22,0 (q) ppm,
GC-MS (El, 70 eV): 188 (M*), 170 (5), 155 (5), 145 (60), 144 (60), 129
(100), 117 (66), 105 (66), 91 (72), 77 (21), 55 (24), 39 (22).

[00104] Odor: floral, verde, ciclamen, aquoso.

Exemplo 2: 3-(4-(2-Metilalil)fenil)butanal

~0

[00105] O procedimento acima descrito para o exemplo 1 foi repeti-
do com as mesmas quantidades de catalisador, amina, solvente e 1-
bromo-4-(2-metilalil) benzeno mas substituindo alcool alilico por (E)-

but-2-en-l-ol (3,28 g, 45,6 mmols, 3 equiv.) para isolar 3-(4-(2-
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metilalil)fenil)butanal apds purificacdo por meio da cromatografia em
coluna rapida em SiO2 (eluicdo com hexano/acetato de etila 19: 1) sob
a forma de um éleo incolor = 0,22, 0,7 g, 23%).

[00106] 'H RMN (400 MHz, CDCls): & = 9,70 (t, J=1,9 Hz, 1H), 7,13
(s, 4H), 4,80-4,78 (m, 1H), 4,72-4,71 (m, 1H), 3,33 (sext, J=7,2 Hz,
1H), 3,31 (s, 2H), 2,68 (qd, J=6,9, 2,3 Hz, 2H), 1,70 (br, s, 3H), 1,30
(d,, J=7,0 Hz, 3H) ppm, C RMN (100 MHz, CDCls): & = 202,0 (d),
145,1 (s), 143,2 (s), 138,0 (s), 129,2 (d), 126,7 (d), 111,9 (t), 51,8 (t),
44,2 (1), 34,0 (d), 22,2 (q), 22,1 (g) ppm. GC-MS (El, 70 eV): 202 (M*
4), 187 (3), 169 (2), 159 (48), 147 (100), 143 (17), 129 (28), 117 (48),
105 (23), 91 (45), 77 (9), 55 (41).

[00107] Odor: floral, verde, aldeidico, aquoso, amanteigado.

Exemplo 3: 2-Metil-3-(4-(2-metilalil)fenil)propanal

~0

[00108] O procedimento acima descrito para o exemplo 1 foi repeti-
do com 47% das quantidades de catalisador, amina, solvente e 1-
bromo-4-(2-metilalil) benzeno e substituindo alcool alilico por 2-
metilprop-2-en-1-ol (1,0 g, 13,4 mmols, 3 equiv.) para isolar 2-metil-3-
(4-(2-metilalil)fenil)propanal apds purificacdo por meio da cromatogra-
fia rapida em coluna sobre SiO2 (eluicAo com hexano/acetato de etila
19: 1) como um o6leo incolor (Rf = 0,38, 0,75 g, 80%).

[00109] 'H RMN (400 MHz, CDCls): 6 = 9,70 (d, J=1,5 Hz, 1H),
7,13-7,03 (m, 4H), 4,80-4,79 (m, 1H), 4,72-4,71 (m, 1H), 3,28 (s, 2H),
3,06 (dd, J=13,4, 5,6 Hz, 2H), 2,67-2,55 (m, 2H), 1,67 (br, s, 3H), 1,08
(d, J=6,9 Hz, 3H) ppm, *C RMN (100 MHz, CDCls): § = 204,5 (d),
145,1 (s), 137,9 (s), 136,5 (s), 129,1 (d), 128,9 (d), 111,9 (t), 48,1 (d),
44,2 (1), 36,3 (1), 22,1 (q), 13,2 (q) ppm. GC-MS (El, 70 eV): 202 (M*
13), 184 (1.5), 169 (1.5), 159 (2), 145 (100), 129 (36), 117 (37), 105
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(15), 91 (44), 77 (10), 55 (11), 39 (10).
[00110] Odor: aldeidico, metalico, aquoso, gorduroso.

Exemplo 4: 3-(2-metil-4-(2-metilalil)fenil)propanal

J T
[00111]  3-(2-metil-4-(2-metilalil)fenil)propanal foi obtido em 3 etapas
como descrito abaixo:

A) 2-metil-4-(2-metilalil)fenol
[00112] O-Cresol (54,1 g, 0,5 mol) foi suspenso em agua e adicio-

nou-se KOH (36,5 g, 0,65 mol, 1,3 equiv.) sob agitacdo intensa. A
temperatura subiu para 45°C e formou-se uma solucéo cinza-amarela,
a gual foi agitada durante mais 20 minutos e depois resfriada a 10°C.
A esta temperatura, adicionou-se gota a gota 3-cloro-2-metilprop-1-eno
(58,9 g, 0,65 mol, 1,3 equiv.) ao longo de 15 min. A mistura resultante
foi agitada intensamente durante 6 dias, depois diluida com tolueno
(300 ml). Extraiu-se a camada organica 3 vezes com NaOH aquoso a
2 N (500 ml cada). As camadas de agua alcalinas combinadas adicio-
nou-se tolueno (300 ml) e, sob resfriamento em banho de gelo, HCI
aquoso (350 ml). As camadas foram separadas e a camada aquosa foi
adicionalmente extraida com tolueno. As camadas organicas combi-
nadas foram lavadas até neutralidade com salmoura, depois secas so-
bre MgSOa4 e concentradas. O residuo foi destilado sobre uma coluna
de Vigreux a 60 Pa (0,06 mbar)/76 a 83°C para isolar 2-metil-4-(2-
metilalil)fenol (36,2 g, 45%, pureza 92%, restante produto o-alquilado)
como um 6leo incolor.

[00113] 'H RMN (400 MHz, CDCls): & = 6,92 (br, s, 1H), 6,87 (dd, J
= 8,0, 1,8 Hz, 1H), 6,87 (d, J = 8,0, Hz, 1H), 4,90 (s, 1H), 4,78-4,77 (m,
1H), 4,71-4,70 (m, 1H), 3,20 (s, 2H), 2,20 (s, 3H), 1,66 (s, 3H) ppm, *3C
RMN (100 MHz, CDCls): & = 152,1(s), 145,7 (s), 132,0 (s), 131,6 (d),
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127,5 (d), 123,7 (s), 114,8 (d), 111,6 (), 43,9 (1), 22,0 (9), 15,8 (q)
ppm.

B) 3-(2-metil-4-(2-metilaliDfenil)acrilato de etila

[00114] 2-metil-4-(2-metilalil)fenol (5,0 g, 30,8 mmols) foi dissolvido

em diclorometano (60 mL) e adicionou-se piridina (4,63 g, 58,6 mmols,

1,9 equiv.) e a solucéo foi resfriada a 0°C. Depois adicionou-se anidrido
triluorometanossulfonico (diclorometano a 1M, 32,4 ml, 32,4 mmols,
1,05 equiv) através de um funil de adi¢do e agitou-se a solucao resul-
tante durante 3 horas. Em seguida, a solugéo de HCL aquosa a 2 N (10
ml) foi adicionada gota a gota. A camada aquosa foi separada e a ca-
mada organica foi lavada com solucdo aquosa de NaHCOs e salmoura,
depois secou-se sobre MgSO4 e concentrou-se i. Rv para se obter 8,9 g
(98%) de trifluorometanossulfonato de 2-metil-4-(2-metilalil)fenila sob a
forma de um oOleo ligeiramente amarelo. Para a reacédo subsequente de
acoplamento de Heck, este produto (30,2 mmols) foi dissolvido em di-
metilformamida (50 mL), e foi adicionado acrilato de etila (5,75 g, 57,5
mmols, 1,9 equiv.), seguido de trietilamina (15,0 g, 148 mmols, 4,9
equiv.). A solucéo resultante foi purgada com argdénio durante 10 minu-
tos, depois adicionou-se dicloreto de bis (trifenilfosfina) paladio (1) (1,06
g, 1,51 mmol, 5% molar) e a mistura foi agitada durante 6 dias a 80°C
sob uma atmosfera de argonio. A mistura foi diluida com MTBE, lavada
com agua e salmoura, depois seca sobre MgSO4 e concentrada i. Rv O
residuo foi purificado por FC em SiO: (eluigdo com hexano/acetato de
etila 19: 1) para dar 3-(2-metil-4-(2-metilalil)fenil) acrilato de (E)-etila sob
a forma de um dleo incolor (Rf = 0,21, 3,9 g, 53%).

[00115] 'H RMN (400 MHz, CDCls): & = 7,95 (d, J=15,9 Hz, 1H),
7,48 (d, J=8,5 Hz, 1H), 7,02 (d, s, 2H), 6,34 (d, J=15,9 Hz, 1H), 4,83-
4,82 (m, 1H), 4,75-4,74 (m, 1H), 4,26 (q, J=7,1 Hz, 2H), 3,28 (s, 2H),
2,42 (s, 3H), 1,67 (s, 3H), 1,34 (t, J=7,1 Hz, 3H) ppm, 3C RMN (100
MHz, CDCls): & = 167,2 (s), 144,6 (s), 142,2 (d), 142,0 (s), 137,7 (s),
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131,4 (d), 127,0 (d), 126,4 (d), 118,5 (d), 112,3 (1), 60,4 (1), 44,4 (1),
22,1 (q), 19,8 (q), 14,4 (q) ppm.
C) 3-(2-metil-4-(2-metilaliDfenil)propanal

[00116] Adicionou-se, gota a gota, 3-(2-metil-4-(2-metilalil)fenil) acri-
lato de etila (2,0 g, 8,2 mmols) a uma suspenséo de LiAIH4 (0,47 g,
12,2 mmols, 1,5 equiv.) Em Et2O (40 mL) A 10°C. A mistura resultante
foi agitada a temperatura ambiente sob atmosfera de argbnio durante
18 horas. Em seguida, adicionou-se cuidadosamente agua (0,47 g) a
10°C, seguido de solucdo aquosa de NaOH a 15% (0,47 ml) e final-
mente novamente agua (0,9 ml). Apds agitacdo da suspensao formada
durante uma hora, o precipitado foi filtrado e o filtrado foi concentrado
para dar um 6leo incolor (1,7 g). Este oleo (8,3 mmols) foi dissolvido
em diclorometano (5 mL) e a solucao adicionada a solucéao de periodi-
nano de Dess-Martin (4,24 g, 10 mmols, 1,2 equiv.) em diclorometano
(25 mL). A mistura foi agitada durante duas horas, depois diluida com
MTBE e lavada com solucdo aquosa de NaHCOs3, agua e salmoura. O
residuo obtido apés secagem sobre MgSO4 e concentracdo foi purifi-
cado por FC em SiO:2 (eluicdo com hexano/acetato de etila 19: 1) para
dar o composto em epigrafe como um 6leo incolor. (Rf = 0,14, 0,60 g,
36%).

[00117] 'H RMN (400 MHz, CDCls): & = 9,84 (d, J=1,4 Hz, 1H), 7,04
(d, J=7,5, 1H), 6,97 (s, 1H), 6,96 (d, J=8,2, 1H), 4,79 (m, 1H), 4,73-
4,72 (m, 1H), 3,25 (s, 2H), 2,93-2,89 (m, 2H), 2,74-2,70 (m, 2H), 2,28
(s, 3H), 1,67 (s, 3H) ppm, ¥C RMN (100 MHz, CDCls): § = 201,8 (d),
145,2 (s), 137,9 (s), 136,1 (s), 135,8 (s), 131,0 (d), 128,4 (d), 126,7 (d),
111,8 (1), 44,2 (t), 44,1 (1), 25,1 (), 22,1 (q), 19,3 (g) ppm, GC-MS (El,
70 eV): 202 (M* 36), 187 (8), 184 (18), 169 (21), 159 (86), 143 (100),
131 (88), 117 (33), 115 (48), 105 (39), 91 (33), 77 (15).

[00118] Odor: floral, aldeidico, verde, ceroso, cinamico, lilas
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REIVINDICACOES

1. Composto, caracterizado pelo fato de que é representado

pela formula |
A T
T
R R~ "Rp
formula |
em que

R1 € -(CHR4)m-(CHR5)n-(CHR6)o-CHO, com R34, Rs, Rs sendo
selecionados independentemente dentre H ou Me, e sendo m, n, o se-
lecionados independentemente entre 0 e 1;

R2 & Me; e

R3 é um residuo C3-C6 alqu-2-enila ramificado, linear ou ci-
clico.

2. Composto de acordo com a reivindicacéo 1, caracteriza-
do pelo fato de que o residuo alqu-2-enila é selecionado dentre alila, 2-
metilalila, 2-metilenobutila, 3-metilbut-2-en-1-ila, 3-metilbut-3-en-2-ila e
but-2-en-1-ila.

3. Uso de um composto como definido na reivindicacédo 1
ou 2, caracterizado pelo fato de ser como um ingrediente de perfume.

4. Composicao de perfume, caracterizada pelo fato de que
compreende um composto como definido na reivindicacéo 1 ou 2.

5. Composicéo de perfume de acordo com a reivindicacao
4, caracterizada pelo fato de que esta substancialmente livre de quais-
guer odorantes propanais substituidos por arila que sdo nao substitui-
dos no anel arila em uma posicéo orto em relacdo ao substituinte que
suporta a funcionalidade aldeido.

6. Composicéo de perfume de acordo com a reivindicacao 4
ou 5, caracterizada pelo fato de que compreende um ou mais ingredi-
entes de fragrancia adicionais, em particular 3-(4-isobutil-2-

metilfenil)propanal.
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7. Composicdo para uso pessoal ou de cuidados domésti-
cos, caracterizada pelo fato de que compreende pelo menos um com-
posto como definido na reivindicagdo 1 ou uma composi¢cao de perfu-
me como definida em qualquer uma das reivindicagdes 4 a 6.

8. Composicao para uso pessoal ou de cuidados domésti-
cos de acordo com a reivindicagéo 7, caracterizada pelo fato de que
compreende ainda enzimas.

9. Composicdo para uso pessoal ou de cuidados domésti-
cos de acordo com a reivindicacdo 8 ou 9, caracterizada pelo fato de
gue se trata de um produto de tratamento téxtil.

10. Composicéo para uso pessoal ou de cuidados domeésti-
cos de acordo com qualquer uma das reivindicagdes 7 a 9, caracteri-
zada pelo fato de ser uma composicao detergente.
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