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“ACIDOS SULFOPEROXICARBOXILICOS, SUA PREPARAGAO E METODOS DE
UTILIZACAO COMO AGENTES ALVEJANTES E ANTIMICROBIANOS”

CAMPO DA INVENCAO

A presente invencao refere-se a novos compostos de acidos sulfoperoxicarboxili-
cos, composi¢oes e métodos de fabricacéo e utilizagdo desses compostos.

CONTEXTO

Os acidos peroxicarboxilicos sdo conhecidos por serem utilizados como agentes
antimicrobianos e alvejantes. No entanto, os acidos peroxicarboxilicos convencionais pos-
suem desvantagens inerentes no que se refere a estabilidade de armazenamento limitada e
a solubilidade em agua. Além disso, a maioria dos acidos peroxicarboxilicos possui um odor
desagradavel. Deste modo, existe necessidade de composi¢gdes e compostos de acido pe-
roxicarboxilico com pouco ou nenhum odor, soldveis em agua € com armazenamento esta-
vel que também possuam propriedades antimicrobianas e alvejantes.

RESUMO

Em alguns aspectos, a presente invengao refere-se a novos acidos sulfoperoxicar-
boxilicos e a seus métodos de fabricacdo. Os compostos da invencio sdo estaveis durante
0 armazenamento, possuem pouco ou nenhum odor e sdo sollveis em agua. Além disso, os
compostos da presente invengdo podem ser derivados de 6leos renovaveis, ndo baseados
em petréleo.

Em alguns aspectos, a presente invencio fornece métodos para utilizagdo de seus
compostos como agentes alvejantes e/ou antimicrobianos. Em outros, a presente invengao
fornece métodos para usar seus compostos como agentes de acoplamento. A presente in-
vengao também fornece métodos para uso dos seus compostos como hidrétopos alvejantes
com baixa formacgao de espuma para lavadoras de tunel e para maquinas de lavar com car-
regamento lateral.

Em alguns casos, os compostos e as composi¢des da presente invengdo sdo ade-
quados para uso como alvejantes em baixas temperaturas, por exemplo, cerca de 40 graus
Celsius. Em outros, os compostos da presente invengdo sdo adequados para uso como al-
vejantes de peroxigénio com pH otimizado, em combinagcdo com detergentes alcalinos. A
presente invengdo também inclui um método para uso dos seus compostos € composicdes
como alvejantes para tecidos, como 13 e algodao, que protegem as cores e sdo tolerantes a
tecidos.

BREVE DESCRIGAO DAS FIGURAS

A Figura 1 é uma representacao grafica do perfil de estabilidade do acido peroxioc-
tanoico ao longo do tempo, quando em contato com diferentes solugdes de teste.

A Figura 2 é uma representacao grafica da estabilidade de uma composigdo mode-
lar da presente invengao ao longo do tempo a uma temperatura elevada.
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A Figura 3 é uma representacéo grafica das capacidades das composi¢des selecio-
nadas da presente invengéo de estabilizagao de acidos percarboxilicos ao longo do tempo.

A Figura 4 é uma representagéo grafica do desempenho alvejante das composigdes
da presente invengido em comparagéo aos agentes alvejantes disponiveis no mercado.

A Figura 5 é uma representacéo grafica do perfil de estabilidade do acido peroxioc-
tanoico em combinagido com composigdes modelares da presente invencao.

A Figura 6 & uma representagdo grafica da capacidade de acoplamento de uma
composicao selecionada da presente invengéo.

DESCRIGAO DETALHADA

A presente invencéo refere-se a acidos sulfoperoxicarboxilicos com a Féormula | e a
seus métodos de fabricagao e utilizagdo. Ao contrario dos acidos peroxicarboxilicos conven-
cionais, os acidos sulfoperoxicarboxilicos da presente invengao tém pouco odor, sédo solu-
veis em agua e estaveis no armazenamento. Os compostos da presente invengdo podem
ser usados como um pé sélido puro, ou misturados a outros ingredientes funcionais, por
exemplo, quelantes, tampdes ou outros agentes de limpeza. Eles também podem ser incor-
porados a formulas liquidas. Os compostos e composicdes da presente invengdo tém muitos
usos, incluindo, mas néo se limitando a, agentes antimicrobianos, alvejantes e de acopla-
mento.

Para que a invengéo possa ser compreendida mais facilmente, primeiramente seréo
definidos determinados termos.

Conforme usados aqui, os termos “porcentagem do peso”, “% do peso”, “porcenta-
gem por peso”, “% por peso” e suas variagdes se referem a concentragdo de uma substan-
cia a medida que o seu peso é dividido pelo peso total da composi¢do e multiplicado por
100. Entende-se que, conforme usados aqui, os termos “porcentagem”, “%” e similares sdo
sindnimos de “porcentagem do peso’, “% do peso”, etc.

Como usado nesse documento, o termo “cerca de” se refere a variagdo que pode
ocorrer na quantidade numérica, por exemplo, por meio de procedimentos tipicos de medi-
¢do e manuseio de liquidos usados para a fabrica¢do de concentrados ou solu¢des de uso
no mundo real; por erro involuntario nesses procedimentos; por diferengas na fabricacéo,
fonte ou pureza dos ingredientes utilizados para fazer as composigdes ou executar os méto-
dos; e assim por diante. O termo “cerca de” também abrange quantidades que diferem devi-
do a diferentes condigbes de equilibrio para uma composicdo resultante de determinada
mistura inicial. Quer modificadas, ou néo, pelo termo “cerca de”, as afirmagées incluem e-
quivalentes as quantidades.

E necessario observar que, conforme usadas nessas especificacbes e nas afirma-
¢Oes anexas, as formas singulares “um”, “‘uma” e “0”, “a” incluem as respectivas formas plu-

rais, a menos que o contetido claramente indique o contrario. Assim, por exemplo, a refe-
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réncia a uma composi¢do que contenha “um composto” inclui uma composi¢do com dois ou
mais compostos. Deve-se salientar também que o termo “ou” geralmente é utilizado no sen-
tido de “e/ou” a menos que o conteldo claramente indique o contrario.

Conforme usadas aqui, as expressbes “odor desagradavel’, “odor repuisivo” ou
“mau cheiro” se referem a um odor penetrante, acre, forte ou a ambiente atmosférico do qual
uma pessoa comum se retiraria se fosse capaz. O tom heddnico fornece uma medida do
grau em que o odor é agradavel ou desagradavel. Um “odor desagradavel”, “odor repulsivo”
ou “mau cheiro” possui um tom heddnico de avaliagido como “tdo desagradavel quanto” ou
“mais desagradavel que” uma solugdo de 5% do peso de acido acético, acido propibnico,
acido butirico, ou suas misturas.

Conforme usado nesse documento, o termo “micro-organismo” se refere a qualquer
organismo nao celular ou unicelular (incluindo colonial). Micro-organismos incluem todos os
procariotos. Entre eles estdo bactérias (incluindo cianobactérias), esporos, liquens, fungos,
protozoarios, virinos, viroides, virus, bacteriéfagos e algumas algas. Conforme usado aqui, o
termo “micrébio” é sindnimo de micro-organismo.

A expressao “produto alimenticio”, usada aqui, inclui qualquer substancia alimenti-
cia que talvez necessite de tratamento com uma composi¢cdo ou agente antimicrobiano e
que é comestivel, com ou sem preparacéo adicional. Os produtos alimenticios incluem car-
nes (p. ex., carne vermelha e de porco), frutos do mar, aves, produtos agricolas (por exem-
plo, frutas e verduras), ovos, ovos vivos, produtos de ovo, alimentos prontos para consumo,
trigo, sementes, raizes, tubérculos, folhas, caules, cereais, flores, brotos, temperos ou qual-
qguer combinagdo desses. O termo “produtos agricolas” se refere a produtos alimenticios,
como frutas, verduras e vegetais ou materiais derivados de vegetais, que normalmente sao
vendidos crus e, muitas vezes, sem embalagem, e que as vezes podem ser comidos crus.

Como usada aqui, a expressao “vegetal” ou “produto vegetal® inclui qualquer subs-
tancia vegetal ou derivada de vegetais. Os produtos vegetais incluem, mas nao se limitam a,
sementes, nozes, carogos, flores de corte, plantas ou culturas cultivadas ou armazenadas
em estufa, plantas de interior, e assim por diante. Os produtos vegetais incluem muitos ali-
mentos para animais.

A expresséo do “produto de carne”, usada nesse documento, se refere a todos os
tipos de carne animal, inclusive carcaga, musculo, gordura, 6rgdos, pele, ossos, fluidos cor-
porais e componentes semelhantes que formam o animal. A carne animal inclui, mas nao se
limita a, carne de mamiferos, aves, peixes, répteis, anfibios, caracdis, moluscos, crustaceos,
outras espécies comestiveis, como lagosta, caranguejo, etc., ou outros tipos de frutos do
mar. Os tipos de carne animal incluem, por exemplo, a totalidade ou parte da carne animal,
isoladamente ou em combinagdo com outros ingredientes. As formas tipicas incluem, por
exemplo, carnes processadas, como carnes curadas, produtos seccionados e formados,
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produtos picados, produtos cortados em cubos, carne moida e produtos que a incluam, pro-
dutos integrais, e assim por diante.

Conforme usado nesse documento, o termo “aves” se refere a todas as formas de
qualquer ave mantida, obtida ou domesticada para obtencdo de carne ou ovos, incluindo
galinha, peru, avestruz, galeto, pombo, galinha d’angola, faiséo, codorna, pato, ganso, ema,
ou similares e seus ovos. O termo “aves” inclui aves inteiras, seccionadas, processadas,
cozidas ou cruas, e abrange todas as formas de carne de aves, seus subprodutos e produ-
tos secundarios. A carne de aves inclui musculos, gordura, 6rgaos, pele, ossos e fluidos
corporais e componentes semelhantes que formam o animal. Os tipos de carne animal in-
cluem, por exemplo, a totalidade ou parte da carne animal, isoladamente ou em combinagéo
com outros ingredientes. Os tipos mais comuns incluem, por exemplo, carne de ave proces-
sada, como carne curada, produtos seccionados e formados, produtos picados, produtos
cortados em cubos e produtos integrais.

Como usada aqui, a expressio “restos de aves” se refere a detritos, residuos, ma-
teriais, sujeira, partes ndo comestiveis, partes, restos, visceras, 6rgdos, fragmentos ou com-
binagcdes desses materiais e semelhantes removidos de carcacas de aves ou de suas partes
durante o processamento e que vao para um sistema de esgoto.

Conforme usada aqui, a expressdo “superficie de processamento de alimentos” se
refere a superficie de uma ferramenta, maquina, equipamento, estrutura, prédio ou simila-
res, que é empregada como parte de uma atividade de processamento, preparo ou armaze-
namento de alimentos. Exemplos de superficies de processamento de alimentos incluem a
superficie de equipamentos de processamento ou prepara¢éo de alimentos (por exemplo,
equipamentos de fatiar, enlatar ou transportar, incluindo calhas), de utensilios de processa-
mento de alimentos (por exemplo, utensilios, lougas, equipamento de lavar e copos de bar),
e também pisos, paredes ou dispositivos de estruturas nos quais ocorre o processamento de
alimentos. As superficies de processamento de alimentos sdo encontradas e utilizadas em
sistemas de circulagdo de ar antideterioragdo de alimentos, higienizagdo de embalagens
assépticas, limpadores e desinfetantes de refrigeradores e esfriadouro de alimentos, higieni-
zacdo de equipamentos de lavar, limpeza e higienizagdo de branqueador, materiais de em-
balagens para alimentos, aditivos de tadbua de cortar, higienizagédo da terceira pia, refrigera-
dores e aquecedores de bebida, aguas de refrigeragéo ou ferventes para carnes, desinfetan-
tes de lavadora automatica, géis de higienizagao, torres de resfriamento, sprays para vestu-
ario antimicrobiano para processamento de alimentos e lubrificantes de preparagéo de ali-
mentos n&o aquosos ou com pouca agua, 6leos e aditivos para enxague.

Como usados aqui, os termos “equipamentos” ou “utensilios” podem se referir a u-
tensilios de alimentacdo e de cozinha, pratos e outras superficies duras, como chuveiros,
pias, vasos sanitarios, banheiras, balcoes, janelas, espelhos, veiculos de transporte e pisos.




10

15

20

25

30

35

Conforme usado nesse documento, o termo “equipamentos de lavar’ se refere a utensilios
para lavar, limpar ou enxaguar. Os utensilios também incluem artigos feitos de plastico. Os
tipos de plasticos que podem ser limpos com as composigées de acordo com a invengéo
incluem, mas nao se limitam a, aqueles que compreendem os polimeros de policarbonato
(PC), polimeros de acrilonitrila butadieno estireno (ABS) e polimeros de polissulfona (PS).
Outro exemplo de plastico que pode ser limpo com os compostos e composi¢des da inven-
¢ao inclui politereftalato de etileno (PET).

Como usada aqui, a expressdo “correntes de ar” inclui sistemas de circulacéo de ar
antideterioracdo de alimentos. As correntes de ar também incluem aquelas tipicamente en-
contradas em hospitais, salas de cirurgia, enfermarias, maternidades, necrotérios e salas de
diagnéstico clinico.

Conforme usado aqui, o termo “aguas” inclui aguas de processamento ou transpor-
te de alimentos. As aguas de processamento ou transporte de alimentos incluem aquelas de
transporte de produtos agricolas (por exemplo, aquelas encontradas em calhas, transporte
por tubulagées, cortadores, fatiadores, branqueadores, sistemas de retorta, lavadoras € si-
milares), sprays de correia para linhas de transporte de alimentos, recipientes de imerséo de
botas e maos, aguas de enxague da terceira pia, e assim por diante. As aguas também in-
cluem aguas domésticas e recreativas, como piscinas, spas, escorregadores recreativos,
toboaguas, fontes e similares.

Como usada aqui, a expressao “superficie de servico de salde” se refere a uma
superficie de um instrumento, dispositivo, carrinho, gaiola, mobilia, estrutura, prédio ou simi-
lares, utilizada como parte de uma atividade de servigo de saude. Exemplos de superficies
de servigco de salde incluem as superficies de instrumentos ou dispositivos médicos ou o-
dontolégicos, de aparelhos eletrénicos utilizados no monitoramento da satde do paciente e
de pisos, paredes ou dispositivos de estruturas nos quais ocorrem os servigcos de saude. As
superficies de servigos de salde se encontram em hospitais, salas de cirurgia, enfermarias,
maternidades, necrotérios e salas de diagndstico clinico. Essas superficies podem ser tipifi-
cadas como “superficies duras” (como paredes, pisos, urinois, etc.), ou superficies de tecido,
por exemplo, superficies de malha, tecidos e nao tecidos (como roupas cirlrgicas, cortinas,
roupa de cama, ataduras, etc.), ou equipamentos de assisténcia ao paciente (como respira-
dores, equipamentos de diagnéstico, shunts, sondas, cadeiras de rodas, camas, etc.), ou
equipamentos cirlrgicos e de diagndstico. As superficies de servigo de saude incluem itens
e superficies utilizados no cuidado a satide animal.

Conforme usado aqui, o termo “instrumento” se refere aos varios instrumentos ou
dispositivos médicos ou odontolégicos que podem se beneficiar da limpeza com uma com-
posicao de acordo com a presente invencao.

» o«

As expressdes “instrumento médico”’, “instrumento odontolégico”, “dispositivo médi-
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co”, “dispositivo odontolégico”, “equipamento médico” ou “equipamento odontolégico” usa-
das nesse documento se referem a instrumentos, dispositivos, ferramentas, itens, aparelhos
e equipamentos usados na medicina ou odontologia. Esses instrumentos, dispositivos e e-
quipamentos podem ser esterilizados a frio, enxaguados ou lavados e, em seguida, esterili-
zados com calor ou, de outra forma, ser limpos com uma composicdo da presente inven-
¢do.. Esses diversos instrumentos, dispositivos e equipamentos incluem, mas nao se limitam
a: instrumentos de diagnéstico, bandejas, recipientes, suportes, racks, foérceps, tesouras,
laminas, serras (por exemplo, serras de 0sso e suas laminas), hemostatos, facas, cinzéis,
férceps cirtrgicos, limas, pingas, brocas, pontas de brocas, grosas, brocas odontoldgicas,
afastadores, abridores, elevadores, grampos, suportes de agulhas, transportadores, presi-
Ihas, ganchos, goivas, curetas, retratores, endireitadores, pun¢des, extratores, curetas, cera-
tétomo, espatulas, expressores, trocares, dilatadores, gaiolas, equipamentos de vidro, tubos,
cateteres, canulas, plugues, stents, sondas (por exemplo, endoscépios, estetoscépios e ar-
troscopios) e equipamentos relacionados e similares, ou suas combinagoes.

Conforme usados aqui, objetos ou superficies “agricolas” ou “veterinarias” incluem
alimentos para animais, esta¢des de fornecimento de agua e locais de retencado de animais,
acomodagdes para animais, clinicas veterindrias (p. ex., areas de cirurgia ou tratamento),
areas cirdrgicas veterinarias, e assim por diante.

Como usado aqui, o termo “isento de fésforo” ou “substancialmente isento de fosfo-
ro” se refere a uma composicao, mistura ou ingrediente que nao contém fésforo ou compos-
to que contém fosforo ou ao qual tenha sido adicionado fésforo ou um composto contendo
fosforo. Se fosforo ou um composto contendo fosforo estiver presente por contaminagéo de
uma composicdo, mistura ou ingrediente isento de fésforo, a quantidade de fésforo deve ser
inferior a 0,5% do peso. E preferivel que a quantidade de fésforo seja inferior a 0,1% do pe-
so, e melhor ainda se for inferior a 0,01% do peso.

Para os propdsitos desse pedido de patente, a redugido microbiana bem-sucedida é
obtida quando as populagées microbianas sado reduzidas para, no minimo, cerca de 50%, ou
significativamente mais do que o obtido por lavagem com agua. Maiores redug¢des na popu-
lagdo microbiana fornecem niveis maiores de protecao.

Conforme usado aqui, o termo “desinfetante” refere-se a um agente que reduz o
numero de contaminantes bacterianos a niveis seguros, conforme determinado por requisi-
tos de salde publica. Em determinados casos, os desinfetantes para uso nesta invengao
fornecerdo uma reducéo de, pelo menos, 99,999% (reducédo na ordem de 5 logs). Essas
reducdes podem ser avaliadas usando um procedimento estabelecido em Germicidal and
Detergent Sanitizing Action of Disinfectants, Official Methods of Analysis of the Association
of Official Analytical Chemists, paragrafo 960.09 e sec¢des aplicaveis, 15.2 edigao, 1990 (Di-
retriz EPA 91-2). De acordo com essa referéncia, um desinfetante deve fornecer uma redu-
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¢éo de 99,999% (redugédo na ordem de 5 logs) dentro de 30 segundos & temperatura ambi-
ente, 25+ 2 °é, contra diversos organismos de ensaio.

Como usado nesse documento, o termo “desinfetante” também se refere a um a-
gente que mata todas as células vegetativas, incluindo os micro-organismos patogénicos
mais conhecidos, utilizando o procedimento descrito em A.O.A.C. Use Dilution Methods,
Official Methods of Analysis of the Association of Official Analytical Chemists, paragrafo
955.14 e secles aplicaveis, 15.2 edicdo, 1990 (Diretriz EPA 91-2). Segundo esse documen-
to, o termo “desinfecgio de alto nivel” ou “desinfetante de alto nivel” se refere a um compos-
to ou composicdo que mata praticamente todos os organismos, exceto niveis elevados de
esporos bacterianos, e isso € obtido com um germicida quimico iiberado para comercializa-
cdo como esterilizante pelo FDA (Food and Drug Administration). Conforme usado aqui, o
termo “desinfeccdo de nivel intermediario” ou “desinfetante de nivel intermediario” se refere
a um composto ou composicdo que mata microbactérias, a maioria dos virus e bactérias
com um germicida quimico registrado como tuberculocida pela EPA (Environmental Protec-
tion Agency). Conforme usado nesse documento, o termo “desinfecgdo de baixo nivel’ ou
“desinfetante de baixo nivel” se refere a um composto ou composigdo que mata alguns virus
e bactérias com um germicida quimico registrado como desinfetante hospitalar pela EPA.

Conforme utilizado nessa invengao, o termo “esporicida” se refere a um agente ou
processo fisico ou quimico com a capacidade de causar uma redugéo superior a 90% (redu-
¢do na ordem de 1 log) na populacio de esporos do Bacillus cereus ou Bacillus subtilis em
10 segundos a 60 °C. Em determinados casos, as composi¢des esporicidas da invengéo
fornecem uma reducéo superior a 99% (redug¢édo na ordem de 2 logs), superior a 99,99%
(redugdo na ordem de 4 logs) ou superior a 99,999% (reducdo na ordem de 5 logs) nessa
populacgao dentro de 10 segundos a 60 °C.

A diferenciacdo da atividade “cida” ou “estatica” dos antimicrobianos, as definigées
que descrevem o grau de eficacia e os protocolos laboratoriais oficiais para mensuracdo da
eficacia sdo consideragdes para a compreensido da relevancia de agentes e composicdes
antimicrobianos. As composicdes antimicrobianas podem causar dois tipos de dano celular
microbiano. O primeiro € uma agao letal e irreversivel, que resulta na destruicdo completa
das células microbianas ou em sua incapacitacédo. O segundo tipo de dano celular é reversi-
vel, de forma que, se o organismo se livra do agente, pode voltar a multiplicar-se. O primeiro
é denominado microbicida e o segundo microbiostatico. Um desinfetante é, por definicao,
um agente que fornece atividade antimicrobiana ou microbicida. Em contraste, um conser-
vante geralmente é descrito como composicéo inibidora ou microbiostatica.

Como usado nesse documento, o termo “alquila” ou “grupos alquila” se refere a hi-
drocarbonetos saturados com um ou mais atomos de carbono, incluindo grupos alquila de
cadeia reta (por exemplo, metilo, etilo, propilo, butilo, pentilo, hexilo, heptilo, octilo, nonilo,
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decilo, etc.), grupos alquila ciclicos (ou grupos cicloalquila ou aliciclico ou carbociclico) (por
exemplo, ciclopropil, ciclopentil, cicloexil, cicloeptil, ciclo-octil, etc.), grupos alquila de cadeia
ramificada (p. ex., isopropil, tefc-butil, sec-butil, isobutil, etc.) e grupos alquila substituida (p.
ex., grupos cicloalquila de alquila substituida e grupos alquila de cicloalquila substituida).

- A menos que especificado o contrario, o termo “alquila” inclui “alquilas ndo substitu-
idas” e “alquilas substituidas”. Conforme esse documento, o termo “alquilas substituidas” se
refere a grupos alquila com substitutos no lugar de um ou mais hidrogénios em um ou mais
carbonos do hidrocarboneto base. Esses substitutos podem incluir, por exemplo, os grupos
alquenilo, alquinilo, halogéneo, hidroxilo, alquilcarboniloxi, arilcarboniloxi, alcoxilcarboniloxi,
ariloxi, ariloxicarboniloxi, carboxilato, alquilcarbonil, arilcarbonil, alcoxilcarbonila, aminocar-
bonil, alquilaminocarbonil, dialquilaminocarbonil, alquiltiocarbonil, alcoxil, fosfato, fosfonato,
fosfinato, ciano, amino (incluindo alquilamino, dialquilamino, arilamino, diarilamino e alquilari-
lamino), acilamino (incluindo alquilcarbonilamino, arilcarbonilamino, carbamoil e ureido), imi-
no, sulfidril, alquiltio, ariltio, tiocarboxilato, sulfatos, alquilsulfinil, sulfonatos, sulfamoil, sulfo-
namido, nitro, trifluormetila, ciano, azido, heterociclicos, alquilaril ou aromaticos (incluindo
heteroaromaticos).

Em alguns casos, as alquilas substituidas podem incluir um grupo heterociclico.

Como usado aqui, o termo “grupo heterociclico” inclui estruturas de anel fechado analogas

aos grupos carbociclicos nos quais um ou mais 4tomos de carbono do anel sdo elementos
diferentes de carbono, por exemplo, nitrogénio, enxofre e oxigénio. Os grupos heterociclicos
podem ser saturados ou insaturados. Exemplos de grupos heterociclicos incluem, mas néo
se limitam a, aziridina, 6xido de etileno (epéxidos, oxiranas), tiirana (episulfetos), dioxirana,
azetidina, oxetana, tietano, dioxetano, ditietano, ditieto, azolidina, pirrolidina, pirrolina, oxola-
no, diidrofurano e furano.

Compostos da invengéo

A presente invencgdo relaciona-se, pelo menos em parte, com acidos sulfoperoxi-
carboxilicos, suas composicdes e sua utilizagdo em uma variedade de aplicagbes de alve-
jamento, desinfec¢do e limpeza. Os acidos sulfoperoxicarboxilicos da presente invengao
também s&o Uteis como agentes de acoplamento. Além disso, determinados compostos da
presente invengao podem ser derivados de 6leos renovaveis ndo baseados em petréleo, por
exemplo, 6leos de mamona, pinho, soja, canola, oliva, amendoim, sebo, semente de colza e
dendé.

Como usado nesse documento, o termo “acido sulfoperoxicarboxilico” ou “acido pe-
roxicarboxilico suilfonado” se refere a forma do acido peroxicarboxilico de um acido carboxi-
lico sulfonado. Os acidos sulfoperoxicarboxilicos da presente invengdo podem ser usados
de forma independente ou combinados a outros ingredientes. Em alguns casos, as compo-
sicbes da presente invengdo podem incluir um ou mais dos acidos sulfoperoxicarboxilicos da
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Os &cidos peroxicarboxilicos (ou percarboxilicos) geralmente possuem a férmula
R(COsH),, em que, por exemplo, R é um grupo alquil, arilalquil, cicloalquil, aromatico ou he-
terociclico, e n € um, dois ou trés, e € nomeado pela prefixagdo do acido pai com peroxi. Os
acidos percarboxilicos podem ser criados pela acgéo direta de equilibrio catalisado por &cido
do peroxido de hidrogénio com o acido carboxilico, por auto-oxidagédo de aldeidos ou de
cloretos de acido, e hidretos ou anidridos carboxilicos com peréxido de hidrogénio ou de
sédio. O grupo R pode ser saturado ou insaturado, bem como substituido ou n&o substitui-
do.

As estruturas quimicas encontradas nesse documento foram representadas de a-
cordo com os padrdes convencionais conhecidos. Assim, nos locais em que um atomo, co-
mo um atomo de carbono, parece ser desenhado de uma forma que aparenta possuir valén-
cia insatisfeita, supde-se que essa valéncia ¢é satisfeita por um atomo de hidrogénio, mesmo
que esse atomo nao tenha sido necessariamente representado de forma explicita. As estru-
turas de alguns dos compostos dessa invengdo incluem atomos de carbono estereogénicos.
E preciso entender que isdmeros resultantes dessa assimetria (por exemplo, todos os enan-
tibmeros e diasteredbmeros) estdo incluidos no escopo dessa invengéo, a menos que indica-
do o contréario. Ou seja, a menos que seja determinado o contrario, qualquer centro de car-
bono quiral pode ser de estereoquimica (R) ou (S). Esses isbmeros podem ser obtidos em
uma forma substancialmente pura por meio de técnicas de separagdo classicas e pela sin-
tese controlada estereoquimicamente. Além disso, os alquenos podem incluir a geometria E
ou Z, se for o caso. Além disso, os compostos da presente invengcdo podem existir nas for-
mas ndo solvatada e solvatada, com solventes aceitaveis, como agua, THF, etanol e simila-
res. Em geral, as formas solvatadas sdo consideradas equivalentes as ndo solvatadas para
os fins da presente invengao.

Em alguns aspectos, a presente invengado se refere aos acidos sulfoperoxicarboxili-

cos com Férmula I:

Ri—CH —R;—COOOH

SOy X"
(Férmula 1)

Em que R; é hidrogénio ou um grupo alquila substituido ou n&o;

R, € um grupo alquila substituido ou nao;

X é hidrogénio, um grupo catiénico ou um éster que forma um grupo;

sais ou ésteres desses.

Em alguns casos, Ry € um grupo alquila Cr, substituido ou n&o; X é hidrogénio, um
grupo catidnico ou um éster que forma um grupo; R, é um grupo alquila C, substituido ou
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ndo; m=1a 10; n = 1 a 10; e m+ n é menor que 18, ou sais, ésteres ou misturas desses.

Em outros casos, R, é hidrogénio. R, também pode ser um grupo alquila substituido
ou ndo. Em certos casos, R; é um grupo alquila substituido ou ndo que néo inclui um grupo
alquila ciclico. Em outros, R; € um grupo alquila substituido. R; também pode ser um grupo
alquila C4-Cg n@o substituido. Em determinados casos, Ry € um grupo alquila C; ou Cg n&o
substituido. Em outros, R; € um grupo alquila Cg — Cyo substituido. R também pode ser um
grupo alquila Cg-Cyo substituido por pelo menos 1 ou 2 grupos hidroxilo. Em outros casos, Ry
& um grupo alquila C4-C, substituido. Em outros, Ry € um grupo alquila C-Cy substituido por
pelo menos 1 grupo SO3H.

R; também pode ser um grupo alquila Cyg-Cq substituido. Em determinados casos,
R: é um grupo alquila Cg-C;o substituido em que pelo menos dois dos carbonos no carbono
base formam um grupo heterociclico. Esse grupo heterociclico pode ser um grupo epoxido
em determinados casos.

Em certos casos, R; € um grupo alquila C; a C,, substituido. Em outros, R, é um
grupo alquila Cg-C1o substituido. R, também pode ser um grupo alquila Cs-Cg n&o substitui-
do. Em determinadas situagdes, R, é um grupo alquila Cg a C substituido por pelo menos
um grupo hidroxilo. Em outras, R, € um grupo alquila Cyo substituido por pelo menos dois
grupos hidroxilo. R, também pode ser um grupo alquila Cs substituido por pelo menos um
grupo SOsH. R, ainda pode ser um grupo Cy substituido em que, pelo menos dois dos car-
bonos no carbono base formam um grupo heterociclico. Esse grupo heterociclico pode ser
um grupo epdxido em determinados casos. Em alguns casos, Ry é um grupo alquila Cg-Cy
substituido ou néo, e R, é um grupo alquila C;-Cg substituido ou no.

Em outros, o composto da inveng&o é selecionado em um grupo constituido por:

H H H
O

CH;(CH,), C C c (CH2e //

0o OH

OH OH SO3H

(o)
CH;(CHy)g C Cc C (CH2)7\LO“—OH
OH SO3H ,
H H H o
CH;(CHy), c—oc—¢ (CHy)s // O—OH

SO4H
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LT P
HC C C CH //
G c (CHy); o) OH
SO3H i)
L1 P
HC C IC'I; (CHy)7 // (o] OH
SO4H SO4H
| T ] P
CH;3(CH,), C C T (CHy)g // o) OH
o SO3H L]
0 0
O—OH
SOzH y
O
O—OH
OH
OH SO,H ,
SO;H OH
(0)
OH OOH

€ suas misturas e derivados.
Em outros casos, o composto da invengdo é selecionado em um grupo constituido

por:
H H H o
CH;(CH,); <:3 C:J c:: CHa(CH,)g // 0—OH
SOsHOH  OH
LT °
CH3(CHy)g——c——C——C——(CH,), // 0—on

\/

SO;H




-
N

H H H o

CH,(CH,) ] /

3(Ly)7 T‘ C|3 T (CH)s o] OH
SOsHOH H
H H H
0

CH3(CHy), c:: C:: (lHJ (CHy)s // 0—OH
SOsH H ,
LT P

CH3(CHy), CI: (|: ¢ (CHz)e—Lo——OH
SOzH SOzH ,
H H

O
HsC (:: |(|1: (CHy)y / O——OH

SOzH

e suas misturas e derivados.
Os compostos da invengao também séo apresentados abaixo na Tabela 1.

Tabela 1.

Compostos peroxiacidos sulfonados

ID | Estrutura/Nome do composto

" R i
CH;(CHy)s c Cl: <|3 (CH2)7\L0—-OH
OH SOsH

Acido 10-hidréxi-9-sulfooctadecaneperoxoico

B H H H

O
CH;(CH,), (|3 C:) (:3 (CHy)g // 0 OH
OH OH SOsH
Acido 9,10-diidréxi-8-sulfooctadecaneperoxoico
i L1 i
CH;(CHy), C——CT— G (CHas // O—OH

SOgH
Acido 9-sulfooctadecaneperoxoico
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H H H

] 4
HC——C——C——(CH _L _—

G G (CHa)y o} OH

SO3H
Acido 11-sulfoundecaneperoxoico

H H H

] 7

H<|: <|: c (CH2>7—LO—OH
SOzH SO;H

Acido 10,11-dissulfoundecaneperoxoico

Acido 8-(3-octiloxiran-2-il)-8-sulfooctaneperoxoico
H H H

| 4
CH3(CH2)7——C\—/C—(|3_(CH2)6—LO—OH

0 SO3H
H H H °
CH3(CH2)6_<|3_C|3_C|3—CH2(CH2)6 // O—OH

SOsHOH OH

Acido 9,10-diidréxi-11-sulfooctadecaneperoxoico

H H

(0]
CH3(CH2)6—(|3—(|3—’L—(CH2)7 //

(0] OH
SO4H
Acido 8-(3-octiloxiran-2-il)-8-sulfooctaneperoxoico
Acido 9-hidréxi-10-sulfooctadecaneperoxoico
T i
CH;3(CHy), |c T (|: (CH2)6—Lo——OH
SOsHOH H
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H H H
CH;(CH | | l // g
3(CHy)—-c (|> C——(CHy) 0—OH
SO;H H
Acido 10-sulfooctadecaneperoxoico
K il ;
CH3(CHy))y—c—c C——(CH2s // O—OH
SO3;H SO3H
Acido 9,10-dissulfooctadecaneperoxoico
L H H
| VA
H3C <|3 ﬁ (CH2)y O0—OH
SO3H
Acido 10-sulfoundecaneperoxoico
M o)

SO4H

Acido 9-(3-heptiloxiran-2-il)-9-sulfononaneperoxoico

N
\/\/\/ﬂﬁ/\/\/\/\z

OH SOzH

Acido 10,11-diidréxi-9-sulfooctadecaneperoxoico

SO;H OH

OH
Acido 8,9-dividrc’>xi—1 O-sulfooctadecaneperoxoico

Em alguns casos, o material inicial para a preparacédo dos compostos da presente
invencdo é um acido graxo sulfonado. Sem querer ser vinculado a qualquer teoria em parti-
cular, acredita-se que o grupo sulfo- é inerte em um ambiente oxidativo. Além disso, acredi-
ta-se que a hidrofilidade do grupo sulfo- nao é téo afetada pelo pH como em outros substitu-
tos. Em certos casos, os acidos percarboxilicos sulfonados da presente invengédo sao for-
mados a partir de acidos graxos sulfonados disponiveis comercialmente. Em outros, os



10

15

20

25

30

35

15

compostos da presente invengéo séo formados a partir de acidos graxos nao sulfonados
disponiveis comercialmente, que podem ser sulfonados. Em outras situagdes, o acido graxo
inicial sera sulfonado antes da conversdao em acido peroxicarboxilico. Em outras, o acido
graxo inicial sera sulfonado ao mesmo tempo ou apés a formacéo do acido peroxicarboxili-
co. Os acidos graxos sulfonados adequados para uso na formagéo de compostos da pre-
sente invengéo incluem, mas ndo se limitam a, acido 11-sulfoundecanoico, acido 10,11-
dissulfoundecanoico, acido oleico sulfonado, acido linoleico sulfonado, acido palmitoleico
sulfonado e acido estearico sulfonado.

Sem querer ser vinculado a qualquer teoria em particular, acredita-se que o peraci-
do formado a partir de certos materiais iniciais de acidos oleicos sulfonados disponiveis co-
mercialmente inclua uma mistura de compostos da presente invencdo. Acredita-se que isso
se deve, em parte, a natureza do material inicial de acido oleico sulfonado. Ou seja, acredi-
ta-se que, visto que material inicial de acido oleico sulfonado ¢ derivado de fontes naturais,
ele ndo é quimicamente puro, isto &, ndo contém apenas uma forma de acido oleico sulfo-
nado. Assim, sem uma vinculacdo a qualquer teoria em particular, acredita-se que o acido
peroleico sulfonado formado (doravante “produto de acido peroleico sulfonado”) pode incluir
uma mistura de compostos A, N, | e O como os componentes principais. Sem uma vincula-
¢d0 a uma teoria em particular, acredita-se que, em alguns casos, o produto de acido pero-
leico sulfonado inclui cerca de 20 a 25% do peso do Composto A (acido 10-hidrdxi-9-
sulfooctadecaneperoxoico), cerca de 20 a 25% do peso do Composto N (acido 10,11-
diidréxi-9-sulfooctadecaneperoxoico), cerca de 20 a 25% do peso do Composto | (acido 9-
hidroxi-10-sulfooctadecaneperoxoico) e cerca de 20 a 25% do peso do Composto O (acido
8,9-diidroxi-10-sulfooctadecaneperoxoico). Acredita-se que o restante do produto inclua cer-
ca de 5 a 10% do peso de uma mistura desses compostos.

Os sulfoperoxiacidos podem ser formados usando diversos mecanismos de reagéo.
Por exemplo, em alguns casos, 0os peracidos sdo formados pela agao direta de equilibrio
catalisado por acido do perdxido de hidrogénio com os materiais iniciais.

Em certos casos, os acidos carboxilicos sulfonados para uso na formagao de com-
postos da presente invencdo nio sdo sulfonados na posicéo a. Verificou-se que ter o grupo
sulfonado na posi¢édo a do acido graxo proibe a oxidagéo e/ou peridrélise do grupo de acido
carboxilico para formagédo do acido peroxicarboxilico correspondente. Sem querer ser vincu-
lado a qualquer teoria em particular, acredita-se que o grupo a-sulfo faz com que o grupo
acido carboxilico do acido graxo fique eletronicamente deficiente e, portanto, a oxidagéo
e/ou peridrélise e formagao do acido percarboxilico correspondente néo ocorre.

Composigbes de acido peroxicarboxilico sulfonado

Em alguns aspectos, a presente invencao se relaciona a composigdes que incluem
um composto de acido peroxicarboxilico sulfonado, ou suas misturas, da Férmula |. As com-
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posigées da presente invengdo podem ser usadas como composigdes de alvejamento para
uma variedade de substratos e superficies, por exemplo, téxteis, superficies duras. As com-
posi¢des da presente invencdo também podem ser usadas como composi¢ées desinfetan-
tes ou antimicrobianas. Além disso, os compostos da presente invencdo podem ser usados
como agentes de acoplamento em composi¢des para diversas aplicagbes, por exemplo,
higienizagao de contato com alimentos, desinfeccio de superficies duras, desinfecgao téxtil.
Em alguns casos, as composi¢cdes que contém compostos da presente invengéo podem ser
multiuso. Ou seja, as composicdes da presente invengédo podem, por exemplo, agir como
agentes antimicrobianos e alvejantes, ou como agentes de acoplamento e alvejamento.

As composicdes da presente invencdo também demonstram maior estabilidade
quando comparadas a composi¢cées convencionais com peroxigénio. Em certos casos, as
composicOes da presente invencao sdo estaveis por pelo menos cerca de 1 ano em tempe-
ratura ambiente. Em outros, as composicGes da presente invengdo sdo estaveis a cerca de
37,8 °C (100 °F) por pelo menos 30 dias. As composi¢oes da presente invencdo também
sdo estaveis a cerca de 60 °C (140 °F) por pelo menos 30 dias. Por exemplo, o peroxiacido
11-sulfoundecanoico (Composto D) & estavel como um sistema de p6 a cerca de 60 °C (140
°F) por pelo menos 30 dias.

As composi¢cées da presente invencdo possuem pouco ou henhum odor. Por e-
xemplo, em alguns casos, as composi¢oes da presente inven¢do possuem um odor menos
desagradavel do que 5, 4, 3, 2, ou 1% do peso de acido acético em agua (medido por uma
avaliagéo de tom hedénico). Em outros, as composigdes da presente invengéo néo possuem
odor detectavel pelo usuario.

Em determinadas situacées, as composicdes da presente inven¢ao incluem um pe-
racido sulfonado ou suas misturas, conforme a Férmula |, e pelo menos um ingrediente adi-
cional. Os ingredientes adicionais adequados para uso com as composicdes da presente
invengao incluem, mas nao se limitam a, agentes oxidantes, acidos carboxilicos, surfactan-
tes, agentes estabilizantes (por exemplo, quelantes de metais) e suas misturas. Os compos-
tos e composicoes da invencao também podem ser usados em conjunto com agentes de
limpeza convencional, por exemplo, detergentes alcalinos.

Em alguns casos, as composi¢cdes da presente invengéo podem ser utilizadas como
composigao de higienizagdo para itens limpos com uma técnica de limpeza no local (CIP).
Essas composi¢cdes podem incluir um agente oxidante, um agente estabilizador, um acidu-
lante e um surfactante, ou suas misturas, nas seguintes concentragdes.

Tabela A — Desinfetante concentrado para CIP por % do peso
Agente oxidante 0.1-10 2-8 5-7
Agente estabilizante | 0.1-10 0.5-5 1-2
Acidulante 0-50 10-40 20-30
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Surfactante 0-50 10-40 25-35

Em outros casos, as composi¢des da presente invengdo podem ser usadas como
desinfetante téxtil. Essas composiges podem incluir agente oxidante, agente estabilizante e
um acido carboxilico nas seguintes concentragdes.

Tabela B. — Desinfetante téxtil concentrado por % do peso

Agente oxidante 10-75 25-60 30-50

Agente estabilizante | 0.1-10 0.5-5 » 2-4

Acido carboxilico 1-40 10-30 20-25
Agentes oxidantes

Em alguns aspectos, as composicdes da presente invengao incluem um composto
da Férmula I. Em certos casos, as composicdes da presente invengao incluem também pelo
menos um agente oxidante. Em outros, as composi¢des da presente invencdo séo basica-
mente livres de agente oxidante. Quando presentes, a composi¢do atual pode incluir uma
variedade de agentes oxidantes, como o perdxido de hidrogénio. O agente oxidante pode
estar presente em quantidade eficaz para converter um acido carboxilico sulfonado em aci-
do peroxicarboxilico sulfonado. Em alguns casos, o agente oxidante também pode possuir
uma atividade antimicrobiana. Em outros, o agente oxidante esta presente em quantidade
insuficiente para apresentar atividade antimicrobiana.

Em certos casos, as composi¢des da presente invengdo incluem cerca de 0,001%
do peso de agente oxidante para cerca de 99% do peso de agente oxidante. Em outros, as
composigbes da presente invengdo incluem cerca de 1% do peso a cerca de 60% do peso
de agente oxidante. Em alguns casos, as composi¢ées da invengéo incluem cerca de 50%
do peso a cerca de 80% do peso de agente oxidante. Em outros, as composi¢cdes da inven-
¢do incluem cerca de 15% do peso a cerca de 30% do peso de agente oxidante. Em ainda
outros casos, as composigdes da presente invengdo incluem cerca de 25% do peso de a-
gente oxidante. Deve-se entender que todos os intervalos e valores entre eles sdo abrangi-
dos pela presente invencgéo.

Exemplos de agentes oxidantes inorganicos incluem os seguintes tipos de compos-
tos ou fontes desses compostos, ou sais de metal alcalino, incluindo estes tipos de compos-
tos ou formando um aduto com: peroxido de hidrogénio, complexos de peréxido de hidrogé-
nio-ureia ou doadores de peroxido de hidrogénio: grupo 1 (IA): agentes oxidantes, por e-
xemplo, peroxido de litio, peréxido de sédio; grupo 2 (IlA): agentes oxidantes, por exemplo,
peréxido de magnésio, peroxido de calcio, peréxido de estréncio, peréxido de bario; grupo
12 (IIB): agentes oxidantes, por exemplo, peréxido de zinco; grupo 13 (lllA): agentes oxidan-
tes, por exemplo, compostos de boro, como perboratos, por exemplo, hexaidrato de perbo-
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rato de sodio da formula Nay[B,(O,).(OH),]-6H,O (também chamado de tetraidrato de perbo-
rato de sodio); tetraidrato de peroxiborato de sédio da férmula NayB,(0,),[(OH),]-4H.0 (tam-
bém chamado de triidrato de perborato de sédio); peroxiborato de sédio da férmula
Na,[B2(0,)2(OH)4] (também chamado de monoidrato de perborato de sédio); grupo 14 (IVA):
agentes oxidantes, por exemplo, persilicatos e peroxicarbonatos, que também sdo chama-
dos de percarbonatos, como persilicatos ou peroxicarbonatos de metais alcalinos; grupo 15
(VA): agentes oxidantes, por exemplo, acido peroxinitroso e seus sais; acidos peroxifosfori-
cos e seus sais, por exemplo, perfosfatos; grupo 16 (VIA): agentes oxidantes, por exemplo,
acidos peroxisulflricos e seus sais, como acidos peroximonosulftricos e peroxidissulfiricos
e seus sais, como persulfatos, por exemplo, persulfato de sédio; e grupo Vlla: agentes oxi-
dantes, como periodato de sédio e perclorato de potassio. Outros compostos de oxigénio
inorganico ativo podem incluir peréxidos de metais de transicéo e outros compostos de pe-
roxigénio, e suas misturas. Em alguns casos, as composi¢des da presente invengdo usam
um ou mais agentes oxidantes inorganicos listados acima. Os agentes oxidantes inorgéanicos
apropriados incluem ozénio, peréxido de hidrogénio, aduto de peréxido de hidrogénio, agen-
te oxidante do grupo IlIA ou doadores de peréxido de hidrogénio do grupo de agente oxidan-
te VIA, agente oxidante do grupo VA, agente oxidante do grupo VIIA, ou suas misturas. E-
xemplos adequados desses agentes oxidantes inorganicos incluem percarbonato, perborato,
persulfato, perfosfato, persilicato, ou suas misturas.
Acidos carboxilicos e percarboxilicos

Em alguns casos, as composi¢des da presente invengao incluem pelo menos um
acido sulfoperoxicarboxilico da presente invengdo e pelo menos um acido carboxilico e/ou
percarboxilico. Em outros, as composi¢des da presente invencao incluem pelo menos dois,
trés ou quatro, ou mais, acidos carboxilicos e/ou percarboxilicos.

Em certos casos, o acido carboxilico para uso com as composi¢des da presente in-
vencado inclui um acido carboxilico C; a Cy,. Em alguns casos, o acido carboxilico para uso
com as composicoes da presente invengdo é um acido carboxilico Cs a C41. Em outros, o
acido carboxilico para uso com as composi¢ées da presente invengdo é um acido carboxili-
co C1 a C4. Exemplos de acidos carboxilicos adequados incluem, mas nao se limitam a,
acido formico, acético, propidnico, butanoico, pentanoico, hexanoico, heptanoico, octanoico,
nonanoico, decanoico, undecanoico, dodecanoico, bem como seus isdmeros ramificados, os
acidos latico, maleico, ascorbico, citrico, hidroxiacético, neopentanoico, neoeptanoico, neo-
decanoico, oxalico, malbnico, succinico, glutarico, adipico, pimélico, stbrico, e suas mistu-
ras. Em alguns casos, as composi¢oes da presente invengao incluem cerca de 0,1% do pe-
s0 a cerca de 80% do peso de um acido carboxilico. Em outros, as composicdes da presen-
te invencao incluem cerca de 1% do peso a cerca de 60% do peso de um acido carboxilico.
Em ainda outros casos, as composicdes da presente invengio incluem cerca de 20% do
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peso, cerca de 30% do peso ou cerca de 40% do peso de um acido carboxilico. As compo-
sicOes da presente invengao também incluem cerca de 5% do peso a cerca de 10% do peso
do acido acético. Em outros, as composi¢des da presente invengéo incluem cerca de 5% do
peso a cerca de 10% do peso de acido octanoico. Em ainda outros casos, as composi¢cdes
da presente invengao incluem uma combinagéo de acido octanoico e acido acético. Em  al-
guns casos, as composi¢des da presente invengao incluem um composto da Férmula | e
pelo menos um Acido peroxicarboxilico. Os acidos peroxicarboxilicos Uteis nas composi¢ées
e métodos da presente invengéo incluem acido peroxiférmico, peroxiacético, peroxipropioni-
co, peroxibutanoico, peroxipentanoico, peroxiexanoico, peroxieptanoico, peroxioctanoico,
peroxinonanoico, peroxidecanoico, peroxiundecanoico, peroxidodecanoico ou os peroxiaci-
dos de seus isomeros de cadeia ramificada, acido peroxilatico, peroximaleico, peroxiascor-
bico, peroxihidroxiacético, peroxioxalico, peroximaldnico, peroxisuccinico, peroxiglutarico,
peroxiadipico, peroxipimélico e peroxisubrico, e suas misturas. Em certos casos, as compo-
sicoes da invencgdo utilizam uma combinacdo de diferentes acidos peroxicarboxilicos. Por
exemplo, em alguns casos, as composi¢des incluem um ou mais acidos peroxicarboxilicos
C; a C4 e um ou mais acidos peroxicarboxilicos Cs a Cq4. Em certos casos, o acido peroxi-
carboxilico C; a C, € o acido peroxiacético e o acido C; a C44 é o acido peroxioctanoico. Em
alguns casos, as composi¢cdes da presente invengéo incluem o acido peroxiacético. O acido
peroxiacético (ou peracético) € um acido peroxicarboxilico com a formula: CH;COOOH. Ge-
ralmente, o acido peroxiacético € um liquido com odor acre em concentragbes mais eleva-
das e é muito solavel em agua, alcool, éter e acido sulflrico. O acido peroxiacético pode ser
preparado por quaisquer métodos conhecidos por pessoas qualificadas, incluindo a prepa-
ragao de acetaldeido e oxigénio na presenca de acetato de cobalto. Uma solucdo de acido
peroxiacético pode ser obtida pela combinacéo de acido acético com peréxido de hidrogé-
nio. A solucdo a 50% de acido peroxiacético pode ser obtida pela combinag¢do de anidrido
acético, peroxido de hidrogénio e acido sulfirico. Em alguns casos, as composi¢des da pre-
sente invengdo incluem o acido peroxioctanoico, acido peroxinonanoico ou acido peroxiep-
tanoico. Em outros, as composicdes incluem o acido peroxioctanoico. O acido peroxiocta-
noico (ou peroctanoico) &€ um acido peroxicarboxilico com a formula, acido n-
peroxioctanoico: CH3(CH,)sCOOOH. O Aacido peroxioctanoico pode ser um acido com um
grupo alquila de cadeia reta, um acido com um grupo alquila ramificado ou uma mistura de-
les. O acido peroxioctanoico pode ser preparado por quaisquer métodos conhecidos por
pessoas qualificadas. Uma solucido de acido peroxioctanoico pode ser obtida pela combina-
¢ao de acido octanoico e perdxido de hidrogénio € um hidrétropo, solvente ou veiculo.

Em alguns casos, as composi¢gdes da presente invengio incluem cerca de 0,1% do
peso a cerca de 90% do peso de um ou mais acidos peroxicarboxilicos. Em outros, as com-
posi¢cbées da presente invengio incluem cerca de 1% do peso a cerca de 25% do peso de
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um ou mais acidos peroxicarboxilicos. Em ainda outros, as composi¢des da presente inven-
¢do incluem cerca de 5% do peso a cerca de 10% do peso de um ou mais acidos peroxicar-
boxilicos. As composigdes da presente invengdo também incluem cerca de 1% do peso a
cerca de 25% do peso de acido peroxiacético. Em outras situagbes, as composi¢des da pre-
sente invengéo incluem cerca de 0,1% do peso a cerca de 10% do peso de acido peroxioc-
tanoico. Em outras, as composigbes da presente invengdo incluem uma mistura de cerca de
5% do peso de acido peroxiacético e cerca de 1,5% do peso de acido peroxioctanoico.

Surfactantes

Em alguns casos, as composicdes da presente invengéo incluem um surfactante.
Os surfactantes adequados para uso com as composi¢des da presente invengédo incluem,
mas no se limitam a, surfactantes nio idnicos, surfactantes aniénicos e surfactantes zwitte-
ribnicos. Em certos casos, as composi¢des da presente invengéo incluem cerca de 10% do
peso a cerca de 50% do peso de um surfactante. Em outros, as composi¢des da presente
invengdo incluem cerca de 15% do peso a cerca de 30% de um surfactante. As composi-
¢cbes da presente invengio também podem incluir cerca de 25% do peso.de um surfactante.
Em certos casos, as composigdes da presente invengéo incluem cerca de 100 ppm a cerca
de 1.000 ppm de um surfactante.

Surfactantes néo ibnicos

Os surfactantes n&o idnicos adequados para uso com as composicdes da presente
invengado incluem surfactantes alcoxilados. Os surfactantes alcoxilados apropriados incluem
copolimeros EQ/PO, copolimeros tampados EO/PO, alcoxilatos de alcool, alcoxilatos de
alcool tampados e suas misturas ou similares. Os surfactantes alcoxilados apropriados para
uso como solventes incluem copolimeros em bloco EO/PO, como os surfactantes Pluronic e
Pluronic reverso; alcoxilatos de alcool, como Dehypon LS-54 (R-(EO)s(PO)s) e Dehypon LS-
36 (R-(EQ)3(PO)s); e alcoxilatos de alcool tampados, como Plurafac LF221 e Tegoten EC11;
suas misturas ou similares.

Surfactantes ndo ibnicos semipolares

O tipo semipolar de agentes ativos de superficie ndo iénica € uma outra classe de
surfactantes nio iénicos Uteis em composigées da presente invencdo. Os surfactantes ndo
idnicos semipolares incluem os d0xidos de aminas, 6xidos de fosfina, sulféxidos e seus deri-
vados alcoxilados.

Os 6xidos de aminas s&o 6xidos de aminas terciarias correspondentes a formula

geral:

O
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Em que a seta € uma representagdo convencional de uma ligagéo semipolar; e R’,
R? e R® podem ser alifaticos, aromaticos, heterociclicos, aliciclicos ou suas combinagdes.
Geralmente, para 6xidos de aminas de interesse detergente, R' & um radical alquila entre
cerca de 8 a 24 atomos de carbono; R%e R® sdo alquila ou hidroxialquila de 1 a 3 atomos de
carbono, ou suas misturas. R?e R® podem ser ligados entre si, por exemplo, através de um
atomo de oxigénio ou nitrogénio, para formar uma estrutura em anel, R* é um grupo hidroxi-
alquileno ou alquileno que contém 2 a 3 atomos de carbono e n varia de 0 a 20. Um 6xido
de amina pode ser gerado a partir da amina correspondente e de um agente oxidante, como
o peréxido de hidrogénio.

Surfactantes funcionais de 6xidos de amina solliveis em agua sédo selecionados a
partir de 6xidos de amina octilo, decilo, dodecilo, 6xido de amina de coco, de sebo ou alquil
di (alquila inferior). Seus exemplos concretos sdo os seguintes 6xidos: de octildimetilamina,
nonildimetilamina, decildimetilamina, undecildimetilamina, dodecildimetilamina, de amina
isododecildimetil, tridecildimetilamina, tetradecildimetilamina, pentadecildimetilamina, hexa-
decildimetilamina, heptadecildimetilamina, octadecildimetilamina, dodecildipropilamina, te-
tradecildipropilamina, hexadecildipropilamina, tetradecildibutiiamina, octadecildibutilamina,
bis(2-hidroxietil) dodecilamina, bis(2-hidroxietil}-3-dodecdxi-1-hidroxipropilamina, dimetil-(2-
hidroxidodecil)amina,  3,6,9-trioctadecildimetilamina e  3-dodecdxi-2-hidroxipropildi-(2-
hidroxietil)amina.

Surfactantes aniénicos

Os surfactantes anidnicos sulfatados e adequados para uso nas composigdes pre-
sentes incluem sulfatos de alquil éter, sulfatos de alquila primarios e secundarios e retos e
ramificados, etoxisulfatos de alquila, sulfatos de glicerol oleil graxos, sulfatos de éter 6xido
de etileno fenol alquila, sulfatos de glucamina Cs-C47 acil-N-(C4 -C, alquila) e -N-(C4-C; hi-
droxialkila) e sulfatos de alquil polissacarideos, como sulfatos de alquilpoliglicosideo, e simi-
lares. Também estéo incluidos os sulfatos de alquila, sulfatos de éter poli(etileneoxi) alquila
e sulfatos poli(etileneoxi) aromaticos, como sulfatos ou produtos de condensacéo de 6xido
de etileno e nonilfenol (normalmente com 1 a 6 grupos oxietileno por molécula).

Os surfactantes anidnicos sulfonados adequados para uso nas composigdes pre-
sentes também incluem sulfonatos de alquila, sulfonatos de alquila primario e secundario e
retos e ramificados, e sulfonatos aromaticos com ou sem substitutos.

Os surfactantes aniénicos carboxilatos adequados para uso nas composi¢ées pre-
sentes incluem acidos carboxilicos (e seus sais), como acidos alcanoicos (e alcanoatos),
acidos éster carboxilicos (por exemplo, succinatos de alquila), acidos éter carboxilicos, e
similares. Esses carboxilatos incluem carboxilatos de etdxi alquila, carboxilatos de etoxi arila
alquila, surfactantes e sabdes de policarboxilato polietoxi alquila (como carboxil alquila). Os
carboxilatos secundarios Uteis nas composicdes presentes incluem aqueles que contém
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uma unidade carboxila ligada a um carbono secundario. O carbono secundario pode estar
em uma estrutura em anel, como no acido benzoico p-octila ou como em carboxilatos de
cicloexil de alquila substituida. Os surfactantes carboxilatos secundarios geralmente nao
contém ligacbes de éter ou éster, nem mesmo grupo hidroxilo. Além disso, eles normalmen-
te ndo possuem atomos de nitrogénio no grupo principal (por¢do anfifilica). Surfactantes e
sabdes secundarios apropriados geralmente contém de 11 a 13 atomos de carbono, embora
possam estar presentes mais atomos de carbonos (por exemplo, até 16). Carboxilatos apro-
priados também incluem &acidos acilamino (e seus sais), como acilgluamatos, peptideos aci-
la, sarcosinatos (por exemplo, sarcosinatos N-acila), tauratos (por exemplo, tauratos N-acila
e amidas de acidos graxos de tauridometil), e similares.

Surfactantes anionicos apropriados incluem carboxilatos etoxi alquila ou alquilarila
da seguinte férmula:

R - O - (CH,CH;0)n(CH2)m - COX (3)

g

® I

Em que R é um grupo alquila Cg a C,, ou \/ , em que R" é um grupo

alquila C4-C1g; N € um numero inteiro de 1 a 20; m € um numero inteiro de 1 a 3; e X é um
contraion, como hidrogénio, sédio, potassio, litio, amdnio ou um sal de amina, como monoe-
tanolamina, dietanolamina ou trietanolamina. Em alguns casos, n € um numero inteiro de 4 a
10 e m é 1. Em outros, R € um grupo alquila C¢-C16. Ha ainda outros casos em que R é um

grupo alquila C1,-Ciyy, né4emeé 1.

Em outros casos, R é \) e R' & um grupo alquila C¢-C12. Em outros, R’
é um grupo alquilaCg,né 10 emé 1.

Esses carboxilatos etdxi alquila e alquilarila estdo disponiveis comercialmente. Es-
ses carboxilatos etoxi normalmente estéo disponiveis como formas acidas, que podem ser
facilmente convertidas para uma forma anibnica ou de sal. Os carboxilatos disponiveis co-
mercialmente incluem Neodox 23-4, um &acido carboxilico (4) polietéxi alquila Cy2.13 (Shell
Chemical) e Emcol CNP-110, um acido carboxilico (10) polietdxi alquilarila Cy (Witco Chemi-
cal). Os carboxilatos também estéo disponiveis por meio da Clariant, como o produto San-
dopan® DTC, um éacido carboxilico (7) polietoxi alquila Cqs.

Surfactantes anféteros

Os surfactantes anféteros, ou anfoliticos, contém tanto um grupo basico quanto um
grupo hidrofilico acido, além de um grupo hidrofébico organico. Essas entidades iénicas po-
dem ser qualquer um dos grupos aniénicos e catiénicos descritos nesse documento para
outros tipos de surfactantes. Um grupo de nitrogénio basico e de carboxilato acido sdo os
grupos funcionais tipicos empregados como grupos hidrofilicos basicos e acidos. Em alguns
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surfactantes, a carga negativa é fornecida através de sulfonato, sulfato, fosfonato ou fosfato.

Os surfactantes anféteros podem ser genericamente descritos como derivados de
aminas secundarias e tercidrias alifaticas, em que o radical alifatico pode ser de cadeia reta
ou ramificada e um dos substitutos alifaticos contém cerca de 8 a 18 atomos de carbono e
um contém um grupo de solubilizagdo em agua anibnica, por exemplo, carbdxi, sulfo, sulfa-
to, fosfato, ou fosfono. Os surfactantes anfoteros sdo subdivididos em duas classes princi-
pais conhecidas por pessoas qualificadas nessa area e descritos em “Surfactant Encyclope-
dia” Cosmetics & Toiletries, Vol. 104 (2) 69-71 (1989). A primeira classe inclui derivados de
etilenodiamina acil/dialquil (como derivados de 2-alquila hidroxietil imidazolina) e seus sais.
A segunda categoria inclui os acidos N-alquilamino e seus sais. Alguns surfactantes anféte-
ros podem ser colocados em ambas as classes.

Os surfactantes anfoteros podem ser sintetizados por métodos conhecidos pelas
pessoas qualificadas. Por exemplo, 2-alquila hidroxietil imidazolina é sintetizada pela con-
densacgao e fechamento em anel de uma longa cadeia de acido carboxilico (ou um derivado)
com etilenodiamina dialquila. Os surfactantes anféteros comerciais sdo derivados por hidré-
lise subsequente e abertura do anel de imidazolina por alquilagéo, por exemplo, com acido
cloroacético ou acetato de etila. Durante a alquilagdo, um ou dois grupos carbéxi-alquila re-
agem para formar uma amina terciaria e uma ligagédo de éter com diferentes agentes alqui-
lantes produzindo diferentes aminas terciarias.

Derivados de imidazol de cadeia longa com aplicagdo na presente inven¢ao geral-

mente possuem a férmula geral:

(MONO)ACETATE (D))PROPIONATE AMPHOTERIC
SULFONATE
CH,CO09 CH,CH,C00° OH
RCONHCH,CH,N®H RCONHCH,CH,N®CH,CH,COOH CH2|CHCH2303@I\I§>
H,CH,0H CH,CH,0H RCONHCH,CH;N
CH,CH,O0H

Neutral pH - Zwitterion

Em gue R é um grupo hidrofébico aciclico com cerca de 8 a 18 atomos de carbono
e M é um cation para neutralizar a carga do anion, geralmente de sédio. Anfétéros derivados
de imidazolina conhecidos comerciaimente e que podem ser usados nas composicdes pre-
sentes incluem, por exemplo: Cocoanfopropionato, Cocoanfocarboxi-propionato, Cocoanfo-
glicinato, Cocoanfocarbodxi-glicinato, Cocoanfopropil-sulfonato e acido Cocoanfocarbéxi-
propibnico. Os acidos anfocarboxilicos podem ser produzidos a partir de imidazolinas graxas
nas quais a funcionalidade de acido dicarboxilico do acido anfodicarboxiclico € um acido
diacético e/ou dipropidnico.

Os compostos carboximetilados (glicinatos) descritos acima sédo frequentemente
chamados de betainas. As betainas sdo uma classe especial de anféteros discutida abaixo,
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na se¢ao intitulada “Surfactante zwitteridnicos”.

Acidos N-alquilamino de cadeia longa sdo facimente preparados por uma reagéo
de RNH,, na qual alquila de cadeia reta ou ramificada R=C;-Cs, aminas graxas com acidos
carboxilicos halogenados. A alquilagao dos grupos aminos primarios de um aminoacido re-
sulta em aminas secundarias e terciarias. Os substitutos de alquila podem ter grupos aminos
adicionais que fornecem mais de um centro de nitrogénio reativo. A maioria dos acidos N-
alquilamina comerciais sdo derivados de alquila de beta-alanina ou de beta-N(2-carboxietil)
alanina. Exemplos de anfélitos de acido N-alquilamino comercial com aplicagdo nessa in-
vengao incluem dipropionatos beta-amino alquila, RN(C,H,COOM), e RNHC,H,COOM. Em
certos casos, R pode ser um grupo hidrofébico aciclico que contém cerca de 8 a 18 atomos
de carbono e M é um cation para neutralizar a carga do anion.

Os surfactantes anféteros adequados incluem aqueles derivados de produtos de
coco, como 6leo ou acidos graxos de coco. Outros surfactantes derivados de coco adequa-
dos incluem como parte de sua estrutura um grupo de etilenodiamina, um grupd de alcano-
lamida, um grupo de aminoacidos, por exemplo, glicina, ou uma combinac¢édo deles, € um
substituto alifatico de cerca de 8 a 18 atomos de carbono (por exemplo, 12). Esse surfactan-
te também pode ser considerado um acido alquil anfodicarboxilico. Esses surfactantes anfé-
teros podem incluir estruturas quimicas representadas como: C4,-alquila-C(O)-NH-CH,-CH,-
N*(CH,-CH,-CO,Na),-CH,-CH,-OH  ou  Cyz-alquila-C(O)-N(H)-CH,-CH,-N*(CH-CO;Na)-
CH,-CH»-OH. O dipropionato cocoanfo dissédico & um surfactante anfotérico adequado e
comercialmente disponivel com a marca Miranol™ FBS da Rhodia Inc., Cranbury, N.J, EUA.
Outro surfactante anfétero derivado de coco e adequado com nome quimico de diacetato
cocoanfo dissédico é vendido com a marca Mirataine™ JCHA, também da Rhodia Inc.,
Cranbury, N.J., EUA.

Uma listagem tipica das classes anféteras, e espécies desses surfactantes, é for-
necida na patente dos EUA N.° 3.929.678 emitida para Laughlin and Heuring em 30 de de-
zembro de 1975. Outros exemplos sdo fornecidos em “Surface Active Agents and Deter-
gents” (Vol. | e Il de Schwartz, Perry e Berch).

Surfactantes zwitteribnicos

Os surfactantes zwitteridnicos podem ser encarados como um subconjunto dos sur-
factantes anféteros e podem incluir uma carga aniénica. Os surfactantes zwitteriénicos po-
dem ser descritos de forma genérica como derivados de aminas secundarias e terciarias,
derivados de aminas secundarias e terciarias heterociclicas ou derivados de compostos de
amédnio quaternario, fosfénio quaternario ou sulfénio terciario. Normalmente, um surfactante
zwitteriénico inclui um amoénio quaternario com carga positiva ou, em alguns casos, um ion
sulfénio ou fosfonio, um grupo carboxila com carga negativa e um grupo alquila. Os zwitteri-
dnicos geralmente contém grupos catidnicos e aniénicos que ionizam em nivel quase idénti-
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co & regido isoelétrica da molécula e que podem desenvolver forte atragdo no sal interno
entre os centros de carga positiva-negativa. Exemplos de tais surfactantes zwitteridnicos
sintéticos incluem derivados de aménio quaternario alifatico, compostos de fosfénio e sulfé-
nio nos quais os radicais alifaticos podem ser de cadeia reta ou ramificada € nos quais um
dos substitutos alifaticos contém de 8 a 18 atomos de carbono e um contém um grupo de
solubilizacio em agua anidnica, por exemplo, carboxila, sulfonato, sulfato, fosfato ou fosfo-
nato. Os surfactantes de betaina e sultaina sdo exemplos de surfactantes zwitteridnicos pa-
ra uso nesse documento.
A férmula geral desses compostos é:

®)

1 + 3
R—Y—CH,~R—Z

X

Em que R' contém um radical alquila, alquenila ou hidroxialquila de 8 a 18 atomos
de carbono e 0 a 10 grupos de dxido de etileno e 0 a 1 grupo de glicerila, Y é selecionado do
grupo que consiste em atomos de nitrogénio, fésforo e enxofre, R? é um grupo alquila ou
alquila monoidréxi que contém de 1 a 3 atomos de carbono, x € 1 quando Y é um atomo de
enxofre e 2 quando Y é um atomo de nitrogénio ou fosforo, R® é um alquileno ou hidroxial-
quileno de 1 a 4 atomos de carbono e Z é um radical selecionado a partir do grupo compos-
to dos grupos de carboxilato, sulfonato, sulfato, fosfonato e fosfato.

Exemplos de surfactantes zwitteriénicos com estruturas listadas acima: 4-[N,N-di(2-

hidroxietil)-N-octadecilamoénio]-butano-1-carboxilato; 5-[S-3-hidroxipropil-S-
hexadecilsulfénio]-3-hidroxipentano-1-suifato; 3-[P,P-dietil-P-3,6,9-
trioxatetracosanefosfoniol-2-hidroxipropano-1-fosfato; 3-[N, N-dipropil-N-3-dodecdxi-2-

hidroxipropil-aménio}-propano-1-fosfonato;  3-(N,N-dimetil-N-hexadecilaménio)-propano-1-
sulfonato; 3-(N,N-dimetil-N-hexadecilamoénio)-2-hidroxi-propano-1-sulfonato; 4-[N,N-di(2(2-
hidroxietil)-N(2-hidroxidodecil)amdnio]-butano-1-carboxilato; 3-[S-etil-S-(3-dodecoxi-2-
hidroxipropil)sulfénio]-propano-1-fosfato; 3-[P,P-dimetil-P-dodecilfosfénio]-propano-1-
fosfonato; e S[N,N-di(3-hidroxipropil)-N-hexadecilaménio]-2-hidréxi-pentano-1-sulfato. Os
grupos alquila contidos nos referidos surfactantes detergentes podem ser retos ou ramifica-
dos, saturados ou insaturados.

O surfactante zwitteribnico adequado para uso nas composicdes presentes inclui
uma betaina de estrutura geral:

" " "

j i ;
R'—ITILCHZ—COZ- R—S—CH,—CO, R—P-CH,~CO,
R"l Rl"

Essas betainas surfactantes normalmente ndo apresentam fortes caracteristicas a-
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nidnicas ou catiénicas em pH extremo nem demonstram reduzida solubilidade em agua em
sua faixa isoelétrica. Ao contrario dos sais de aménio quaternarios “externos”, as betainas
s30 compativeis com anidnicos. Exemplos de betainas adequadas incluem betaina acilami-
dopropildimetil de coco; betaina hexadecil dimetil; acilamidopropilbetaina C4..14; betaina aci-
lamidoexildietil Cs.14; acilmetilamidodietilam&nio-1-carboxibutano 4-C44.16; acilamidodimetilbe-
taina Ci6.1g; acilamidopentanedietilbetaina Ci,.16; € acilmetilamidodimetilbetaina C1z.16.

As sultainas Uteis na presente invengao incluem os compostos com férmula (R(R'),
N* R’SO*, nos quais R é um grupo hidrocarbil C¢ -C1s, cada R' em geral € uma alquila C4-Cs
independente, por exemplo, metila, € R? € um grupo hidrocarbil C-C¢, como um grupo alqui-
leno ou hidroxialquileno C4-C;.

Uma listagem tipica de classes zwitteridnicas, e espécies desses surfactantes, é
fornecida na patente dos EUA N.° 3.929.678 emitida para Laughlin and Heuring em 30 de
dezembro de 1975. Outros exemplos sdo fornecidos em “Surface Active Agents and Deter-
gents” (Vol. | e |l de Schwartz, Perry e Berch).

Em determinado caso, as composigdes da presente invengao incluem uma betaina.
Por exemplo, as composi¢des podem incluir a betaina cocoamidopropil.

Outros ingredientes adicionais

Em alguns casos, as composicoes da presente invengdo podem incluir outros in-
gredientes adicionais. Os ingredientes adicionais adequados para uso com as composicdes
da presente invengéo incluem, mas nao se limitam a, acidulantes, agentes estabilizadores,
por exemplo, agentes quelantes ou sequestrantes, tampdes, detergentes, agentes umectan-
tes, agentes antiespuma, espessantes, agentes espumantes, agentes de solidificagéo, a-
gentes de aprimoramento estético (isto &, corantes, odores ou perfumes) e outros agentes
de limpeza. Esses ingredientes adicionais podem ser pré-formulados com as composi¢des
da invencéo ou adicionados ao sistema antes, depois ou basicamente de forma simultanea
a adicdo das composigdes da presente invengdo. Além disso, as composicdes podem ser
usadas em conjunto com um ou mais agentes de limpeza convencionais, por exemplo, um
detergente alcalino.

Acidulantes

Em alguns casos, as composi¢cdes da presente invencio incluem um acidulante. O
acidulante pode agir como catalisador para a conversao de acido carboxilico em acido pero-
xicarboxilico. O acidulante pode ser eficaz em formar uma composi¢do de concentrado com
pH de cerca de 1 ou menos. O acidulante pode ser eficaz para formar uma composi¢do de
uso com pH de cerca de 5 ou menos, cerca de 4 ou menos, cerca de 3 ou menos, cerca de
2 ou menos, ou similar. Em certos casos, um acidulante pode ser usado para diminuir o pH
de uma solugéo de limpeza alcalina para um pH de cerca de 10 ou menos, cerca de 9 ou
menos, cerca de 8 ou menos, cerca de 7 ou menos, cerca de 6 ou menos. Em outros, o aci-
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dulante inclui um acido inorganico. Acidos inorganicos apropriados incluem, mas nao se limi-
tam a, acido sulfurico, bissulfato de sédio, acido fosférico, acido nitrico e acido cloridrico. Em
outros, o acidulante inclui um acido organico. Acidos organicos apropriados incluem, mas
ndo se limitam a, acido metano sulfonico, acido etano sulfénico, acido propano sulfénico,
acido butano suifénico, acido xileno sulfonico, acido benzeno sulfénico, acido férmico, acido
acético, acidos mono, di, ou tri-halocarboxilicos, acido picolinico, acido dipicolinico, e suas
misturas. Em alguns casos, as composi¢cdes da presente invengdo contém pouco ou ne-
nhum acido baseado em fésforo.

Em alguns casos, o acidulante selecionado também pode funcionar como um agen-
te estabilizador. Dessa forma, as composigdes da presente inven¢do podem estar basica-
mente isentas de um agente estabilizador adicional.

Em certos casos, a composigao presente inclui cerca de 0,5 a cerca de 80 % do
peso de acidulante, cerca de 1 a 50% do peso, cerca de 5 a 30% do peso de acidulante ou
cerca de 7 a 14% do peso de acidulante. E preciso entender que todos os valores e interva-
los entre eles s&o abrangidos pelas composi¢ées da presente invengao.

Agentes estabilizadores

Em alguns casos, as composi¢des da presente invengio incluem um ou mais agen-
tes estabilizadores. Os agentes estabilizadores podem ser usados, por exemplo, para esta-
bilizar o peracido e peréxido de hidrogénio e evitar a oxidagdo prematura desse componente
na composicao da invengao.

Em certos casos, pode ser usado um agente estabilizador acido. Dessa forma, em
alguns casos, as composicoes da presente invengdo podem estar basicamente isentas de
um acidulante adicional.

Agentes estabilizantes adequados incluem, por exemplo, agentes quelantes ou se-
questrantes. Os sequestrantes adequados incluem, mas nao se limitam a, compostos que-
lantes organicos que sequestram ions metalicos da solugado, especialmente ions de metais
de transicao. Esses sequestrantes incluem agentes complexantes aminoacidos ou acidos
hidroxipolifosfénicos (em forma de acido ou de sal soluvel), acidos carboxilicos (por exem-
plo, policarboxilato polimérico), acidos hidroxicarboxilicos, acidos aminocarboxilicos ou Aci-
dos carboxilicos heterociclicos, como, acido piridina-2,6-dicarboxilico (acido dipicolinico).

Em alguns casos, as composi¢gdes da presente invengao incluem o acido dipicolini-
co como agente estabilizador. As composi¢des que incluem o acido dipicolinico podem ser
formuladas para possuirem pouco ou nenhum fésforo. Também foi observado que a inclu-
s@o de acido dipicolinico em uma composi¢cao da presente invengao ajuda a obter a estabili-
dade de fase das composigdes, em comparacdo com outros agentes estabilizadores con-
vencionais, como o acido 1-hidroxietilideno-1,1-difosfénico (CH;C(PO3H,),OH) (HEDP).

Em outros casos, o sequestrante pode ser ou incluir acido fosfénico ou sal fosfona-
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to. Acidos fosfonicos e sais fosfonatos apropriados incluem HEDP; &cido etilenodiaminote-
trametilenofosfonico (EDTMP); acido dietilenotriaminopentametilenofosfénico (DTPMP), aci-
do cicloexano-1,2-tetrametileno fosfénico; acido aminoftri(metilenofosfénico)]; acido (etileno-
diamina[tetrametilenofosfénico)]; acido 2-fosfenobutano-1,2,4-tricarboxilico, ou seus sais,
como sais de metais alcalinos, de aménio ou de amina alquiloila, incluindo sais mono, di ou
tetraetanolamina; acido picolinico, dipicolinico ou suas misturas. Em alguns casos, fosfona-
tos organicos, como HEDP, estao incluidos nas composigdes da presente invengéo.

Agentes quelantes de aditivos alimentares disponiveis comercialmente incluem fos-
fonatos vendido sob o nome comercial DEQUEST® incluindo, por exemplo, o acido 1-
hidroxietilideno-l,I-difosfénico, disponibilizado pela Monsanto Industrial Chemicals Co., St.
Louis, MO, EUA, como DEQUEST® 2010; acido amino(tri(metilenofosfonico)),
(N[CH,PO3H,]s), dispenibilizado pela Monsanto como DEQUEST® 2000; acido etilenodiami-
na[tetra(metilenofosfénico)] disponibilizado pela Monsanto como DEQUEST® 2041; e acido
2-fosfonobutano-1,2,4-tricarboxilico, disponibilizado pela Mobay Chemical Corporation, Inor-
ganic Chemicals Division, Pittsburgh, PA, EUA, como Bayhibit AM.

O sequestrante pode ser ou incluir um tipo de acido aminocarboxilico. Os seques-
trantes do tipo de acido aminocarboxilico adequados incluem os acidos ou seus sais de me-
tais alcalinos, como aminoacetatos e seus sais. Os aminocarboxilatos adequados incluem
os acidos N-hidroxietilaminodiacético; hidroxietilenodiaminotetracético, nitrilotriacetico (NTA),
etilenodiaminotetracético (EDTA), N-hidroxietiletilenodiaminotriacético (HEDTA); dietilenotri-
aminopentacético (DTPA) e alanina-N,N-diacético, e seus similares e misturas.

O sequestrante pode ser ou incluir um policarboxilato. Policarboxilatos apropriados
incluem, por exemplo, o acido poliacrilico, copolimero maleico/olefina, copolimero acrili-
co/maleico, acido polimetacrilico, copolimeros de acido acrilico-metacrilico, poliacrilamida
hidrolisada, polimetacrilamida hidrolisada, copolimeros de poliamida-metacrilamida hidroli-
sada, poliacrilonitrila hidrolisada, polimetacrilonitrila hidrolisada, copolimeros de acrilonitrila-
metacrilonitrila hidrolisada, acido polimaleico, acido polifumarico, copolimeros de acido acri-
lico e itaconico, policarboxilato fosfino, suas formas acidas ou em sal, misturas e similares.

Em certos casos, a presente composi¢ao inclui cerca de 0,01 a 10% do peso de
agente estabilizador, cerca de 0,4 a 4% do peso de agente estabilizador, cerca de 0,6 a 3%
do peso de agente estabilizador, cerca de 1 a 2% do peso de agente estabilizador. Deve-se
entender que todos os valores e intervalos entre eles sdo abrangidos pela presente inven-
céo.

Agentes umectantes ou antiespuma

Os agentes umectantes e antiespuma também sao uteis nas composi¢des da in-
vengdo. Os agentes umectantes funcionam para aumentar o contato com a superficie ou a

atividade de penetracdo da composi¢do antimicrobiana da invengdo. Os agentes umectan-
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tes que podem ser utilizados na composi¢do da invengdo incluem os componentes conheci-
dos por aumentar a atividade superficial da composicéao da invencao.

Geralmente, os antiespumantes que podem ser utilizados de acordo com a inven-
¢ao incluem silica e silicones; acidos ou ésteres alifaticos; alcodis; sulfatos ou sulfonatos;
aminas ou amidas; compostos halogenados, como fluorocloroidrocarbonos; 6leos vegetais,
ceras, 6leos minerais, bem como seus derivados sulfonados ou sulfatados; acidos graxos
el/ou seus sabdes, como alcalis, sabdes de metais alcalino-terrosos; e ésteres fosfatos e
fosfatos, como difosfatos alcalinos e alquila, e tributilfosfatos, entre outros; e suas misturas.

Em alguns casos, as composiges da presente invencdo podem incluir agentes an-
tiespumantes ou antiespuma, de qualidade alimentar, devido a aplicagéo do método da in-
vencgéo. Para esse fim, um dos agentes antiespumantes mais eficazes inclui os silicones. Os
silicones, como dimetilsilicone, polissiloxanoglicol, polissiloxanometilfenol, silanos tetralquil
ou trialquila, antiespumas de silica hidrofébica e suas misturas podem ser usados em apli-
cacbes antiespumantes. Os antiespumas comerciais comumente disponiveis incluem silico-
nes como Ardefoam®, da Armour Industrial Chemical Company, que é um silicone ligado a
uma emulsdo organica; Foam Kill® ou Kresseo®, disponibilizados pela Krusable Chemical
Company, que sdo antiespumas do tipo de silicone e néo silicone, bem como ésteres de
silicone; e o Anti-Foam A® e DC-200, da Dow Corning Corporation, que séo silicones de
qualidade alimentar, entre outros. Esses antiespumas podem estar presentes em uma varia-
¢ao de concentragao de cerca de 0,01% a 20% do peso, de cerca de 0,01% a 5% do peso
ou de cerca de 0,01% a 1% do peso.

Agentes espessantes ou gelificantes

As composicbes da presente invengdo podem incluir quaisquer variedades de es-
pessantes conhecidos. Os espessantes adequados incluem gomas naturais, como a goma
xantana, goma guar ou outras gomas de mucilagem vegetal, espessantes baseados em
polissacarideo, como alginatos, amidos e polimeros celulésicos (por exemplo, carboximetil-
celulose); espessantes poliacrilatos; e espessantes hidrocoloides, como pectina. Em deter-
minados casos, o espessante ndo deixa residuos contaminantes na superficie do objeto. Por
exemplo, os agentes espessantes ou gelificantes podem ser compativeis com alimentos ou
outros produtos sensiveis em areas de contato. Geralmente, a concentragéo do espessante
empregado nas presentes-composigées ou métodos sera ditada pela viscosidade desejada
na composigao final. Contudo, como diretriz geral, a viscosidade do espessante na presente
composicao varia de cerca de 0,1% a 5% do peso, de cerca de 0,1% a 1,0% do peso ou de
cerca de 0,1% a 0,5% do peso.

Agente de solidificacio

As presentes composi¢ées podem incluir um agente de solidificagdo, que pode par-
ticipar na manutengdo das composigées em forma sélida. Em alguns casos, o agente de
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solidificacdo pode formar e/ou manter a composigdo como sélido. Em outros, o agente de
solidificagdo pode solidificar a composicdo sem prejudicar de forma inaceitavel a eventual
liberacdo do acido peroxicarboxilico sulfonado. O agente de solidificagdo pode incluir, por
exemplo, um composto sélido organico ou inorganico com caracteristica inerte e neutra ou
que faga uma contribuicdo funcional, estabilizadora ou purificadora para a presente compo-
sicdo. Os agentes de solidificagdo adequados incluem polietilenoglicol sélido (PEG), polipro-
pilenoglicol sélido, copolimero em bloco EO/PO sélido, amida, ureia (também conhecida
como carbamida), surfactante nao iénico (que pode ser empregado com acoplador), surfac-
tante aninico, amido que foi tornado sollivel em agua (por exemplo, através de um proces-
so de tratamento acido ou alcalino), celulose que foi tornada soluvel em agua, agente, éter
poli(maleico anidrido/metil vinil) inorganico, acido polimetacrilico, outros materiais geralmen-
te funcionais ou inertes com alto ponto de fusdo, suas misturas e similares;

Agentes de solidificagao de glicol adequados incluem polietilenoglico! sélido ou po-
lipropilenoglicol sélido, que podem, por exemplo, ter um peso molecular de aproximadamen-
te 1.400 a cerca de 30.000. Em certos casos, o agente de solidificagéo inclui ou € um PEG
solido, por exemplo, PEG 1.500 a PEG 20.000. Em outros, o PEG inclui PEG 1.450, PEG
3.350, PEG 4.500, PEG 8.000, PEG 20.000, e similares. Polietilenoglicéis sélidos e adequa-
dos séo disponibilizados comercialmente pela Union Carbide com o nome comercial de
CARBOWAX.

Agentes de solidificagdo de amida adequados incluem monoetanolamida estearica,
dietanolamida laurica, dietanolamida estearica, monoetanolamida estearica, cocodietilenoa-
mida, uma alquilamida, suas misturas e similares. Em certos casos, a presente composi¢éao
pode incluir glicol (por exemplo, PEG) e amida.

Agentes de solidificacdo de surfactantes ndo idnicos apropriados incluem etoxilato
de nonilfenol, etoxilato de alcool de alquila linear, copolimero em bloco de 6xido de etile-
no/propileno, suas misturas e similares. Os copolimeros em bloco de dxido de etile-
no/propileno apropriados incluem aqueles vendidos sob a marca Pluronic (como, Pluronic
108 e Pluronic F68) disponibilizados comercialmente pela BASF Corporation. Em alguns
casos, o surfactante nao iénico pode ser selecionado para ser sélido a temperatura ambien-
te ou a temperatura na qual a composigao sera armazenada ou usada. Em outros, o surfac-
tante nao i6nico pode ser selecionado para possuir solubilidade reduzida em agua em com-
binagdo com o agente de acoplamento. Os acopladores adequados que podem ser empre-
gados com o agente de solidificagédo de surfactante nao idnico incluem propilenoglicol, polie-
tilenoglicol e suas misturas ou similares.

Os agentes de solidificagdo de surfactante aniénico apropriados incluem sulfonato
de alquilbenzeno linear, sulfato de alcool, éter sulfato de alcool, sulfonato de alfa olefina,
suas misturas e similares. Em determinadas situacdes, o agente de solidificagdo de surfac-
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tante anidnico é ou inclui sulfonato de alquilbenzeno linear. Em outras, o surfactante anidni-
co pode ser selecionado para ser sélido a temperatura ambiente ou a temperatura na qual a
composicao sera armazenada ou usada.

Agentes de solidificagédo inorganicos adequados incluem sal de fosfato (por exem-
plo, fosfato de metal alcalino), sal de sulfato (por exemplo, sulfato de magnésio, sulfato de
sédio ou bissulfato de sédio), sal de acetato (por exemplo, acetato de sddio anidro), boratos
(por exemplo, borato de sédio), silicatos (por exemplo, as formas precipitadas ou vaporiza-
das (por exemplo, Sipernat 50®, disponibilizado pela Degussa), sal carbonato (por exemplo,
carbonato de calcio ou carbonato hidratado), outros compostos hidrataveis conhecidos, suas
misturas e similares. Em um caso, o agente de solidificagdo inorganico pode incluir compos-
tos fosfonatos organicos e sal carbonato, como uma composicdo de forma E.

Em certos casos, as composi¢oes da presente invencédo podem incluir qualquer a-
gente ou combinagdo de agentes que fornegam um grau necessario de solidificacdo e solu-
bilidade em agua e que podem ser incluidos nas presentes composi¢des. Em outros casos,
o aumento da concentragao do agente de solidificagdo na presente composi¢édo pode tender
a aumentar a dureza da composigdo. A diminuigdo da concentragao do agente de solidifica-
¢ao também pode tender a diminuir ou suavizar a composigao concentrada.

Em determinadas situagées, o agente de solidificacdo pode incluir qualquer com-
posto organico ou inorganico que fornece uma caracteristica sélida e/ou controla a caracte-
ristica sollivel da composicdo atual, por exemplo, quando colocado em ambiente aquoso.
Por exemplo, um agente de solidificagdo pode proporcionar distribuicdo controlada se tiver
maior solubilidade em agua em comparagéao aos outros ingredientes da composicao. A ureia
pode ser um desses agentes de solidificagdo. Outro exemplo: para sistemas que se benefi-
ciariam de menor solubilidade aquosa ou taxa mais lenta de dissolugdo, um agente de endu-
recimento organico nao ibnico ou de amida pode ser apropriado.

Em alguns casos, as composi¢des da presente invencdo podem incluir um agente
de solidificagdo que permita processamento ou fabricagdo conveniente da presente compo-
sicdo. Por exemplo, o agente de solidificagdo pode ser selecionado para formar uma com-
posicdo que pode endurecer em forma sélida em temperaturas ambiente de cerca de 30 a
50 °C apos a mistura cessar e a mistura ser dispensada do sistema de mistura, em cerca de
1 minuto a 3 horas, ou cerca de 2 minutos a 2 horas, ou cerca de 5 minutos a 1 hora.

As composigoes da presente invengdo podem incluir agente de solidificacdo em
qualquer quantidade eficaz. A quantidade de agente de solidificagdo incluida na presente
composigao pode variar de acordo com o tipo de composigéo, seus ingredientes, sua utiliza-
¢ao prevista, a quantidade de solugéo de distribuicdo aplicada a composi¢éo sélida ao longo
do tempo durante o uso, a temperatura da solucédo de distribui¢cédo, a dureza da solugao de
distribuicdo, o tamanho fisico da composicao sélida, a concentragio dos outros ingredientes,
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a concentragdo do agente de limpeza na composicdo e outros fatores semelhantes. As
guantidades adequadas podem incluir cerca de 1 a 99% do peso, cerca de 1,5 a 85% do
peso, cerca de 2 a 80% do peso, cerca de 10 a 45% do peso, cerca de 15% a 40% do peso,
cerca de 20% a 30% do peso, cerca de 30% a 70%, cerca de 40% a 60%, até 50% do peso,
cerca de 40% a 50%.

Veiculo

Em alguns casos, as composi¢des da presente invencao incluem um veiculo. O ve-
iculo fornece um meio que se dissolve, suspende ou transporta os outros componentes da
composicdo. Por exemplo, o veiculo pode fornecer um meio de solubilizagdo, suspensao ou
producdo de um Aacido peroxicarboxilico sulfonado e para formagéo de uma mistura balan-
ceada. O veiculo também pode funcionar para entregar e umedecer a composicao da inven-
¢do em um objeto. Para esse fim, o veiculo pode conter qualquer componente ou compo-
nentes que possam facilitar essas fungées.

Em certos casos, o veiculo inclui principalmente agua, que pode promover a solubi-
lidade e funcionar como meio de reagao e equilibrio. O veiculo pode incluir ou ser principal-
mente um solvente organico, como simples alcoois de alquila, como, etanol, isopropanol, n-
propanol, lcool benzilico, e similares. Os polidis também sao veiculos uteis, incluindo glice-
rol, sorbitol e similares. _

Os veiculos adequados incluem éteres de glicol. Os éteres de glicol adequados in-
cluem éter n-butilico de dietilenoglicol, éter n-propilico de dietilenoglicol, éter etilico de dieti-
lenoglicol, éter metilico de dietilenoglicol, éter t-butilico de dietilenoglicol, éter n-butilico de
dipropilenoglicol, éter metilico de dipropilenoglicol, éter etilico de dipropilenoglicol, éter propi-
lico de dipropilenoglicol, éter terc-butilico de dipropilenoglicol, éter butilico de etilenoglicol,
éter propilico de etilenoglicol, éter etilico de etilenoglicol, éter metilico de etilenoglicol, aceta-
to éter metilico de etilenoglicol, éter n-butilico de propilenogtlicol, éter etilico de propilenogli-
col, éter metilico de propilenoglicol, éter n-propilico de propilenoglicol, éter metilico de tripro-
pilenoglicol e éter n-butilico de tripropilenoglicol, éter fenilico de etilenoglicol (disponivel co-
mercialmente como DOWANOL EPH™ da Dow Chemical Co.), éter fenilico de propilenogli-
col (disponivel comercialmente como DOWANOL PPH™ da Dow Chemical Co.), e similares
ou suas misturas. Outros éteres de glicol adequados que estdo disponiveis comercialmente
(todos s#o disponibilizados pela Union Carbide Corp.) incluem Butoxyethyl PROPASOL™,
acetato Butyl CARBITOL™, Butyl CARBITOL™, acetato Butyl CELLOSOLVE™, Butyl
CELLOSOLVE™, Butyl DIPROPASOL™, Butyl PROPASOL™ CARBITOL™ PM-600,
CARBITOL™ Low Gravity, acetato CELLOSOLVE™, CELLOSOLVE™, Ester EEP™, FILMER
IBT™, Hexyl CARBITOL™, Hexyl CELLOSOLVE™ Methyl CARBITOL™, acetato Methyl
CELLOSOLVE™, Methyl CELLOSOLVE"™, Methyl DIPROPASOL™, acetato Methyl
PROPASOL"™, Methyl PROPASOL™, Propyl CARBITOL™, Propyl CELLOSOLVE™, Propyl
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DIPROPASOL™ e Propyl PROPASOL™.

Em alguns casos, o veiculo compde uma grande parte da composicéo da invengao
e pode ser o equilibrio da composicédo além do acido peroxicarboxilico sulfonado, agente
oxidante, ingredientes adicionais, e assim por diante. A concentragdo e o tipo do veiculo
dependerédo da natureza da composi¢cdo como um todo, do ambiente de armazenamento e
do método de aplicacao, incluindo a concentragédo do acido peroxicarboxilico sulfonado, en-
tre outros fatores. Deve ser observado que o veiculo deve ser escolhido e usado em uma
concentragdo que nao iniba a eficacia do acido peroxicarboxilico sulfonado na composicéao
da invengao para o uso pretendido, por exemplo, alvejamento, higienizacao, desinfecgdo.

Em certos casos, a presente composicao inclui cerca de 5 a 90% do peso do veicu-
lo, cerca de 10 a 80% do peso do veiculo, cerca de 20 a 60% do peso do veiculo ou cerca
de 30 a 40% do peso do veiculo. Deve-se entender que todos os valores e intervalos entre
eles sdo abrangidos pela presente invengao.

Composigbes de uso

As composi¢bes da presente invengao incluem composi¢cées de concentrado e de
uso. Uma composicéo de concentrado pode ser diluida em agua, por exemplo, para formar
uma composicdo de uso. Em um caso, uma composigido de concentrado pode ser diluida
em solucao de uso antes da aplicagdo em um objeto. Por razdes de economia, pode-se co-
mercializar o concentrado e o usuario final pode dilui-lo em agua ou em diluente aquoso,
transformando-o em uma solugéo de uso.

O nivel de componentes ativos na composi¢do do concentrado depende do fator de
diluicdo desejado e da atividade pretendida do composto de acido peroxicarboxilico sulfona-
do. Geralmente, uma diluicio de cerca de 1 onga fluida (29,6 ml) em cerca de 37,8 | (10 ga-
I6es) de agua a cerca de 10 ongas fluidas (296 ml) para cerca de 3,7 | (1 galdo) de agua é
utilizada para composi¢cdes aquosas da presente invencdo. Em alguns casos, é possivel
utilizar diluicées de uso maior caso puderem ser empregadas temperatura de uso elevada
(superior a 25 °C) ou tempo de exposi¢ao prolongado (mais de 30 segundos). No local de
uso tipico, o concentrado é diluido com uma proporgdo maior de agua usando agua da tor-
neira ou de servico normalmente disponivel, misturando os materiais a uma razao de dilui-
¢cao de cerca de 88,7 ml (3 ongas) a 1.183 ml (40 ongas) de concentrado por 378 | (100 ga-
|6es) de agua.

Em alguns casos, quando usadas em aplicacdo de lavanderia, as composigées
concentradas podem ser diluidas na propor¢éo de diluicao de cerca de 0,1 g/l para cerca de
100 g/l de concentrado para diluente, cerca de 0,5 g/l para cerca de 10,0 g/l de concentrado
para diluente, cerca de 1,0 g/l para cerca de 4,0 g/l de concentrado para diluente ou cerca
de 1,0 g/l para cerca de 2,0 g/l de concentrado para diluente.

Em outros casos, uma composicao de uso pode incluir cerca de 0,01 a 10% do pe-




10

156

20

25

30

35

34

so de uma composicéo concentrada e cerca de 90 a 99,99% do peso de diluente; ou cerca
de 0,1 a 1% do peso de uma composicéo concentrada e cerca de 99 a 99,9% do peso de
diluente.

As quantidades de um ingrediente em uma composi¢ao de uso podem ser calcula-
das a partir das quantidades listadas acima para composi¢des concentradas e esses fatores
de diluicdo. Em certos casos, por exemplo, quando usadas em aplicagido de lavanderia, as
composi¢des concentradas da presente invengdo s&o diluidas de tal forma que o acido sul-
fopercarboxilico esta presente de cerca de 20 ppm a 80 ppm. Em outros, as composi¢cdes
concentradas da presente invengao séo diluidas de tal forma que o acido sulfopercarboxilico
esteja presente a cerca de 20, 40, 60, 80, 500, 1.000 ou 10.000 ppm a 20.000 ppm. Deve-se
entender que todos os valores e intervalos entre eles séo abrangidos pela presente inven-
¢ao.

Métodos que empregam compostos e composigbes de acido sulfoperoxicarboxilico

Em alguns aspectos, a presente invencao inclui métodos de uso de compostos e
composicdes de acido sulfoperoxicarboxilico da presente invengdo. Em determinados casos,
esses métodos empregam a atividade antimicrobiana e/ou alvejante do acido sulfoperoxi-
carboxilico. Por exemplo, a invengdo inclui um método para reduzir a populagéo microbiana,
um para reduzir a populagéo de um micro-organismo na pele, um para tratar uma doenca de
pele, um para reduzir o odor e/ou um método de alvejamento. Esses métodos podem operar
em um artigo, superficie, corpo ou fluxo de agua ou gas, ou similar, entrando em contato
com o artigo, superficie, corpo ou fluxo por meio de um composto ou composicdo de acido
sulfoperoxicarboxilico da invengéo. Entrar em contato pode incluir qualquer um dos varios
métodos de aplicagdo de um composto ou composi¢do da invengdo, como pulverizagdo de
compostos ou composigbes, imersao do item nos compostos ou composigdes, tratamento
com espuma ou gel dos compostos ou composi¢ao, ou uma combinagéo desses.

Em alguns aspectos, uma composigao da presente invencao inclui uma quantidade
de acido sulfoperoxicarboxilico da presente invengéo eficaz para matar uma ou mais das
bactérias patogénicas de transmiss&o alimentar associadas a um produto alimenticio, inclu-
indo, mas nao limitado a, Salmonella typhimurium, Salmonella javiana, Campylobacter jejuni,
Listeria monocytogenes e Escherichia coli O157:H7, leveduras e mofo. Em certos casos, as
composicbes da presente invengao incluem uma quantidade de acido sulfoperoxicarboxilico
eficaz para matar uma ou mais das bactérias patogénicas associadas a superficie e ambien-
tes de servicos de salde, incluindo, mas néo se limitado a, Salmonella typhimurium, Staph-
ylococcus aureus, Staphylococcus aureus resistente a meticilina, Salmonella choleraesurus,
Pseudomonas aeruginosa, Escherichia coli, micobactérias, leveduras e mofo. Os compostos
e composicdes da presente invencao tém atividade contra uma ampla variedade de micro-
organismos, como bactérias gram positivas (por exemplo, Listeria monocytogenes ou Sta-
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phylococcus aureus) e gram negativas (por exemplo, Escherichia coli ou Pseudomonas ae-
ruginosa), leveduras, mofos, esporos de bactérias, virus, etc. Os compostos e composicdes
da presente invengéo, conforme descritos acima, podem ser usados contra uma ampla vari-
edade de patégenos humanos. Os presentes compostos € composi¢gdes podem matar uma
grande variedade de micro-organismos em superficies de processamento de alimentos, su-
perficies de produtos alimenticios, agua usada para lavar ou processar produtos alimenti-
cios, superficies ou ambientes de servicos de saude.

Os compostos da invengdo podem ser usados para uma variedade de aplicagbes
domésticas ou industriais, como, para reduzir as populagées microbiana ou viral em uma
superficie, objeto, corpo ou fluxo de agua. Os compostos podem ser aplicados em diversas
areas, incluindo cozinhas, banheiros, fabricas, hospitais, consultérios odontolégicos e fabri-
cas de alimentos, e podem ser aplicados em inUmeras superficies duras ou macias com
topografia suave, irregular ou porosa. As superficies duras apropriadas incluem, por exem-
plo, superficies arquiteténicas (pisos, paredes, janelas, pias, mesas, balcdes e placas de
aviso); utensilios usados na alimentacao; instrumentos e dispositivos médicos ou cirirgicos
com superficie dura; e embalagens de superficie dura. Essas superficies duras podem ser
compostas por varios materiais, incluindo, por exemplo, ceramica, metal, vidro, madeira ou
plastico rigido. As superficies macias apropriadas incluem, por exemplo, papel; meios filtran-
tes; lengois e roupas hospitalares e cirtirgicas; instrumentos e dispositivos médicos ou cirtr-
gicos com superficie macia; e embalagens de superficie macia. Essas superficies macias
podem ser compostas por varios materiais, incluindo, papel, fibra, tecidos ou ndo tecidos,
plasticos macios e elastomeros. Os compostos da invengio também podem ser aplicados a
superficies macias, como alimentos e pele (p. ex., as maos). Os presentes compostos po-
dem ser empregados como desinfetante ambiental com ou sem formagéo de espuma.

Os compostos e composi¢des da invengdo podem ser incluidos em produtos como
esterilizantes, desinfetantes, conservantes, desodorantes, antissépticos, fungicidas, germici-
das, esporicidas, virucidas, detergentes, alvejantes, limpadores de superficies duras, sabo-
netes, desinfetantes de méaos sem agua e paramentagéo pré ou pés-cirargica.

Os compostos também podem ser usados em produtos veterinarios, como trata-
mentos de pele de mamiferos, ou em produtos para higienizagdo ou desinfec¢do dos recin-
tos de animais, currais, estagbes de fornecimento de agua e areas de tratamento veterinario,
como mesas de exame e salas de operagdo. Os presentes compostos podem ser emprega-
dos em lava-pés antimicrobiano para animais ou pessoas. Os compostos da presente inven-
¢do também podem ser empregados como imerséo antimicrobiana para Ubere.

Em alguns aspectos, os compostos da presente invengdo podem ser utilizados para
a reducdo da populagdo de micro-organismos patogénicos, como patégenos humanos, ani-
mais e similares. Os compostos apresentam atividade contra patégenos que incluem fungos,
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mofos, bactérias, esporos e virus, por exemplo, S. aureus, E. coli, Streptococci, Legionella,
Pseudomonas aeruginosa, micobactérias, tuberculose, bacteriéfagos ou similares. Esses
patégenos podem causar uma variedade de doengas e disturbios, incluindo mastite e outras
doengas de mamiferos de ordenha, tuberculose e similares. Os compostos da presente in-
vengao podem reduzir a populagido de micro-organismos na pele ou outras superficies ex-
ternas ou mucosas de animais. Além disso, os presentes compostos podem matar micro-
organismos patogénicos que se espalham por transferéncia de agua, ar ou substrato de su-
perficie. Os compostos precisam apenas ser aplicados & pele, outras superficies externas
ou mucosas de um animal, agua, ar ou superficie.

Em alguns casos, os compostos e composigées da presente invencido podem ser
usados para reduzir a populagdo dos prions em uma superficie. Os prions s&o particulas
infecciosas proteicas isentas de acido nucleico. Os prions sdo conhecidos por causar diver-
sas doengas cerebrais, incluindo kuru, doenga de Creutzfeldt-Jakob, doenga de Gerstmann-
Straussler-Scheinker e insonia familiar fatal em humanos; scrapie em ovinos; encefalopatia
espongiforme bovina (doenga da vaca louca) em bovinos; encefalopatia transmissivel da
marta em martas; doenca de emaciag¢ao crénica em cervos e alces; e encefalopatia espongi-
forme felina em gatos. Essas doengas resultam em sintomas que incluem deméncia, ataxia,
distarbios comportamentais, vertigem, movimentos involuntarios e morte. Os prions podem
ser transmitidos principalmente através da exposigéo ao tecido e tecido cerebral infectado,
tecido da medula espinhal, tecido pituitario e tecido ocular. Em alguns casos, os compostos
e composicdes da presente invengao podem ser usados para reduzir a populagdo de prions
de acordo com o método descrito na patente dos EUA N.° 7470655, cujo conteudo foi intei-
ramente anexado aqui para referéncia.

Os compostos antimicrobianos também podem ser usados em alimentos e espécies
vegetais para reduzir as populagdes microbianas superficiais; em locais de fabricagcdo ou
processamento que manuseiam alimentos e espécies vegetais; ou no tratamento de aguas
de processo ao redor desses locais. Por exemplo, os compostos podem ser usados em li-
nhas de transporte de alimentos (como sprays de correia); recipientes de imersdo de botas e
maos; instalagdes de armazenamento de alimentos; sistemas de circulagdo de ar antideteri-
oragao; equipamentos de refrigeracao e resfriamento; refrigeradores e aguecedores de be-
bida; branqueadores, tabuas de cortar, areas de terceira pia e dispositivos para resfriar ou
escaldar carnes. Os compostos da inven¢do podem ser usados para tratar guas de trans-
porte de produtos agricolas, como aqueles encontrados em calhas, transporte por tubula-
¢cOes, cortadores, fatiadores, branqueadores, sistemas de retorta, lavadoras e similares. Gé-
neros alimenticios especificos que podem ser tratados com os compostos da invengéo in-
cluem ovos, carnes, sementes, folhas, frutas e legumes. As superficies vegetais especificas

incluem folhas, raizes, sementes, cascas, talos, caules, tubérculos, caules subterraneos,
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frutas e similares colhidos e em crescimento. Os compostos também podem ser usados pa-
ra tratar carcacas de animais para reduzir os niveis microbianos patogénicos ou néo.

Os compostos antimicrobianos também podem ser usados para tratamento de a-
guas residuais, nas quais tanto sua funcgéo antimicrobiana como suas propriedades oxidan-
tes podem ser utilizadas. Além das questées microbianas em torno das aguas residuais,
elas muitas vezes s&o ricas em compostos malcheirosos de enxofre reduzido, nitrogénio ou
fésforo. Um oxidante forte, como a presente invengao, converte esses compostos de forma
eficiente para seus derivados inodoros, por exemplo, sulfatos, fosfatos e 6xidos de aminas.
Essas mesmas propriedades sdo muito Gteis na indastria de papel e celulose, em que a
propriedade de alvejamento também é de grande utilidade.

Em alguns aspectos, os compostos da presente invengéo podem ser utilizados para
epoxidagdes. A industria de polimeros é uma grande consumidora de peracidos, especial-
mente o acido peroxiacético, mas o acido peroxiacético de equilibrio normal também inclui
alguns residuos fortemente acidos que sdo problematicos para os derivados de epdxido.
Portanto, um isolado peracido estavel &, em potencial, de grande utilidade nesse setor.

Em alguns aspectos, os compostos e composi¢cdes da presente invengdo séo Uteis
para a limpeza ou higienizagdo de recipientes, instalacbes de processamento ou equipa-
mento nos setores de servigos de alimentagdo ou processamento de alimentos. Os compos-
tos e as composi¢oes tém valor especial para uso em materiais e equipamentos de embala-
gem de alimentos e especialmente em embalagens assépticas a frio ou a quente. Exemplos
de instalacdes de processamento nas quais o0 composto da invengéo pode ser empregado
incluem lacticinios da linha de leite, sistema de cervejaria continua, linhas de processamento
de alimentos, como sistemas de bombeamento de alimentos e linhas de bebidas, etc. Os
utensilios de servico de alimentagdo podem ser desinfetados com o composto da invengao.
Por exemplo, os compostos também podem ser usados em maquinas de lavar louga, ma-
quinas de lavar louga a baixas temperaturas, lougas, lavadoras de garrafas, resfriadores de
garrafas, aquecedores, lavadoras de terceira pia, areas de corte (por exemplo, facas, fatia-
dores, cortadores e serras) e lavadoras de ovos. As superficies trataveis especificas incluem
embalagens, como caixas, garrafas, peliculas e resinas; lougas, como copos, pratos, utensi-
lios, potes e panelas; maquinas de lavar louga e maquinas de lavar louga a baixas tempera-
turas; superficies expostas da area de preparacéo de alimentos, como pias, balcées, mesas,
pisos e paredes; equipamentos de processamento, como tanques, tonéis, linhas, bombas e
mangueiras (por exemplo, equipamentos de processamento de leite, queijo, sorvete e outros
laticinios); e veiculos de transporte. Os recipientes incluem garrafas de vidro, sacos de filme
de PVC ou poliolefina, latas, poliéster, garrafas PEN ou PET de varios volumes (100 ml a 2
litros, etc), recipientes de leite de 3,7 | (1 galdo), caixas de papel para suco ou leite, etc.

Os compostos e composicdes também podem ser usados em outros equipamentos
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industriais e em outros fluxos de processos industriais, como aquecedores, torres de resfri-
amento, caldeiras, aguas de retorta, aguas de enxague, aguas de lavagem de embalagens
assépticas e similares. Os compostos podem ser usados para tratar micrébios e odores em
aguas recreativas, como piscinas, spas, escorregadores, toboaguas, fontes e similares.

Um filtro que contenha o composto pode reduzir a populagdo de micro-organismos
no ar e em liquidos. Esse filtro pode remover patégenos transportados pela agua e pelo ar,
como a Legionella.

Os presentes compostos podem ser empregados para reduzir a populagdo de mi-
crébios, moscas das frutas ou outras larvas de insetos em um dreno ou outra superficie.

Os compostos da presente invengao também podem ser utilizados por equipamen-
tos de processamento de alimentos por imersdo na solugdo de uso, mergulhando o equipa-
mento por tempo suficiente para higienizar o equipamento, limpando ou drenando o excesso
de solucéo para fora do equipamento. O composto também pode ser empregado na pulveri-
zac&o ou limpeza de superficies de processamento de alimentos com a solugcdo de uso,
mantendo as superficies Umidas por tempo suficiente para higieniza-las e removendo o ex-
cesso de solugéo por limpeza, drenagem vertical, aspiracéo, etc.

Os compostos da presente invencao também podem ser utilizados em um método
de higienizagdo de superficies duras, como equipamentos de tipo institucional, utensilios,
pratos, equipamentos ou instrumentos de servigo de satide e outras superficies duras.

Os compostos antimicrobianos podem ser aplicados a micrébios ou a superficies
sujas ou limpas usando diversos métodos. Esses métodos podem operar sobre um objeto,
superficie, corpo ou fluxo de agua ou gas, ou similar, colocando o objeto, superficie, corpo
ou fluxo em contato com um composto da invengdo. O contato pode incluir qualquer um dos
inlimeros métodos de aplicagdo de composto, como pulverizagdo do composto, imersao do
objeto no composto, tratamento do objeto com composto em forma de espuma ou gel ou
uma combinagao desses.

Um concentrado ou concentragdo de uso de um composto da presente invencao
pode ser aplicado ou colocado em contato com um objeto por qualquer método convencio-
nal ou aparelhos de aplicagdo de composto antimicrobiano ou de limpeza em um objeto. Por
exemplo, & possivel limpar, pulverizar, cobrir com espuma e/ou imergir o objeto no compos-
to, ou em uma solugdo de uso dele. O composto pode ser pulverizado, aplicado em forma
de espuma ou passado na superficie; pode-se fazer o composto fluir sobre a superficie ou
esta pode ser mergulhada no composto. O contato pode ser manual ou por maquina. Super-
ficies de processamento de alimentos, produtos alimenticios, aguas de processamento ou
transporte de alimentos e similares podem ser tratados com compostos estabilizados em
forma de liquido, espuma, gel, aerossol, gas, cera, sélido ou pd, de acordo com a invengao,
ou com solugdes desses compostos.
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Aplicagbes em lavanderia

Em alguns aspectos, os compostos também podem ser empregados na higieniza-
¢do de itens, como tecidos, que foram contaminados. Os itens sdo colocados em contato
com os compostos da invengdo em temperaturas de uso na faixa de cerca de 4 °C a 80 °C,
por um periodo eficaz para a higienizagao, desinfecgado e/ou esterilizacdo deles. Em alguns
casos, 0s compostos da presente invengao podem ser usados para clarear e/ou higienizar
itens a uma temperatura de cerca de 30 °C a 50 °C ou cerca de 40 °C. Em certos casos, 0s
compostos da presente invengdo podem ser injetados na agua de lavagem ou enxague de
uma lavadora de roupas e colocados em contato com o tecido contaminado por tempo sufi-
ciente para higieniza-lo. Em outros casos, o tecido contaminado é colocado em contato com
os compostos e composigbes da presente invengao por cerca de 5 a 30 minutos. O excesso
da solugéo pode ser removido por enxague ou centrifugac¢éo do tecido.

Em alguns aspectos, os compostos da presente invengéo podem ser usados como
um agente alvejante para branquear, clarear ou remover manchas de um substrato, por e-
xemplo, superficie dura ou tecido. Os compostos da presente inven¢gao podem ser usados
para clarear ou remover manchas de qualquer téxtil convencional, incluindo, mas ndo se
limitado a, algodao, misturas de algodao e poliéster, 13 e poliéster. Os compostos da presen-
te invengdo também séo tolerantes a téxteis, ou seja, eles nédo irdo degradar de maneira
substancial o tecido ao qual sdo aplicados. Os compostos da presente inven¢do podem ser
usados para remover uma variedade de manchas de diversas fontes, incluindo, mas néo
limitado a, batom, pigmento/sebo, pigmento/lanolina, ferrugem, azeite de oliva, 6leo mineral,
6leo do motor, sangue, maquiagem, vinho tinto, cha, ketchup e suas combinacdes.

Em alguns casos, os compostos da presente invengdo podem ser usados como a-
gente alvejante acido e com pouco odor. Em certos casos, os compostos da presente inven-
¢ao podem ser usados como agente alvejante com pouco odor em pH neutro, ou seja, cerca
de 7. Em outros, os compostos da presente invencdo podem ser usados em pH alcalino,
como 8, 9 ou 10. Os compostos da presente invengdo também podem ser usados como um
produto completo: acido, alvejante e esterilizante.

Os compostos e composicbes da presente invencdo podem ser usados isolada-
mente para tratar itens, como téxteis, ou podem ser usados em conjunto com detergentes
convencionais adequados para os itens a serem tratados. Os compostos e composi¢des da
invencdo podem ser usados com detergentes convencionais de diversas maneiras, por e-
xemplo, podem ser formulados com um detergente convencional. Em outros casos, os com-
postos e composigées da invencdo podem ser usados para tratar o artigo como aditivo se-
parado do detergente convencional. Quando usados como um aditivo separado, os compos-
tos e composigdes da presente invengdo podem entrar em contato com o artigo a ser trata-
do em qualquer momento. Por exemplo, os compostos e composigdes da invengdo podem
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entrar em contato com o artigo antes, depois ou basicamente de forma simultanea ao conta-
to dos itens com o detergente selecionado.

Em alguns casos, quando usado como agente alvejante e/ou de higieniza-
¢ao/desinfeccdo em aplicagdes de lavanderia, um composto ou mistura de compostos da
presente inven¢do estard presente em uma composicdo de cerca de 5 ppm a 1.000 ppm.
Em outros, quando usado como agente alvejante e/ou de higienizagdo/desinfecgdo em apli-
cagles de lavanderia, um composto ou mistura de compostos da presente invengio estara
presente em uma composi¢ao de cerca de 25 ppm a 100 ppm. Em outras situagdes, quando
usado como agente alvejante e/ou de higienizagdo/desinfecgdo em aplicagdes de lavanderi-
a, um composto ou mistura de compostos da presente inveng¢ado estara presente em uma
composicdo de cerca de 20, 40, 60 ou 80 ppm. Em outras, um préprio composto ou mistura
de compostos da presente invengdo serd usado como agente alvejante, ou seja, 0 composto
ou mistura de compostos estara presente em uma composicao em cerca de 100% do peso.

Limpeza no local

Outras aplicacdes de limpeza em superficie dura para os compostos da presente
invengdo incluem sistemas de limpeza no local (CIP), sistemas de limpeza fora do local
(COP), descontaminadores de maquinas de lavar, esterilizadores, maquinas de lavar produ-
tos téxteis, sistemas de ultra e nanofiltragem e filtros de ar internos. Os sistemas COP po-
dem incluir sistemas facilmente acessiveis, incluindo tanques de lavagem, recipientes de
imersao, baldes de esfregdes, tanques de retengdo, pias de higienizacio, lavadoras de pe-
¢as de veiculos, sistemas e lavadoras em lote ndo continuos, e similares. Os sistemas CIP
incluem os componentes internos de tanques, linhas, bombas e outros equipamentos de
processamento geralmente utilizados para processar fluxos de produtos liquidos, como be-
bidas, leite e sucos.

Em geral, a limpeza real do sistema ou de outra superficie no local (ou seja, a re-
mocéo de visceras indesejadas encontradas neles) é realizada com um material diferente, -
como um detergente formulado que € aplicado com agua aquecida. Apos essa etapa de
limpeza, a composi¢édo instantanea deve ser aplicada ou introduzida no sistema em uma
concentragd@o da solugdo de uso em agua nido aquecida, a temperatura ambiente. O CIP
geralmente emprega vazdes da ordem de cerca de 40 a 600 litros por minuto, de temperatu-
ras ambiente até cerca de 70 °C e tempos de contato de pelo menos cerca de 10 segundos,
por exemplo, cerca de 30 ou 120 segundos. A presente composicao pode permanecer em
uma solugéo em agua fria (por exemplo, 4 °C/40 °F.) ou aquecida (por exemplo, 60 °C/140
°F). Embora normaimente nao seja necessario aquecer a solugdo aquosa de uso da presen-
te composicéo, em algumas circunstancias o aquecimento pode ser desejavel para melhorar
sua acao. Esses materiais sdo Uteis em qualquer temperatura concebivel.

Um método de higienizar instalagées de processamento fixas no local inclui as se-
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guintes etapas. A solugdo de uso da invengao é introduzida nas instalagdes de processo a
uma temperatura na faixa de 4 °C a 60 °C. Apds a introducéo da solu¢do de uso, ela é man-
tida em um recipiente ou aplicada por todo o sistema por tempo suficiente para higienizar as
instalagcdes de processamento (por exemplo, para matar micro-organismos indesejaveis).
Apoés as superficies serem higienizadas através da presente composicao, a solugao de uso
é drenada. Apds a conclusdo da etapa de higienizacdo, o sistema pode opcionalmente ser
enxaguado com outros materiais, como agua potavel. A composi¢éo pode ser aplicada nas
instalacdes de processamento por 10 minutos ou menos.

O presente método pode incluir o fornecimento da presente composi¢cao pelo forne-
cimento de ar para limpeza no local ou outras superficies, como aquelas dentro de tubos e
tanques. Esse método de fornecimento de ar pode reduzir o volume necessario da solucao.

Contato de um produto alimenticio com compostos de 4cido sulfoperoxicarboxilico

Em alguns aspectos, a presente invengao fornece métodos para colocar em contato
um produto alimenticio com um composto ou composi¢do de acido sulfoperoxicarboxilico
empregando qualquer método ou aparelho adequado para a aplicagdo desse composto ou
composicdo. Por exemplo, em alguns casos, o produto alimenticio é colocado em contato
com um composto da presente invengdo por meio de pulverizagdo, imersdo ou tratamento
em forma de espuma ou gel. O contato com um spray, espuma, gel ou através de imersao
pode ser realizado de diversas maneiras conhecidas por pessoas qualificadas para aplicar
agentes antimicrobianos em alimentos. O contato com o produto alimenticio pode ocorrer
em qualquer local no qual o produto possa ser encontrado, como campo, local ou fabrica de
processamento, veiculo, armazém, loja, restaurante ou casa. Esses mesmos métodos tam-
bém podem ser adaptados para aplicar os compostos da presente invencdo a outros obje-
tos.

Os presentes métodos exigem um tempo minimo de contato do composto com o
produto alimenticio para a ocorréncia de efeito antimicrobiano significativo. O tempo de con-
tato pode variar de acordo com a concentragdo, método de aplicacio e temperatura do
composto de uso, e de acordo com a quantidade de sujeira e micro-organismos no produto
alimenticio, tipo de agente antimicrobiano ou similares. O tempo de exposicdo pode ser de,
pelo menos, 5 a 15 segundos. Em alguns casos, o tempo de exposi¢do & de cerca de 15 a
30 segundos. Em outros, o tempo de exposi¢cao & de, pelo menos, cerca de 30 segundos.

Em determinadas situagdes, o método de lavagem do produto alimenticio emprega
um spray de pressédo que inclui um composto da presente invencdo. Durante a aplicagéo da
solucdo de spray sobre o produto alimenticio, a superficie desse pode ser movida com agéo
mecanica, por exemplo, agitada, esfregada, escovada, etc. Essa agitagcdo pode acontecer
através de uma esfregacéo fisica do produto alimenticio, pela agdo da solugdo de spray sob
pressao, através de sonicagido ou outros métodos. A agitagdo aumenta a eficacia da solugéo
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de spray em matar micro-organismos, um motivo para isso &€ pode ser uma melhor exposi-
¢io a solugio nas fendas ou pequenas colénias que contém micro-organismos. Para au-
mentar a eficacia, antes da aplicagao a solug@o de spray também pode ser aquecida a uma
temperatura de cerca de 15 a 20 °C, por exemplo, cerca de 20 a 60 °C. O composto estabili-
zado do spray pode ser deixado no produto alimenticio por tempo suficiente para reduzir
adequadamente a populagdo de micro-organismos e, em seguida, ser enxaguado, drenado
ou evaporado do produto.

A aplicagdo do material por pulverizagdo pode ser realizada utilizando uma vareta
para pulverizagdo manual, um pulverizador automatico de produtos alimenticios que se des-
loca ao longo de uma linha de produgao utilizando varios cabecotes de pulverizagéo para
garantir contato completo ou por outro aparelho de pulverizagédo. Uma aplicacdo automatica
de pulverizacdo envolve o uso de uma cabine de pulverizagdo. A cabine de pulverizagdo
basicamente limita o composto pulverizado ao interior da cabine. A linha de produgédo move
o produto alimenticio pela entrada da cabine de pulverizacéo na qual o alimento é pulveriza-
do em todas as suas superficies externas com sprays encontrados dentro da cabine. Depois
de que o produto alimenticio & totalmente coberto pelo material, esse material é drenado
para dentro da cabine. Entdo, o produto alimenticio pode sair da cabine. A cabine de pulve-
rizagdo pode incluir jatos de vapor usados para aplicar os compostos estabilizados da in-
vencao. Esses jatos de vapor podem ser usados em combinagio com a agua de resfriamen-
to para garantir que o tratamento que alcanc¢a a superficie do produto alimenticio esteja a-
baixo de 65 °C, por exemplo, abaixo de 60 °C. A temperatura do spray sobre o produto ali-
mentar é importante para garantir que este nao seja substancialmente alterado (cozido) pela
temperatura do spray. O padréo de pulverizagdo pode ser praticamente qualquer padrao util.

A imersdo de um produto alimenticio em um composto liquido estabilizado da pre-
sente invencdo pode ser obtida por uma variedade de métodos conhecidos por pessoas
qualificadas. Por exemplo, o produto alimenticio pode ser colocado em um tanque ou ba-
nheira com o composto estabilizado. Como opgdo, os produtos alimenticios podem ser
transportados ou processados em uma calha com o composto estabilizado. A solugéo de
lavagem pode ser agitada para aumentar sua eficacia e a velocidade em que ela reduz os
micro-organismos que acompanham o produto alimenticio. A agitagdo pode ser obtida por
métodos convencionais, incluindo ultrassom, aeragéo via borbulhamento de ar através da
solugdo, métodos mecanicos, como peneiras, pas, escovas, jatos de liquido movidos por
bomba ou combinagdes desses métodos. A solucdo de lavagem pode ser aquecida para
aumentar sua eficacia ao matar micro-organismos. Depois que o produto alimenticio foi i-
merso por tempo suficiente para obter o efeito antimicrobiano desejado, ele pode ser remo-
vido da banheira ou calha e 0 composto estabilizado pode ser enxaguado, drenado ou eva-

porado do produto alimenticio.
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Em outros casos, um produto alimentar pode ser tratado com uma versao em es-
puma do composto da presente invengdo. A espuma pode ser preparada pela mistura de
surfactantes de espuma com a solugdo de lavagem no momento do uso. Os surfactantes de
espuma podem ser de natureza n3o iénica, anidnica ou catidnica. Exemplos de tipos uteis
de surfactante incluem, mas ndo se limitam aos seguintes: etoxilatos de alcool, carboxilato
de etoxilato de alcool, 6xidos de amina, alquilsulfatos, alquiletersulfato, sulfonatos, incluindo,
por exemplo, alquilarilsulfonatos, compostos de amédnio quaternario, alquilsarcosinas, betai-
nas e alquilamidas. Normalmente, o surfactante de espuma é misturado com a solugao de
lavagem no momento do uso. Os niveis de solugdo de uso dos agentes formadores de es-
puma s&o de cerca de 50 ppm a cerca de 2,0% do peso. No momento do uso, pode-se inje-
tar ar comprimido na mistura e, em seguida, aplica-la a superficie do produto alimenticio por
meio de um dispositivo de aplicagdo de espuma, como um espumante de tanque ou de aspi-
racdo instalado na parede.

Em alguns casos, o produto alimenticio pode ser tratado com uma verséo do com-
posto da presente invencido em forma espessada ou gelificada. No estado espessado ou
gelificado, a solugdo de lavagem permanece em contato com a superficie do produto ali-
menticio por periodos mais longos, aumentando assim sua eficacia antimicrobiana. A solu-
cao espessada ou gelificada também adere a superficies verticais. O composto ou a solucéo
de lavagem pode ser espessado ou gelificado utilizando tecnologias existentes,' como: goma
xantana, espessantes poliméricos, espessantes celuldésicos ou similares. Sistemas de for-
magéo de micela em haste, como 6xidos de amina e contraions anidnicos, também podem
ser usados. Os agentes de formagdo espessantes ou gel podem ser usados no produto
concentrado ou em misturas com a solucédo de lavagem, no momento do uso. Os niveis de
uso tipicos dos agentes espessantes ou de gel variam de cerca de 100 ppm a cerca de 10%
do peso.

Meétodos de processamento de bebidas, alimentos e produtos farmacéuticos

Os compostos de acido sulfoperoxicarboxilico da presente invengdo podem ser u-
sados na fabricagédo de bebidas, alimentos e produtos farmacéuticos, incluindo suco de fru-
ta, laticinios, bebidas de malte, produtos a base de soja, iogurtes, alimentos para bebés,
produtos de agua engarrafada, chas, remédios para tosse, medicamentos e refrigerantes.
Os compostos da presente inven¢do podem ser usados para higienizar, desinfetar, agir co-
mo um esporicida ou esterilizar garrafas, bombas, linhas, tanques e equipamentos de mistu-
ra utilizados na fabricagdo de tais bebidas. Além disso, os compostos antimicrobianos de
acido sulfoperoxicarboxilico da presente inven¢do podem ser usados em operacdes de en-
chimento assépticas a frio nas quais o interior do alimento, bebida ou do recipiente farma-
céutico é higienizado ou esterilizado antes do enchimento. Nessas operagdes, um recipiente
pode ser colocado em contato com o composto de acido sulfoperoxicarboxilico desinfetante,
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usando, normalmente, um dispositivo de pulverizagdo, imersdo ou enchimento para colocar
o interior do recipiente em contato com o composto de acido sulfoperoxicarboxilico, por um
periodo suficiente para reduzir as populages de micro-organismos dentro do recipiente.
Pode-se entdo esvaziar o recipiente retirando a quantidade de desinfetante ou esterilizante
utilizado. Apds o esvaziamento, o recipiente pode ser enxaguado com agua potavel ou este-
rilizado e esvaziado novamente. Depois do enxague, o recipiente pode ser cheio com a be-
bida, alimento ou produto farmacéutico. O recipiente pode ser entdo vedado, tampado ou
fechado e, em seguida, embalado para remessa e venda final. O recipiente vedado pode ser
colocado em autoclave ou retorta para matar ainda mais micro-organismos.

Na manufatura de alimentos, bebidas ou produtos farmacéuticos, os micro-
organismos fangicos do género Chaetomium ou Arthrinium, e esporos ou bactérias do géne-
ro Bacillus spp podem ser um grande problema nos processos de engarrafamento, especi-
almente em processos de engarrafamento asséptico a frio. Os compostos de &cido sulfope-
roxicarboxilico da presente invengdo podem ser usados com a finalidade de controlar ou
reduzir significativamente (redugéo de mais de 5log1o) 0 nimero de micro-organismos Chae-
tomium, Arthrinium ou Bacillus nas linhas de engarrafamento de bebida, alimentos ou produ-
tos farmacéuticos usando técnicas de engarrafamento asséptico a frio.

Nessas técnicas, é possivel encher latas metalicas de aluminio ou ago, garrafas ou
recipientes de vidro, garrafas de plastico (PET, PBT ou PEN) ou similares, usando técnicas
de enchimento assépticova frio. Nesses processos, os materiais de acido sulfoperoxicarboxi-
lico da invencgéo podem ser usados para higienizar o interior de recipientes de bebidas antes
do enchimento com a bebida com ou sem gés. Bebidas com gas tipicas nessa aplicagédo
incluem, mas néo se limitam a, bebidas de cola, de frutas, ginger ale, root beer, cha gelado
(que podem ser sem gas) e outras bebidas comuns consideradas refrigerantes. Os materiais
de acido sulfoperoxicarboxilico da invengdo podem ser usados para higienizar os tanques,
linhas, bombas e outros equipamentos utilizados para a fabricagdo e armazenamento do
material de refrigerantes e também utilizado no engarrafamento ou em recipientes das bebi-
das. Em determinado caso, os materiais desinfetantes de acido sulfoperoxicarboxilico s&do
Uteis para matar bactérias, fungos e micro-organismos flingicos que podem estar presentes
nas superficies dos equipamentos de produgéo e nos recipientes de bebidas.

Os compostos de acido sulfoperoxicarboxilico da presente invengéo podem matar
de forma eficaz micro-organismos (por exemplo, redugdo > 1 log, até cerca de 5 logi em
30 segundos) a partir de um nivel de concentragéo de, pelo menos, cerca de 50 ppm, por
exemplo, cerca de 150, 500 ou 1.000 ppm de um composto de acido sulfoperoxicarboxilico.
Em determinado caso, o composto de acido sulfoperoxicarboxilico, exceto dgua, estaria pre-
sente em uma concentracgéo de cerca de 0,001 a 1% do peso, por exemplo, cerca de 0,01 a
0,15% do peso ou cerca de 0,05 a 0,1% do peso.
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Todas as formas de acido, sal, base e outras formas idnicas e nao idnicas dos
compostos descritos s&o incluidas como compostos da invengéo. Por exemplo, se um com-
posto € mostrado como um acido nesse documento, as formas de sal do composto também
séo incluidas. Da mesma forma, se um composto é mostrado como um sal, as formas de
acido e/ou base também sdo incluidas.

Pessoas qualificadas nessa area reconhecerao ou serdo capazes de determinar pe-
lo uso de, no maximo, uma experimentacéo de rotina, varios equivalentes aos procedimen-
tos, casos, afirmacdes e exemplos especificos descritos nesse documento. Esses equiva-
lentes sdo considerados como dentro do escopo da invencdo e sao abrangidos pelas afir-
macdes anexadas nesse documento. O contelido de todas as referéncias, patentes e pedi-
dos de patentes citados ao longo desse requerimento estdo incorporados no documento
para referéncia. A invengéo é ilustrada adicionalmente pelos seguintes exemplos, que nao
devem ser interpretados como limitantes.

EXEMPLOS

Alguns dos exemplos a seguir foram executados usando um produto de acido pero-
leico sulfonado. Sem querer ser vinculado a qualquer teoria em particular, acredita-se que o
peracido formado a partir de um material inicial de acido oleico sulfonado disponivel comer-
cialmente inclua uma mistura de compostos da presente invencdo. Acredita-se que isso se
deve, em parte, a natureza do material inicial de acido oleico sulfonado. Ou seja, acredita-se
que, visto que material inicial de acido oleico sulfonado é derivado de fontes naturais, ele
n&o € quimicamente puro, isto €, ndo contém apenas uma forma de acido oleico suifonado.
Assim, sem querer ser vinculado a qualquer teoria em particular, acredita-se que o acido
peroleico sulfonado (doravante denominado “produto de acido peroleico sulfonado”) utilizado
nesses exemplos incluiu uma mistura de cerca de 20 a 25% do peso do Composto A (acido
10-hidroxi-9-sulfooctadecaneperoxoico), cerca de 20 a 25% do peso do Composto N (acido
10,11-diidréxi-9-sulfooctadecaneperoxoico), cerca de 20 a 25% do peso do Composto | (aci-
do 9-hidréxi-10-sulfooctadecaneperoxoico) e cerca de 20 a 25% do peso do Composto O
(acido 8,9-diidroxi-10-sulfooctadecaneperoxoico). Acredita-se que o restante da composi¢ao
do peracido inclui cerca de 5 a cerca de 10% do peso de uma mistura desses compostos.

Exemplo 1 — Uso de um acido sulfoperoxicarboxilico como acoplador em condigbes
de aplicagéo de desinfecgéo de alto nivel

Os experimentos de estabilidade do acido peroxioctanoico (POOA) foram realiza-
dos sob condi¢cbes de desinfecgdo de alto nivel (HLD) para avaliar a estabilidade de uma
composicéao da presente invenc¢éo que incluiu um produto de acido peroleico sulfonado em
comparacdo com desinfetantes conhecidos e disponiveis comercialmente.

O Octave FS®, um produto que contém acido peroxioctanoico, disponibilizado co-
mercialmente pela Ecolab Inc., foi testado em comparagéo com as Férmulas A, Be C, e




10

15

46

suas misturas. A Formula A era uma mistura de: 2,5% do peso de Dequest 2010 (disponibi-
lizado comercialmente pela thermPhos), grau peracido; 61% do peso de peréxido de hidro-
génio (35%); 2,50% do peso de acido sulfurico (98%); 6,0% do peso de acido octanoico;
19% do peso de Hostapur SAS (40%) (disponibilizado comercialmente pela Clariant); e
9,00% do peso de SXS-40 (disponibilizado comercialmente pela Stepan Company). A Fér-
mula B era uma mistura de cerca de 20% do peso do produto de acido peroleico sulfonado,
cerca de 10% de acido peroctanoico, cerca de 15% do peso de acido octanoico e cerca de
0,5% do peso de peroxido de hidrogénio. A Férmula C era uma mistura de cerca de 25% do
peso do produto de acido peroleico sulfonado e cerca de 0,50% do peso de peréxido de hi-
drogénio. As misturas das formulas A, B e C também foram testadas. As solucdes de teste
foram diluidas com agua DI para compor uma solugdo com cerca de 1.000 ppm de POOA
presente em pH de cerca de 6,5. A tabela abaixo mostra as cinco solucdes testadas e a
quantidade de produto de acido peroleico sulfonado, POOA e peréxido de hidrogénio dispo-

niveis, em ppm, em cada uma das solugdes testadas.

Tabela 2.

Composigao da solugdo de teste

#1 #2 #3 #4 #5
Octave FS® (% do peso) 10.00 0 0 0 0
Formula A (% do peso) 0 4.2 0 0 0
Formula B (% do peso) 0 0.88 0.55 0.33
Férmula C (% do peso) 0 0.22 0.55 0.77
Peso final, com adi¢do de | 100 100 100 100 100
agua DI (g)
Produto de acido peroleico | 0 0 2318 2459 | 2554
sulfonado (ppm)
POOA (ppm) 1000 1000 800 500 300
H,0, 8050 8928 55 55 55

As amostras foram armazenadas a 40 °C e a quantidade de POOA presente foi
medida por cromatografia liquida de alto desempenho nos momentos selecionados. A tabela
a seguir mostra os resultados da analise de HPLC nas amostras em diversos momentos.

Tabela 3.
Solucgdo de teste
1 2 3 4 5
Tempo (horas) | POOA (ppm) | POOA (ppm) | POOA (ppm) | POOA (ppm) | POOA (ppm)
0 490 870 700 470 290
6 310 730 590 400 250
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24 0 120 350 240 150
48 0 10 240 160 100
72 0 0 180 130 80
9 dias 0 0 20 0 0

Esses resultados também estao representados graficamente na Figura 1. Como se
pode observar na tabela acima, e na Figura 1, as solugdes de teste, incluindo um composto
da presente invencéo, ou seja, solugbes de teste 3, 4 e 5, perderam menos POOA ao longo
das primeiras 24 horas em comparagdo com as outras duas solugdes de teste. Mesmo de-
pois de 48 horas, uma maior quantidade de POOA permaneceu nas solugdes de teste que
incluiam um composto da presente invengdo em comparag¢io com as outras solugcdes testa-
das. Para cada uma das solugdes de teste que incluia um composto da presente invencgao,
foi demonstrado que a perda de POOA nas solugbes nao foi linear, e que a taxa de decom-
posicdo de POOA foi drasticamente reduzida em proporgdées mais elevadas do produto de
acido peroleico sulfonado para POOA.

Outro estudo de estabilidade foi realizado para avaliar a estabilidade de uma com-
posicdo da presente invengao em uma temperatura elevada, ou seja, 37,7 °C (100 °F). Foi
usada uma solugéo que incluia cerca de 2% do peso do produto de acido peroleico sulfona-
do e cerca de 55% do peso de H,O,, entre outros ingredientes. A quantidade do produto de
acido peroleico sulfonado e H,O, foi medida ao longo de 48 dias. Os resultados sdo mostra-
dos na Figura 2. Como pode ser visto nessa figura, o composto peracido, o produto de acido
peroleico sulfonado manteve sua atividade ao longo do ensaio, mesmo nessa temperatura
acelerada.

Foi realizado um outro estudo de estabilidade para avaliar a estabilidade do acido
peroxioctanoico quando em contato com um composto da presente invengdo, ou seja, o
produto de acido peroleico sulfonado, em condi¢gGes ambiente. Para esse estudo, o pH esta-
va constantemente em torno de 6 a 6,5. Foram testadas trés féormulas diferentes para esse
estudo: A Formula D incluia cerca de 5 gramas de uma mistura do produto de acido perolei-
co sulfonado, acido peroxioctanoico, perdxido de hidrogénio e sulfato cumeno de sédio, en-
tre outros ingredientes; a Férmula E incluia cerca de 0,5 g de uma mistura do produto de
acido peroleico sulfonado e acido peroxioctanoico; e a Férmula F incluia Octave®, disponibi-
lizado comercialmente pela Ecolab Inc. A quantidade de acido peroxioctanoico ativo dispo-
nivel em varios momentos ao longo de 15 dias foi medida. Os resultados sdo mostrados na
tabela abaixo.

Tabela 4.

Férmula D Férmula E Férmula F
Tempo (dias) POOA (ppm) POOA (ppm) POOA (ppm)
0 590 640 570
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1 550 590 500
4 470 480 360
6 420 400 240
8 410 360 160
11 360 270 70
14 310 230 30

Esses resultados também estdo representados graficamente na Figura 3. Como
pode ser observado nessa tabela, e na figura, as férmulas que incluiam um composto da
presente invengao, ou seja, Férmulas D e E, mantiveram um nivel maior de POOA ao longo
de 15 dias. Assim, sem querer se vincular a qualquer teoria em particular, acredita-se que a
adicdo de uma composigdo que inclua os compostos da presente invencao atua para estabi-
lizar outros acidos percarboxilicos presentes na composigéo.

Exemplo 2 — Uso de um acido sulfoperoxicarboxilico como agente alvejante

A utilizagdo de um composto da presente invencdo como agente alvejante foi avali-
ada. A capacidade de remoc¢io de mancha da composicédo de limpeza foi determinada pela
lavagem com amostras de tecido manchadas artificialmente. As amostras manchadas foram
compradas de um fabricante ou distribuidor (por exemplo, Test Fabrics, Inc., West Pittston,
Pa., EUA). Os tipos de mancha, como azeite de oliva, sebo, maquiagem e vinho, sdo carac-
teristicos de manchas naturais encontradas em aplica¢des de lavanderia.

As amostras manchadas foram lavadas com a composi¢éo de limpeza em um dis-
positivo como o Terg-o-tometer (United States Testing Co., Hoboken, N.J., EUA). O Terg-o-
tometer é um dispositivo de lavagem para uso em laboratério composto por varios potes que
ficam em um Unico banho de agua a temperatura constante controlada, com agitadores sus-
pensos e controle de tempo e velocidade. Os parametros do teste de lavagem incluem: tem-
peratura de lavagem, duragéo da lavagem, pH, agitacdo mecéanica, dose de composicéo de
limpeza, dureza da agua, formula de lavagem e relacido pano/liquido. Apés concluir os tem-
pos de exposigdo adequados, as amostras de tecido foram removidas. As quimicas do teste
foram imediatamente descarregadas e as amostras foram enxaguadas com agua sintética
fria com dureza 5 até 5 ciclos de enchimento e enxague serem concluidos. Entdo, as amos-
tras foram colocadas em uma superficie plana e secas durante a noite sobre toalhas de al-
godao-poliéster branco antes de serem realizadas leituras de refletancia utilizando um es-
pectrofotdmetro, como o Hunter ColorQuest XE (refletancia).

Para determinar a porcentagem (%) de remog¢do da mancha (SR), por exemplo, a
capacidade de alvejamento, a refletancia da amostra de tecido foi medida em um espectro-
fotdmetro. O “valor L.” &€ uma leitura direta fornecida pelo espectrofotdmetro. L geralmente é
um indicativo de amplo espectro de refletancia visivel, em que um valor de 100% seria o



10

15

20

25

49

branco absoluto. A porcentagem de remogéo da mancha é calculada pela diferencga entre o
valor de luminosidade (L) inicial (antes da lavagem) e o valor final de L (ap6s a lavagem):

SR= ((LfinarLinicial)/(96-Linicia))X100%

Foi realizado um teste de alvejante que comparou uma composi¢ao que incluia um
produto de acido peroleico sulfonado com as seguintes composi¢cbes de alvejamen-
to/limpeza disponiveis comercialmente: Ozonit® e Oxysan®, disponibilizados pela Ecolab
Inc. Ozonit® representa um produto com 4,5% de acido peroxiacético enquanto Oxysan®
representa um produto com 0,6% de acido peroxioctanoico. A Férmula A era uma composi-
¢é0 que incluia cerca de 2% do peso do produto de acido peroleico sulfonado, cerca de 5%
do peso de acido peroxiacético e cerca de 1,5% do peso de acido peroxioctanoico. A Férmu-
la A foi usada na concentragéo de 1.200 ppm e tratada posteriormente em dois dos trés ca-
s0s com acido acético adicional para produzir soluges de teste com pH reduzido. Ozonit®
foi usado na concentragao de 2.000 ppm. Oxysan® foi testado em concentragdes de 1.272 e
2.545 ppm. Todas as solugbes de lavagem foram tratadas adicionalmente com Detergent
MP® e TurboCharge Il ®, ambos disponibilizados pela Ecolab Inc., e usados a 500 e 750
ppm, respectivamente. A temperatura do banho/lavagem foi mantida a 37,7 °C (100 °F). O
Detergent MP® e TurboCharge |l fornecem uma base detergente acumuladora alcalina co-
mum. Os resultados do teste de alvejamento sdo mostrados na tabela abaixo.

Tabela 5.

Remocao de Conc. de alvejante

mancha (%) de

algodao
Tipo de alvejante | Cha Vinho tinto | Ketchup | (mg/l) pH
Ozonit ® 29 59 27 2000 9.50
Oxysan® 21 66 19 1272 8.00
1X Oxysan® 33 69 27 2545 8.00
Férmula A, pH 8,0 | 37 73 38 1000 8.00
Férmula A, pH 8,5 | 38 72 41 1000 8.50
Férmula A, pH 9,0 | 34 69 36 1000 9.00

Como pode ser observado nessa tabela, as composi¢coes da Férmula A atingiram
maior percentual de remogao de manchas do que as solu¢des disponiveis comercialmente
testadas em todos os niveis de pH testados, em especial nos casos de ketchup, que repre-
senta uma mancha hidrofébica.

A Férmula A também foi testada usando um teste completo de alvejamento de ciclo
de lavagem. O teste foi realizado com uma lavadora comercial de 15 kg (35 Ib) com carre-
gamento lateral (UniMac UX35PVXR). Folhas de teste pré-manchadas com painéis multiplos
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(Ecomon N.° 1 & Ecomon N.° 4 incluiam 14 painéis manchados que podiam ser alvejados e
12 painéis manchados com pigmento que ndo podiam ser alvejados) foram adicionadas a
maquina de lavar vazia antes de iniciar um programa de lavagem de 20 minutos (normal-
mente a 40 °C). As substancias quimicas foram adicionadas em uma sequéncia escalonada
de 30 segundos pelos copos de distribuicdo suspensos depois de a maquina ser cheia com
48 | de agua sintética macia de dureza 5. A quimica inicial foi adicionada com o produto de-
tergente alcalino (cerca de 84 g de Turboemulsion, disponibilizado comercialmente pela
Ecolab Inc.). Entdo, a quimica de alvejamento foi adicionada a aproximadamente 30 segun-
dos ap6s a mistura de surfactante caustico e foi iniciado um ciclo de lavagem de 20 minutos.
Apos o ciclo de lavagem, a maquina foi drenada e 3 ciclos de enxague foram executados.
As folhas foram retiradas e secas naturalmente a 21 °C (70 °F) durante a noite antes da me-
dicdo da refletdncia de cada painel de amostra com um espectrofotdmetro Hunter Color-

Quest XE (refletancia) (filtro UV “IN”). Os resultados séo mostrados na tabela abaixo.

Tabela 6.
Valores de refletancia L °Remogdo da mancha,
%
Amostra |[°Apenas |[TE +|TE +|TE  + | TE + Ozonit
inicial Turboe- | °Férmul | *Ozonit | Férmula
manchada | mulsion | aA A
Manchas  que
podem ser alve-
jadas
Cha em AL 80.64 80.67 91.62 88.94 71.48 54.01
Cha em POL/AL | 80.43 79.24 91.17 88.28 68.96 50.40
Vinho tinto em | 73.66 85.94 93.03 92.06 86.72 82.36
AL
Vinho tinto em | 73.82 82.98 91.71 90.67 80.67 75.97
POL/AL, antigo
Café em AL 78.92 90.72 93.10 92.70 83.04 80.70
Café em | 79.77 92.27 93.62 93.28 85.34 83.26
POL/AL
Suco de grose- | 64.40 88.37 93.54 92.82 92.22 89.94
lha preta em AL
Suco de grose- | 63.57 85.02 93.30 92.07 91.68 87.89
lha preta em
POL/AL
Sangue em AL | 46.25 89.51 90.60 91.48 89.14 90.91




51

IEC 456, antigo

Sangue em AL
IEC 456, recente

49.36

93.06

93.81

93.88

95.30

95.45

San-
gue/Leite/Tinta
em AL

45.26

61.00

51.10

51.89

11.51

13.06

Cacau em AL
IEC 456, recente

75.22

83.76

83.47

83.27

39.72

38.74

San-
gue/Leite/Ferrug
emem AL

58.87

86.37

69.87

70.54

29.62

31.44

Ovo/Ferrugem
em AL

62.87

76.36

76.09

75.81

39.89

39.05

média / 14

66.65

83.95

86.15

85.55

68.95

65.23

Manchas  que
ndo podem ser

alvejadas

Pigmen-
to/Lanolina em
AL

71.98

80.90

78.63

80.55

27.70

35.68

Pigmen-
to/Lanolina em
POL/AL

66.65

82.38

73.28

81.72

22.60

51.35

Pigmento/Sebo
em AL

73.19

87.70

84.02

86.76

47.49

59.48

Pigmento/Sebo
em POL/AL

70.64

87.97

77.82

86.74

28.33

63.49

Ferrugem/Azeite
de oliva em AL

47.93

69.90

62.45

64.87

30.21

35.23

Ferrugem/Azeite
de oliva em
POL/AL

40.77

62.89

56.23

58.57

27.99

32.23

Ferrugem/Oleo
mineral em AL

59.76

72.35

68.93

71.80

25.30

33.21

Ferrugem/Oleo
mineral em
POL/AL

55.62

80.15

73.89

78.78

45.25

57.36
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Oleo de motor | 65.91 73.06 70.99 71.77 16.89 19.47
usado em AL

Oleo de motor | 61.10 68.27 64.08 66.01 8.53 14.08
usado em

POL/AL

Maquiagem em | 84.81 90.06 89.50 90.14 41.94 47.63
AL

Maquiagem em | 85.16 92.57 91.91 92.14 62.24 64.42
POL/AL

média / 12 70.85 86.01 81.49 84.62 32.04 42.80

Observagbes: 3. Turbo Usona é uma emulséo completa, comercialmente disponi-
vel, de quelantes de metal alcalino emulsificados com uma mistura de surfactantes feita pela
Ecolab, Inc. e foi utilizado neste teste a 1750ppm. 4. Ozonit Super é um desinfetan-
te/alvejante de &cido peracético e peréxido de hidrogénio utilizado na concentragdo de
2000ppm. Ozonit é uma mistura de &cido peracético e perdxido de hidrogénio feito pela Eco-
lab, Inc.. 5 A porcentagem de Remogdo da mancha foi calculada utilizando-se a seguinte
férmula: SR = ((Lfinal-Lincial)/(96-Lincial)) x 100% CO: Algoddo; POL/AL: mistura de poliés-
ter e algodéo

Como pode ser observado nessa tabela, a Férmula A, em média, fornece um alve-
jamento superior ao Ozonit®. Embora a superioridade nas manchas que podem ser alveja-
das seja de apenas 3,7 pontos (5,4%), no caso das manchas que mais resistentes a remo-
¢d0 na lavagem, como cha, a diferenca foi de até 17 pontos (24%) a mais.

Outro teste completo de lavagem foi conduzido usando um ciclo de lavagem (ma-
quina de lavar de tamanho normal com carregamento lateral), mas em vez de amostras
manchadas individuais, esse teste utilizou folhas com painéis multiplos combinando 14 a-
mostras manchadas e que podem ser alvejadas (Ecomon 4) e uma segunda folha que com-
binou 12 amostras manchadas com pigmento/hidrocarboneto que ndo podem ser alvejadas
(Ecomon 1). Esses painéis sdo feitos por encomenda para Ecolab pela wfk Testgewebe
Gmbh de Bruggen, Alemanha. Esse extenso teste de alvejamento utilizou um experimento
de design que variou as concentragdes, as vezes simultaneamente, com as temperaturas,
etc. Ap6s a concluséo do tempo de lavagem especificado, todas as folnas Ecomon foram
completamente enxaguadas, secas e sua refletividade a luz de amplo espectro foi medida,
novamente com filtragem de UV para remogéo de possiveis interferéncias de efeitos de bri-
lho 6ptico. Ao contrario dos dados do “tergotometer”, a porcentagem de remogéo de man-
chas n3o foi calculada, mas foi medida diretamente a partir do instrumento de refletancia
(Minolta CM-2610d Spektrophotometer). Um valor “Y”, representando refletividade de amplo
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espectro, foi relatado. Quanto maior o valor “Y”, mais branco o material e, portanto, maior o
clareamento ou remogao de mancha.

Nesse teste, a Formula A foi comparada a Ozonit®, Ozonit Super® (um produto
com 15% de acido peroxiacético disponibilizado pela Ecolab) e Oxysan®, que foram combi-
nados de varias maneiras com os seguintes agentes de limpeza de acumulo alcalino dispo-
niveis comercialmente: Triplex Emulsion®, disponibilizado pela Ecolab Inc.; Turbo Usona®,
disponibilizado pela Ecolab Inc.; Ozonit Super®, disponibilizado pela Ecolab Inc.; e Oxy-
san®, disponibilizado pela Ecolab Inc. Os resultados sio exibidos nas tabelas abaixo.

Tabela 7. Resultados do alvejamento

Procedi- Cha | Cha | Vinho [ Vinho Café | Café | Suco de | Suco de | Média
mento em [em tinto tinto em em groselha | groselha
AL | POL/ | em AL, | em AL POL/ | preta em | preta em
AL antigo | POL/A AL AL POL/AL
L, anti-
go

1,5 mi/ll de | 72.7 | 70.0 | 75.4 74.6 80.2 | 846 (825 84.1 78.0
2Triplex
Emulsion +
1 mll de
Férmula A
Condi-
cOes: 15
40°C

1,5 mifl de | 80.6 | 79.6 | 82.5 80.5 835 (86.0 |85.5 86.1 83.0
Triplex
Emulsion +
2 mil de
Férmula A
Condi-
cbes: 15
40°C

1,5 mi/l de | 82.6 | 83.1 | 84.3 80.9 843 | 86.0 |86.2 86.3 84.2
Triplex

Emulsion +
2,5ml/l de
Férmula A
Condi-

¢bes: 20
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40°C

1,5 mi/t de [ 785 | 79.0 | 82.2 82.1 848 (862 |86.7 86.5 83.3
Triplex

Emulsion +

1 mil de

Ozonit

Super

Condi-

coes: 10'

700

4 ml/l | 80.8 | 80.5 | 81.5 79.0 81.1 (842 |820 80.8 81.2
*Turbo

Usona + 2

mi/l

‘Ozonit

Perfor-

mance

Condi-

¢cbes: 20'

400

4 mil Tur- (792|779 (789 76.3 799 (833 |776 75.9 78.6
bo Usona

+ 4 mi

SOxysan

Condi-

cbes: 20

400

4 mi/l de| 822|817 |82.1 80.5 826 (852 |826 82.6 82.4
Turbo U-

sona + 2

mi/l de

Formula A

Condi-

coes: 15

400

LSD 18 |3 1.9 24 1.1 0.8 1.7 1.8 1.9
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1,5 mii|15 miiM|{15 miM|15 miMl|4 mil|4 mifl {4 mil|LSD
de de  Tr-|de Triplex |de  Tr- | ®Turbo | Turbo de
2Triplex | plex E-| Emulsion | plex E-| Usona | Usona + | Turbo
Emulsion | mulsion + | + 2,5ml/l | mulsion +| + 2 mi/l | 4 ml/t | Usona
+ 1 miA|2 mll de|de Fér-| 1 mii de | *Ozonit | *Oxysan |+ 2 mif
de For-| Féormula | mula A | Ozonit Perfor- | Condi- de
mula A|A Condi- Super mance | ¢des: 20' | Férmu-
Condi- Condi- ¢bes: 20' | Condi- Condi- | 400 la A
cbes: 15' | ¢bes: 15' | 400 ¢bes: 10' | ¢les: Condi-
400 400 700 20 coes:
400 15' 4000
Pigmen- | 54.3 55.6 56.8 67.3 57.5 56.6 54.8 6.1
to/
Lanolina
em AL
Pigmen- | 53.4 51.4 48.8 60.6 46.1 449 46.2 5.8
to/
Lanolina
em
POL/AL
Pigmen- | 68.3 59.7 59.6 67.5 60.1 58.0 60.9 6.7
to/
Sebo em
AL
Pigmen- | 66.0 54.2 54.7 73.4 53.2 50.5 54.3 6.3
to/
Sebo em
POL/AL
Ferru- 47.7 425 32.2 46.9 247 25.1 24.3 7.8
gem/Azei
te de
oliva em
AL
Ferru- 33.8 28.5 24.2 38.4 15.7 14.4 13.0 9.6
gem/Azei

te de
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oliva em
POL/AL

Ferru-
gem/Ole
o mineral
em AL

36.9

34.3

36.0

34.0

334

30.6

30.6

4.5

Ferru-
gem/Ole
0 mineral
em
POL/AL

42.4

43.9

35.8

46.6

31.0

32.7

37.7

8.2

Oleo de
motor
usado
em AL

427

43.9

426

46.0

440

449

46.3

26

Oleo de
motor
usado
em
POL/AL

37.7

34.7

33.7

36.4

32.2

33.5

33.8

1.6

Maquia-
gem em
AL

75.3

741

75.7

84.1

73.3

72.4

73.5

Maquia-
gem em
POL/AL

79.8

779

76.8

86.6

75.7

74.0

76.9

3.8

Batom
em AL

87.6

87.4

87.3

87.7

85.9

86.9

87.3

1.4

Batom
em
POL/AL

3.047
0618

Média

53.2

50.1

48.1

57.3

456

44.8

46.0

5.6

Observagdes:

1. O valor Y se refere ao valor de refletancia calculado pelo espectrofotémetro Minolta CM-2610d.

E muito similar ao valor L calculado pelos espectrofotémetros do Hunter Lab.

2. Triplex Emulsion é uma emulséo completa, comercialmente disponivel, de quelantes de metal

alcalino emulsificados com uma mistura de surfactantes feita pela Ecolab, Inc. (Europa).

3. Turbo Usona é uma emulsdo completa, comercialmente disponivel, de quelantes de metal al-

calino emulsificados com uma mistura de surfactantes feita pela Ecolab, Inc. (Europa).
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4. Ozonit Super é um desinfetante/alvejante de &cido peracético e peroxido de hidrogénio feito
pela Ecolab, Inc. (Europa). i

5. Oxysan é um desinfetante/alvejante de acido peracético e peroxido de hidrogénio e que
também contém acido peroxioctanoico, feito pela Ecolab, Inc. (Europa).

AL: Algodéo

POL/AL: mistura de poliéster e algoddo

Como pode ser observado nesses resultados, no geral as amostras lavadas com
composicbes da presente invengdo, ou seja, com a Férmula A, conseguiram alvejamento
similar em comparagdo com os agentes alvejantes disponiveis no mercado.

Exemplo 3 — Uso de um &cido sulfoperoxicarboxilico como agente alvejante

Um teste de clareamento foi realizado comparando uma composigéo que incluia um
acido sulfoperoxicarboxilico da presente invengdo, ou seja, acido 11-
sulfoundecaneperoxoico (Composto D), com as seguintes composi¢des de alvejamen-
to/limpeza disponiveis comercialmente: Tsunami 100®, disponibilizado pela Ecolab Inc.; O-
xonia Active®, disponibilizado pela Ecolab Inc.; peréxido de hidrogénio (35%); e PAP-70®,
disponibilizado pela Solvay. Esses produtos quimicos foram utilizados no estado em que se
encontravam, exceto por ajustes de pH para pH 8 usando bicarbonato de sédio e para pH
12 através da adicao de hidroxido de sddio em agua dura de dureza 5.

Amostras de tecido manchadas com cha, sangue ou vinho foram utilizadas neste
exemplo. As amostras manchadas foram lavadas utilizando o mesmo procedimento experi-
mental descrito anteriormente no Exemplo 2. No entanto, para esse exemplo, as amostras
manchadas foram lavadas por 10 minutos a 48 °C (120 °F). O pH da solu¢do de lavagem
para todas as amostras foi de cerca de 9. A porcentagem de remogéo de mancha (SR) foi
determinada de acordo com o método descrito acima no Exemplo 2. A tabela a seguir mos-
tra os resultados desse estudo.

Tabela 9.

Remocgao de manchas de cha

Tipo de alve- | pH Temp. (F) | Tempo %SR Solugéo Solucédo de uso

jante de lava- de uso do | com oxigénio
gem alvejante disponivel (ppm)
(min) mg/l

Composigéo, | 9 120 10 37 1350 56

incluindo

composto D

Tsunami 9 120 10 34 770 56

100®

Oxonia Acti- | 9 120 10 27 410 56
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ve®

H,0, (35%) 120 10 24 340 56

PAP-70 120 10 63 1386 56

Agua (con- 120 10 11 0 56

trole)

Remogao de manchas de sangue

Tipo de alve- | pH Temp. (F) | Tempo %SR Solugdo | Solugdo de uso

jante de lava- de uso|com oxigénio
gem do alve- | disponivel (ppm)
(min) jante

mg/l

Composigéo, | 9 120 10 90 1350 56

incluindo

composto D

Tsunami 9 120 10 81 770 56

100®

Oxonia Acti- { 9 120 10 80 410 56

ve®

H.0, (35%) 120 10 82 340 56

PAP-70 120 10 88 1386 56

Agua (con- 120 10 36 0 0

trole)

Remocao de manchas de vinho tinto

Tipo de alve- | pH Temp. (F) | Tempo %SR Solucédo | Solugdo de uso

jante de lava- de uso | com oxigénio
gem do alve- | disponivel (ppm)
(min) jante

mg/l.

Composigao, | 9 120 10 62 1350 56

incluindo

composto D

Tsunami 9 120 10 57 770 56

100®

Oxonia Acti- | 9 120 10 41 410 56

ve®
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Hx0, (35%) |9 120 10 45 340 56
PAP-70 9 120 10 74 1386 56
Agua (con-|9 120 10 36 0 56
trole)

Como pode ser observado nessa tabela, com relagdo a manchas de cha, a compo-
sicdo PAP-70® obteve a maior remogéao de mancha. Depois dela, a composicdo com um
composto da presente invencdo obteve a mais alta porcentagem de remocédo de mancha.
Com relac@o as manchas de sangue, a composigdo contendo o acido sulfoperoxicarboxilico
da presente invengdo alcangou a maior remogdo de mancha. Contudo, todos os oxidantes
concentrados tiveram bom desempenho na remog¢do de manchas de sangue. Com relagéo
as manchas de vinho tinto, o acido sulfoperoxicarboxilico da presente invengao teve um bom
desempenho em comparagédo com o PAP-70®.

Exemplo 4 - Estudos de estabilidade

A estabilidade de um acido sulfoperoxicarboxilico da presente invengao, ou seja, a-
cido 11-sulfoundecaneperoxoico (Composto D), foi comparada com a do acido ftalimidope-
roxiexanoico (PAP). Os dados de estabilidade da amostra de PAP foram extraidos da paten-
te dos EUA N.° 5.994.284, atribuida a Clariant GmbH. As amostras do composto da presen-
te invencao foram armazenadas por quatro (4) semanas em diferentes temperaturas. A per-
da de oxigénio ativo foi medida por titrimetria. Os resultados sdo mostrados na tabela abai-

XO0.
Tabela 10.
Composto Tempo de armaze- | Temperatura (°C) Perda de oxigénio
namento (semanas) ativo (%)
Composto D 4 Temp. ambiente 0.78
Composto D 4 38 7.9
Composto D 4 50 16.7
PAP 4 25 1.4
PAP 4 40 2.0
PAP 4 50 12.0

Como pode ser observado nessa tabela, 0 composto da presente invencgéo foi mais
estavel, ou seja, perdeu menos oxigénio ativo, a temperatura ambiente, cerca de 23 °C, do
que o PAP a 25 °C.

Exemplo 5 — Desempenho de alvejamento de vérias formulas da presente invengéo

Um teste foi realizado para comparar as propriedades de clareamento de composi-

cOes da presente invengado com os seguintes agentes alvejantes disponiveis comercialmen-
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te: Ozonit®, disponibilizado pela Ecolab Inc., e PAP®, disponibilizado pela Clariant. Foram
usadas as seguintes composi¢cdes da presente invengéo: A Férmula A, que incluia cerca de
25% do peso do produto de Aacido peroleico sulfonado, cerca de 70% do peso de H,0,
(35%) e cerca de 5% do peso de HEDP 60; a Férmula B que incluia cerca de 24% do peso
de uma mistura de produto de acido peroleico sulfonado e acido peroxioctanoico, cerca de
72% do peso de H,0, (35%) e cerca de 4% do peso de HEDP 60; e a Férmula C que incluia
cerca de 20% do peso de uma mistura do produto de acido peroleico sulfonado e acido pe-
roxioctanoico, cerca de 62% do peso de H,O, (35%), cerca de 4% do peso de HEDP 60 e
cerca de 13% do peso de acido acético. Essas formulas foram comparadas a agentes alve-
jantes disponiveis no mercado, a 40 °C em um pH entre 7 e 8. O Ozonit® também foi testa-
do a 60 °C.

Para medir a habilidade de alvejamento das formulagdes, foi realizado um teste de
alvejamento descrito no Exemplo 2. Os resultados sdo mostrados na Figura 4. Como pode
ser observar nessa figura, as Férmulas A, B e C tiveram habilidade de alvejamento muito
superior em comparagdo com Ozonit® a 40°C. Quando o Ozonit® foi usado a 60 °C, as
Férmulas A, B e C tiveram habilidade de alvejamento muito similar. A Férmula C também
teve desempenho de alvejamento similar em comparagcdo com PAP. Assim, as Formulas A,
B e C mostraram propriedades de alvejamento iguais, se nao melhores, em comparagao
com agentes alvejantes conhecidos e disponiveis comercialmente, a 40 °C.

Exemplo 6 - Estudos antimicrobianos

(a) Eficacia bactericida

Foi realizado um experimento para determinar a eficacia bactericida de uma com-
posicdo de acordo com a presente invencao, com e sem surfactante, em comparagdo com
outros produtos disponiveis no mercado. A Férmula A incluia cerca de 1.190 ppm de um
produto de acido peroleico sulfonado, além de acido peroxioctanoico e acido peracético. O
surfactante usado nesse exemplo foi o Turboemulsion® (TE), disponibilizado comercialmen-
te pela Ecolab Inc. As composi¢bes foram testadas em relagdo & Clostridium difficile ATCC
9689, MRSA ATCC 33592, Enterococcus hirae ATCC 10541, Escheria coli ATCC 11229 e
Pseudomonas aeruginosa ATCC 15442, em tempos de exposigdo de 5 e 60 minutos. As
composicdes disponiveis comercialmente Ozonit® e PAP também foram testadas. As se-

guintes formulagdes foram testadas:

Tabela 11.
Formulacdo de | Concentracdo | Diluente Solugéo de uso no teste | pH
teste desejada de (volume da substancia
agente ativo de teste/volume total)

Férmula A com | 1.180 ppm Agua esté- | 0,194g de Férmula A + | 7.59
surfactante ril MilliQ 170 pl de TE/100g
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Férmula A sem | 1.190 ppm 0,194 g de Férmula| 8.53

surfactante A/100g

PAP® 1.820 ppm 0,182 g de PAP + 1,5 g { 8.50
de TE/N00 g

Ozonit® 2000 0,200 g de Ozonit + 1,5 | 7.21
g de TE/100 g

O método de teste utilizado estava de acordo com a Norma Europeia EN 13704:
Quantitative Suspension Test for the Evaluation of Sporicidal Activity of Chemical Disinfec-
tants and Antiseptics Used in Food, Industrial, Domestic and Institutional Areas. Em geral,
uma suspensado de teste de esporos bacterianos em uma solugdo de substancia de interfe-
réncia, simulando condigdes de limpeza, foi adicionada a uma amostra preparada da formu-
lagdo de teste diluida em agua dura. A mistura foi mantida na temperatura especifica pelo
tempo desejado. Nesse tempo de contato, uma aliquota foi tirada, a agcdo esporicida nessa
parte foi imediatamente neutralizada ou suprimida por um método validado. O nimero de
esporos bacterianos sobreviventes em cada amostra foi determinado e foi calculada a redu-
¢do em contagens viaveis.

As propriedades desinfetantes de cada uma das formulagdes, em 5 minutos e 40
°C, sd0 exibidas na Tabela 12.

Tabela 12.

Teste/Sistema Formula A comPAP Ozonit Férmula A sem surfac-
surfactante tante

MRSA >6.66 >6.66 >6.66 >6.66

Enterococcus hirae>6.26 >6.26 >6.26 >6.26

ATCC 10541

Escherichia colf>6.74 >6.74 >6.74 >6.74

ATCC 11229

Pseudomonas aeru-{>6.32 >6.32 >6.32 >6.32

ginosa ATCC 15442

Clostridium  difficile>3.87 1.17 2.57 3.09

ATCC 9689

Como pode ser observado nessa tabela, as composi¢cdes da presente invengao que
foram testadas foram tao eficazes como desinfetante quanto as formulagées testadas dispo-
niveis comercialmente. Além disso, no que diz respeito a Clostridium difficile, as composi-
cOes da presente invengéo foram mais eficazes do que os produtos testados disponiveis no

mercado.
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(b)Estabilidade e eficacia esporicida em 14 dias

Foi realizado um teste para determinar a estabilidade e eficacia esporicida de uma
composigéo da presente invencdo contra esporos. A composicao testada incluiu o produto
de acido peroleico sulfonado e uma quantidade de &cido peroxioctanoico. O método de teste
usado estava de acordo com a Norma Europeia EN 13704: Quantitative Suspension Test for
the Evaluation of Sporicidal Activity of Chemical Disinfectants and Antiseptics Used in Food,
Industrial, Domestic and Institutional Areas, descrita abaixo. A tabela abaixo exibe os resul-
tados desse estudo.

Tabela 13.

IAgua DI
pH 6,5

B. subtilis C. difficile

Condicoes de limpeza

20 °C

60 min 60 min

Reducdo de log de 3,84  Redugéo de log de 2,71

Também foi testada uma composigdo que incluiu 30 ppm de &cido peroxioctanoico.
A composicio de apenas acido peroxioctanoico néo resultou em reducio.

A Figura 5 mostra o impacto da estabilidade que o composto usado da presente in-
vengao, ou seja, o produto de acido peroleico sulfonado, teve sobre a quantidade de POOA
ao longo do tempo durante esse estudo. Como é possivel observar nessa figura, a quanti-
dade de POOA disponivel ao longo do tempo foi maior com a amostra de POOA estabiliza-
da com uma composicdo da presente invengdo em comparagdo com uma amostra de
POOA nio estabilizada com uma composicao da presente invengéo.

(c) Efeito sinérgico de uma composigdo da presente invengdo com um desinfetante
conhecido '

Para esse estudo, foi usado o ASME 1052-96: Um método de teste padréo para efi-
cécia de agentes antimicrobianos contra virus em suspens&o. Uma composi¢ao que incluiu
1.000 ppm de &cido peroxiacético (POAA) foi testada isoladamente e em combinagdo com o
produto de acido peroleico sulfonado.

A solucdo de POAA sozinho n&o mostrou uma completa inativacao de poliovirus ti-
po 1 apds um tempo de exposicao de 4 minutos. As redugdes na titulagéo viral foram < 0,75
e < 0,50 logso. Quando a solugdo de POAA foi testada com 1.000 ppm de produto de &cido
peroleico sulfonado, ela apresentou uma inativagdo completa de poliovirus tipo 1 apés um
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tempo de exposicdo de alguns minutos e, portanto, foi eficaz contra o virus. A reducdo na
titulagéo viral foi = 5,75 logo.

(d) Efeito sinérgico de um composto da presente invengéo com &cido peroxiocta-
noico

Para esse estudo, foi utilizado o MS103: Um teste tuberculocida quantitativo O pro-
duto de acido peroleico sulfonado foi testado isoladamente e em combinacdo com o acido
peroxioctanoico em varias concentragdes contra a Mycobacterium bovis BCG. As composi-
coes foram testadas em um pH de 6,5 em temperatura ambiente. Os resultados sdo mostra-

dos na tabela abaixo.

Tabela 14.
Substéncia de teste [Tempo de exposi¢éo lRedugéo de log
1.000 ppm do produto de acido peroleicol
PP P P 2,5 min 4.46
sulfonado
5 min 5.11
300 ppm de POOA 2,5 min 3.48
5 min <4.31
1.000 ppm do produto de acido peroleico .
2,5 min >7.31
sulfonado e 300 ppm de POOA
5 min >7.31
1.000 ppm do produto de acido peroleico .
2,5 min >7.31
sulfonado e 150 ppm de POOA
5 min >7.31

Como é possivel observar nessa tabela, as amostras tratadas com uma composi-
cdo da presente invengao que incluia o produto de acido peroleico sulfonado e POOA tive-
ram maior redugao de log da Mycobacterium bovis BCG do que as amostras tratadas com o
produto de acido peroleico sulfonado ou POOA isoladamente. Contudo, verificou-se que as
amostras tratadas apenas com o produto de acido peroleico sulfonado tiveram maior redu-
¢éo de log de bactérias do que as amostras tratadas apenas com POOA.

(e) Uso de um composto da invengédo como desinfetante hospitalar

Para esse teste, foram usados o Método Oficial da AOAC 955.15 -Testing Disinfec-
tant Against Staphylococcus aureus e o Método Oficial da AOAC 964.02 - Testing Disinfec-
tants Against Pseudomonas aeruginosa. A composicao utilizada incluiu o produto de acido
peroleico sulfonado e acido peroxioctanoico (POOA), em diferentes concentragdes. A tabela
a seguir resume o procedimento de teste utilizado e os resultados.
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Tabela 15.

Concentragdo [Diluente |Diluicao pH do teste
Substancia deldesejada (Volume do sistema de teste / Vo
teste lume total)
Produto de{1.000 ppm do}400 ppr;1|2,9109 de produto de acido perolei+6.5
acido peroleicojproduto dejagua durajco sulfonado + 0,2345g de POOA
sulfonado acido peroleicolsintética |1.500 g
POOA sulfonado

300 ppm de

POOA

1.000 ppm do| 0,1852 g de produto de acido pero{6.5

produto del leico sulfonado + 0,4690 g de

acido peroleico)
sulfonado

150 ppm de
POOA

[PooA 7 1.500 g

Sistema de test

[N.> de tubos negativos|

Staphylococcus aureus ATCC]
6538

1.000 ppm de produto de acido pe-
roleico sulfonado + 300 ppm de
POOA

60 /60

Staphylococcus aureus ATCC
6538

1.000 ppm de produto de acido pe-
roleico sulfonado + 150 ppm deg
POOA

60 /60

POOA

Pseudomonas aeruginosal1.000 ppm de produto de acido pe-{60 /60

ATCC 15442 roleico sulfonado + 300 ppm de
POOA

Pseudomonas aeruginosal1.000 ppm de produto de acido pe4{60 /60

ATCC 15442 roleico sulfonado + 150 ppm de

Como se pode observar nessa tabela, as composices testadas foram eficazes

contra cada um dos sistemas de teste.

Exemplo 7 - Habilidades de acoplamento dos compostos da presente invengéo

A habilidade de uma composigéo da presente inven¢io que inclui o produto de aci-

do peroleico sulfonado para acoplar acido octanoico foi comparada as habilidades de aco-



65

plamento de dois agentes de acoplamento conhecidos e disponiveis comercialmente: NAS e
alquilbenzeno linear sulfonado (LAS).
Os resultados podem ser visualizados na Figura 6. Como se pode observar nessa
figura, um grama do produto de acido peroleico sulfonado foi capaz de acoplar duas vezes
5 mais acido octanoico em comparagido com os outros agentes de acoplamento testados.
Exemplo 8 — Formagéo de acidos carboxilicos sulfonados e seus sais percarboxili-
cos
Foi realizado um estudo para determinar o efeito da posi¢do do grupo sulfonado
sobre o acido carboxilico na formagédo de um peracido. Especificamente, o estudo foi reali-
10  zado para determinar se ter o grupo sulfonado na posigéo a proibe a oxidagéo e/ou peridro-
lise do grupo de acido carboxilico para formar o acido peroxicarboxilico correspondente.
Sais de acido graxos sulfonados (ésteres metilicos) disponiveis comercialmente séo
predominantemente sulfonados em q, incluindo, por exemplo, Alpha-Step PC-48 (disponibili-
zado comercialmente pela Stepan Comp.), Alpha-Step MC-48 (MC-48) (disponibilizado co-
15  mercialmente pela Stepan Comp.), Alpha-Step BSS-45 (disponibilizado comercialmente pela
Stepan Comp.) e MES (disponibilizado comercialmente pela Lion Corporation). Estrutural-
mente, esses compostos sdo ésteres alfassulfometilicos de sédio C12-C15 € 0s sais de acido
graxo alfassulfodissédicos C1,-C1s. Suas estruturas sdo apresentadas abaixo:

o

OCH;

SO;Na

ONa
SO;Na
O acido oleico sulfonado € outro acido graxo sulfonado disponivel comercialmente.
20 Esses compostos séo principalmente sais de acido 8-sulfo-octadecenoico, com uma minoria

de sais de acido 9-sulfo-10-hidréxi-octadecanoico. Eles ndo sado sulfonados na posicao a. As

estruturas desses tipos de compostos sdo mostradas abaixo:
o]

\/\/\/\/Y\/\/\/\LOM*

SO;M*
o

OoM*
OH

SO,M*
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Acidos graxos sulfonados em a foram preparados pela hidrélise da mistura de éster
metilico de acidos graxos sulfonados em a e o acido (MC -48). Em um béquer com 25 g de
MC-48, foram adicionados 12g da solugdo NaOH a 50%. A mistura foi agitada a temperatura
ambiente por 3 horas. A mistura foi entédo acidificada com a adi¢do de H,SO, (50%) até que
o pH da mistura atingiu cerca de 0 -1. O precipitado sélido branco foi filtrado, lavado com
agua fria e secado. O p6 branco sélido produzido foi avaliado usando **C NMR (DMSO-dg).
O grupo metila do éster metilico da matéria-prima néo foi observado, indicando uma hidréli-
se completa.

A fim de tentar formar o peracido usando uma reagéo de hidréxido catalisada por
acido, foi executada a seguinte reacdo. 0,5 g do sulfonato de acido graxo derivados de MC-
48, como preparado acima, foi pesado em um béquer de 50 ml. A esse béquer, foram adi-
cionados 30 g de H,0, (35%). Em seguida, 5g de H,SO, (985) foram adicionados lentamen-
te, produzindo uma solugéo transparente. Apés repousar a 50 °C por 24 horas, a solugéo foi
analisada para determinar a presenca de um peracido.

Para determinar a presenga de um peracido, foi usada uma titulagao iodométrica
cinética semelhante ao método divulgado em Sully e Williams (“The Analysis of Per-Acids
and Hydrogen Peroxide,” The Analyst, 87:1037, p. 653 (ago. de 1962)). Esse método de-
monstrou um limite de deteccdo menor de cerca de 0,3 ppm para POAA. Em vista da rela-
cdo de peso molecular do POAA com a perspectiva de acido percarboxilico do PC-48, o
limite de detecgdo foi estimado em cerca de 1,4 ppm (3,93 X 10° M). Nao foi observada
formacgédo de peracido. Isso é equivalente a uma constante de formagao de acido percarboxi-
lico (Keq) inferior a 0,002, sugerindo que basicamente nenhum peracido foi formado.

Como opgio, a formagdo do peracido foi determinada usando *C NMR (D.0). U-
sando essa técnica, nio foi observado um sinal de ressonancia de carbonila do peracido.

Outras fontes de acidos graxos sulfonados em a, como Alpha-Step PC-48 e Alpha-
Step BSS-45 também reagiram com H,O, de forma semelhante e, em ambos os casos, ndo
foram detectados peracidos correspondentes.

Acidos graxos néo sulfonados em a também foram testados para determinar a pro-
babilidade da formagao de peracido. Para o acido oleico sulfonado examinado acima, a
constante de formacéo medida foi de 1,42. O acido undecenoico sulfonado foi coletado co-
mo um po6 sélido estavel, de modo a constante de formagao nao foi medida. Embora a cons-
tante de formagao do peracido de acido oleico sulfonado seja significativamente menor do
que aquela do peracido comercializado mais comumente, o acido peroxiacético (Keq =
2,70), ainda ¢ alta o suficiente para produzir resultados praticos.

No geral, sem querer se vincular a qualquer teoria em particular, acredita-se que o
grupo a-sulfo proibe a oxidagéo e/ou peridrélise do grupo de acido carboxilico por HO, no
peracido correspondente. Isso pode acontecer, em parte, devido a seus fortes efeitos de
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retirada de elétrons.

Exemplo 9 — Composigbes de desinfecgdo para limpeza no local

Foi realizado um estudo para determinar a eficacia das composi¢gées da presente
invengdo como desinfetantes utilizados em um método de limpeza no local. Foi preparada
uma composicéo que incluiu cerca de 5,85% do peso do produto de acido peroleico sulfona-
do e cerca de 11,6% de perdxido de hidrogénio, cerca de 1% do peso de um agente quelan-
te, cerca de 12,75% do peso de H,SO,, cerca de 13,6% do peso de NAS-FAL (suifonato de
octano de sédio) e cerca de 1,5% do peso de SXS (disponibilizado comercialmente pela
Stepan Company). Agua dura sintética foi usada para diluir a composicéo de teste até a
concentragdo desejada de peracido. O peracido foi testado nas concentragées de 1.000
ppm, 750 ppm e 500 ppm. Os pHs das solu¢des de uso foram os seguintes:

Concentragao de peracido na solugio de uso | pH

500 ppm de peracido 1.65
750 ppm 1.46
1.000 ppm 1.38

As solugbes de uso foram testadas contra Staphylococcus aureus ATCC 6538 e
Pseudomonas aeruginosa ATCC 15442. As machas organicas usadas foram soro bovino
fetal a 5%. O tempo de exposigcdo do teste foi de 5 minutos a uma temperatura de 20 £ 1 °C.
Uma tela neutralizadora também foi preparada como parte dos testes para verificar se o
neutralizador inutilizava adequadamente o produto e nao foi prejudicial para os organismos
testados. As placas foram incubadas a 35 °C por 48 horas com os sistemas de teste anterio-
res 4 exposi¢ao aos peracidos. Os resultados sdo mostrados na tabela abaixo.

Tabela 16.

Staphylococcus aureus ATCC 6538

| N.*. de tubos negativos / N.° de veiculos testa-

Substancia de fest

dos:

1.0'(5.07p'pm de composrigéo de perécidoh 66 /, '60' —

Pseudomonas aeruginosa ATCC 15442

N.? de tubOS_ negativos /'N.® de veicu-

Substancia de teste e
R o " | los testados -

17.000 Vppm de composicio de pérécido 60 /60

Controles de teste

Controle . =~ | Sistemadeteste - ~ " | Resultados -

Veicul‘ro negativo 1 hegativo de 1 testado'
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Veiculo positivo

Staphylococcus aureus ATCC 6538

1 positivos de 1 testados

Veiculo positivo

Pseudomonas aeruginosa ATCC 15442

1 positivos de 1 testados

Mancha organi-

ca

1 negativo de 1 testado

Neutralizagdo
(1.000 ppm)

Staphylococcus aureus ATCC 6538

6 positivos de 6 testados

Neutralizagdo
(1.000 ppm)

Pseudomonas aeruginosa ATCC 15442

6 positivos de 6 testados

Enumeragéo de
cultura

Staphylococcus aureus ATCC 6538

9,0 x 10° CFU/ml

Enumeracdo de

cultura

Pseudomonas aeruginosa ATCC 15442

1,0 x 10° CFU/ml

Enumeragédo de

veiculo

Staphylococcus aureus ATCC 6538

1,0 x 10° CFU/ml
1,0 x 10" CFU/veiculo

Enumeragdo de

veiculo

Pseudomonas aeruginosa ATCC 15442

2,3 x 10° CFU/mi
2,3 x 10’ CFUJ/veiculo

Staphylococcus aureus ATCC 6538

}Substanma de teste

N de tubos negatlvosl N de veiculos testados

500 ppm de composngao de peraCIdo

59/60

750 ppm de composi¢éo de peracido

60/60

Pseudomonas aerug/nosa ATCC 15442

:,:Substanma de teste

N de tubos negatlvosl N de veiculos testados

7 500 ppm de composngao de peracndo

58/60

750 ppm de composicéo de peracido

60 /60

Controles de teste

: Controle L

~[Setemadeteste.

Resultados

Veiculo negatlvo

1 negatlvo de 1 testado

Veiculo positivo

Staphylococcus aureus ATCC 6538

1 positivos de 1 testados

Veiculo positivo

Pseudomonas aeruginosa ATCC 15442

1 positivos de 1 testados

Mancha organica

1 negativo de 1 testado

Neutralizagdo

Staphylococcus aureus ATCC 6538

3 positivos de 3 testados

Neutralizagdo

Pseudomonas aeruginosa ATCC 15442

3 positivos de 3 testados

Enumeracgao

de

Staphylococcus aureus ATCC 6538

1,0 x 10° CFU/ml
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cultura

Enumeragdo de . 0
Pseudomonas aeruginosa ATCC 15442 | 1,0 x 10° CFU/ml

cultura

Enumeragdo de 7.2 x 10° CFU/ml
Staphylococcus aureus ATCC 6538 6

veiculo 7,2 x 10° CFU/veiculo

Enumeragdo de ] 2,0 x 10° CFU/ml
Pseudomonas aeruginosa ATCC 15442 .

veiculo 2,0 x 10° CFU/veiculo

Como se pode observar nesses resultados, as solugdes de uso testadas foram de-
sinfetantes eficazes contra Staphylococcus aureus e Pseudomonas aeruginosa nas concen-
tragbes testadas.

Outro estudo foi realizado para determinar a eficacia de desinfeccdo da solugao de
teste contra Staphylococcus aureus ATCC 6538 e Escherichia coli ATCC 11229 depois de
um tempo de exposicao de 30 segundos. Para esse experimento as solu¢des foram diluidas
para ter uma concentragdo de 50 ppm, 75 ppm ou 100 ppm do produto de acido peroleico
sulfonado. Os pHs das solugdes de uso foram os seguintes:

Concentragao de peracido na solugéo de uso | pH

50 ppm de peracido 270
75 ppm 2.47
100 ppm 2.30

As solugbes de uso foram testadas contra Staphylococcus aureus ATCC 6538 e
Escherichia coli ATCC 11229. O tempo de exposicao foi de 30 segundos a uma temperatura
de 25 £ 1 °C. Uma tela neutralizadora também foi preparada como parte dos testes para
verificar se o neutralizador inutilizava adequadamente o produto e nao foi prejudicial para os
organismos testados. As placas foram incubadas a 35 °C por 48 horas com os sistemas de

teste anteriores a exposicao aos peracidos. Os resultados sdo mostrados na tabela abaixo.

Tabela 17.

Numeros de in6culos
Sistemadeteste. ... - |CFUml.. . . = Crescimento.. . .de | Crescimento - mé--
Staphylococcus aureus 107);106, ‘1.09>x10“5 8.03, 8.04 — 8.04 —
ATCC 6538
Escherichia coli 138x 10°%, 151 x 10° | 8.14, 8.18 8.16
ATCC 11229

Staphylococcus aureus ATCC 6538
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50 ppm de compo- | 28 x 10", 20 x | 2.45, 2.30 2.38 5.66
sicdo de peracido 10'

75 ppm de compo- | 0 x 10", 100 x | <1.00, 3.00 <2.00 >6.04
sicdo de peracido 10’

100 ppm de compo- | 0 x 107, 0x 10" | <1.00, <1.00 <1.00 >7.04
sicao de peracido

Crescimento de

(Ci '
50 ppm de compo- 0x 10',2x 10" | <1.00, 1.30 <1.15 >7.01
sicao de peracido
75 ppm de compo- | 0x 10", 0x 10" | <1.00, <1.00 <1.00 >7.16
sicdo de peracido
100 ppm de com-|0x 10", 0x 10" | <1.00, <1.00 <1.00 >7.16
posicdo de peraci-
do

Como se pode observar nesses resultados, as solugdes de uso testadas foram de-
sinfetantes eficazes contra Staphylococcus aureus e Escherichia coli. A solu¢do de teste
que continha 100 ppm do produto de acido peroleico sulfonado foi o desinfetante mais efi-
caz.

Exemplo 10 - Propriedades espumantes das composigdes selecionadas da presen-
te invengéo

Foi realizado um estudo para determinar as propriedades espumantes das compo-
sicbes selecionadas da presente invencdo em comparagdo com composi¢des que incluiam
surfactantes disponiveis comercialmente. As seguintes composi¢ées foram preparadas: A
Foérmula A incluiu 50 ppm do produto de acido peroleico sulfonado em pH 2,48; a Féormula B
incluiu 50 ppm do produto de acido peroleico sulfonado em pH 6,75; a Férmuia C incluiu 64
ppm de um acido oleico sulfonado disponivel comercialmente (SOA) (Lankropol OPA (50%),
disponibilizado pela Akzo Nobel) em pH 2,48; a Formula D incluiu 64 ppm de um &acido olei-
co sulfonado disponivel comercialmente (Lankropol OPA - 50% disponibilizado pela Akzo
Nobel) em pH 6,56; a Formula E incluiu 128 ppm de um acido oleico sulfonado disponivel
comercialmente (Lankropol OPA - 50% disponibilizado pela Akzo Nobel) em pH 2,48; a
Formula F incluiu 128 ppm de um &acido oleico sulfonado disponivel comercialmente (Lan-
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kropol OPA - 50% disponibilizado pela Akzo Nobel) em pH 7,20; e a Férmula G incluiu 93
ppm de sulfonato de octano de sédio (NAS) (disponibilizado comercialmente pela Ecolab)
em pH 2,48. As alturas de espuma foram determinadas usando o seguinte método. Primeiro,
3.000 ml de cada férmula foram preparados e suavemente despejados dentro do cilindro
Glewwe. Uma régua foi anexada ao lado do cilindro, e a solucéo foi nivelada com a parte
inferior da régua. A bomba foi ligada. A altura da espuma foi estimada pela leitura do nivel
médio de espuma, de acordo com a régua. As leituras de altura de espuma foram feitas em
funcéo do tempo com um cronémetro ou timer. A bomba foi desligada e a altura da espuma
foi registrada em varios momentos. Os resultados s&o mostrados na tabela abaixo.

Tabela 18.
Amostra Tempo da bomba ligada (s) Tempo da bomba desligada (s)
30 60 300 30 60 300
Altura da | Altura da | Altura da | Altura da | Altura da | Altura da espu-
espuma espuma | espuma | espuma |espuma | ma (pol.)
(pol.) (pol.) (pol.) (pol.) (pol.)
Férmula A 25 3.8 5.5 35 2.0 0.5
Férmula B 15 2.0 25 0.2 <01 N/A
Férmula C 4.0 6.2 9.2 8.7 8.5 5.5
Férmula D 3.1 45 10 9.8 8.5 4.0
Férmula E 2.6 4.5 8.5 8.2 8.0 5.0
Férmula F 0.15 0.15 0.2 <0.1 <0.1 <0.1
Férmula G 1.0 1.0 1.2 0.4 0.2 <0.1

Como se pode observar nesses resultados, as formulas que incluiram composicées
da presente invengao, ou seja, Férmulas A e B, tiveram alturas de espuma muito menores
do que as Férmulas C e D, que incluiram a forma nao peracido do material sulfonado, ou
seja, acido oleico sulfonado. A altura reduzida da espuma das composicbes da presente
invengéo é util ao usar as composigées em aplicacbes nas quais a produgéo da espuma é
prejudicial para a aplicagdo, por exemplo, em uma aplicagéo de limpeza e/ou desinfec¢édo no
local.

Exemplo 11 - Composigbes para desinfecgdo em lavanderia

Foi realizado um estudo para determinar a habilidade de uma composicdo da pre-
sente invengao para desinfetar roupas durante a lavagem. Uma composicao que continha o
produto de acido peroleico sulfonado foi testada em comparagdo com composicdes de lim-
peza disponiveis comercialmente: Ozonit®, disponibilizada pela Ecolab Inc., e PAP-70®,
disponibilizada pela Solvay. As composi¢cdes foram testadas contra Staphylococcus aureus
ATCC 6538 e Pseudomonas aeruginosa ATCC 15442 a 40 °C (104 °F ) durante 6 minutos.
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Foi utilizado o seguinte método de teste. Foram obtidas amostras de tecido que haviam sido
enxaguadas com agua fervente contendo 300 gramas de carbonato de sédio e 1,5 grama de
um agente umectante nao idénico (por exemplo, Triton X-100), seguido por um enxague com
agua fria até que todos os indicios visiveis do agente umectante foram removidos. Foi per-
mitido que as amostras de tecido secassem completamente. As amostras de tecido foram
entdo colocadas em autoclave para esterilizagéo.

As substancias de teste foram entédo preparadas e as amostras de tecido foram ino-
duladas com as substancias de teste. Em seguida, as amostras inoculadas foram secas.
Entdo, as amostras foram colocadas em um verificador de velocidade de lavagem e agita-
das em agua de lavagem. A agua de lavagem foi removida da cadmara da lavadora, e tanto
ela como as amostras de tecido foram avaliadas quanto a redugéo da populagéo de micro-
organismos testados.

Os resultados sdo mostrados na tabela abaixo.

Tabela 19.
Teste/Sistema Composicdo que inclui pro- | PAP-70® Ozonit®
duto de acido peroleico
sulfonado
Tela de desinfe- | >3.82 >3.82 N/A
tante
Desinfetante (tela | 9 negativos/9 total 9 negativos/9 total | 5 negativos/9 total
de transporte de
tecido)

Como é possivel observar nesses resultados, a composicao da presente invengéo
testada apresentou uma redugéo superior a 3 log na agua de lavagem e nos transportadores
de tecido contra P. aeruginosa e nestes ultimos contra S. aureus.

A presente invencao também se relaciona a novos compostos e a sintese deles.
Assim, 0s exemplos a seguir sdo apresentados para ilustrar como alguns desses compostos
podem ser preparados.

Sintese de compostos selecionados da invengao

Preparagao do produto de acido peroleico sulfonado.

417,8 g de OA5-R (da Intertrade Organic, 40% de acido oleico sulfonado ativo) fo-
ram adicionados a um béquer de 2 litros imerso em uma grande banheira de gelo, a qual
foram adicionados posteriormente 66,4 g de Dequest 2010 (60% de acido hidroxietileno di-
fosfénico ativo, da Monsanto) e 535 g de peréxido de hidrogénio (46% ativo, da Solvay-
Interox). O béquer foi fixado com uma barra de agitagdo magnética e a solugdo foi agitada
vigorosamente enquanto foram acrescentados 940 g de acido sulfurico (96% ativo, da Mal-
linkrodt). A taxa de adi¢cdo do acido sulftrico foi controlada para produzir uma exotermia de
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48,9 °C (120 °F) na solugdo de reagdo e, embora isso fosse as vezes ultrapassado em va-
rios graus, nao foi permitido que ultrapassasse 51,7 °C (125 °F). Varios minutos apés con-
cluir a adigdo de acido sulfirico, o banho de gelo foi interrompido e a solugao heterogénea
foi agitada por 72 horas, permitindo que a temperatura fosse equilibrada com as condigdes
ambiente (21 °C/70 °F).

Varias horas ap6és a interrupgao da agitagdo, a solugdo de reagéo de duas fases foi
adicionada a um funil de separagé@o e as fases superior e inferior foram separadas. 239,4 g
da fase superior foram coletados e ela foi purificada adicionalmente por centrifugacéo a
3.000 rpm durante 10 minutos. A producéo da fase superior final foi de 206 g (produgéo ted-
rica de 174 g) e titulados como 55% de peroxiacido baseado em um suposto peso molecular
de 380. Além disso, a fase superior continha 1,8% de peréxido de hidrogénio. Uma amostra
da fase inferior centrifugada foi titulada como 13% de peroxiacido (MW 380) e 8,8% de pe-
réxido de hidrogénio.

Sintese do acido 11-sulfoundecanoico e do acido 10, 11-dissulfoundecanoico

0

HC\/\/\/M
2 OH

JNa28205 INaOH/TBPB

o]
/\/\/M O
OH
O

o:?:oojs;o
\
S0 ONa ONa

11-Sulfoundecanoic acid 10, 11-Disulfoundecanoic acid

Acido 11-sulfoundecanoico: Agua deionizada (150 ml), alcool isopropilico (200 ml) e
acido 11-undecilénico (28,56 g, 0,155 mol) foram colocados em um frasco de 1 litro equipa-
do com agitador, funil adicional, condensador de refluxo, termémetro e um tubo de entrada
de gas. Ao funil adicional foi acrescentada uma pré-mistura que continha 15,2 g (0,08 mol)
de metabissulfito de sédio e 1,28 g de NaOH em 55 g de agua. O dispositivo inteiro foi pur-
gado suavemente com nitrogénio. Apds o aquecimento para refluxo (82 °C), uma pequena
porgdo de perbenzoato de t-butila (de uma quantidade total de 0,5 g, 2,5 mmol) foi adiciona-
da ao frasco. Em seguida, a pré-mistura de metabissulfito de s6dio/NaOH foi adicionada
continuamente ao longo de um periodo de cinco horas a solugédo de reacdo por um funil de
adicdo. O restante do pérbenzoato de t-butila também foi adicionado em pequenas porgdes
durante esse tempo.

O solvente foi entdo removido sob pressao reduzida utilizando um rotavapor, € o
residuo foi lavado com acetona e entdo seco, produzindo 31,0 g de sdlido branco. A analise
RMN dos solidos ndo indicou a presenca das matérias-primas residuais. O sélido branco
obtido foi dissolvido em agua quente (100 ml, 75 °C) e neutralizado a um pH 5,5 com NaOH.
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Em seguida, 2,0 g de H,O, a 50% foram adicionados a solugéo. A solugéo foi entdo deixada
esfriar a temperatura ambiente, e o precipitado sélido foi filtrado, lavado com agua fria e se-
co, resultando em 21,0 g de sélido branco, caracterizado como acido 11-sulfoundecanoico
puro. *C NMR (D,0): 180, 51, 34, 28-29 (miltiplo), 27,5, 24,5, 24 ppm. MS (ESI): 265,1 (M*
-H).

Acido 10, 11-dissulfoundecanoico: Esse composto foi obtido como subproduto da
reacdo do acido 11-sulfoundecanoico, conforme descrito acima. O filtrado, apés a coleta do
acido 11-sulfoundecanoico por filiragem, foi concentrado em ~ 50 ml, quando o precipitado
comecou a se formar. A mistura foi resfriada no refrigerador, e o sélido adicional formado foi
filtrado, lavado com uma pequena quantidade de agua gelada e entdo seco, produzindo 5,0
g de solido branco. *C NMR (D,0): 184, 57, 51,5, 37,5, 28-29 (multiplo), 27,5, 26, 24 ppm.
MS (ESI): 345.0.

Sintese do acido 11-sulfoundecaneperoxoico (Composto D) e acido 10, 11-

dissulfoundecaneperoxoico (Composto E)

Acido 11-sulfoperoxiundecanoico:
o}

o -
0\ W il Q W\N
N oH——> s O—OH

Ho" Yo HO™ Sy

1,3 g de acido 11-sulfoundecanoico foi dissolvido em 2,5 g de acido sulfurico a
98%. A essa solugao (cuja temperatura ndo ultrapassou 60 °C) foi adicionado 1,5 g de H,0O,
a 50%, e a mistura resultante foi agitada a temperatura ambiente por 1,5 hora. Nesse mo-
mento, um sélido branco se precipitou da solugdo. A mistura foi reaquecida a 50 °C com um
banho de agua até que a solugéo ficou clara. A solugéo foi entdo agitada a temperatura am-
biente por 0,5 hora e resfriada no refrigerador. Em seguida, 20 ml de agua gelada foram
adicionados a mistura, o solido filtrado foi lavado com agua gelada e seco a vacuo, produ-
zindo 0,6 g de um sélido branco. "*C NMR (D,0): 176, 51,5, 30,5, 27,5-29 (m(ltiplo), 24,5,
24 ppm. MS (ESI): 281,5 (M* -H). Oxigénio disponivel (iodométrico): 5,41% (tedrico: 5.64%).

Acido 10, 11-dissulfoundecaneperoxoico (Composto E):

o o
0=S=0 o =S— o
BN /\jw _._.>H202/H+ RN M
5 OH ho s O—OH
HO™ “o o}

A 1,5 g de acido 10, 11-dissulfoundecaneperoxoico foram adicionados 2,5 g de
H,SO, a 96%, e a mistura foi agitada a temperatura ambiente. Em seguida, 1,0 g de H,O, a
50% foi adicionado lentamente (a temperatura nao ultrapassou 60 °C) & mistura a qual, apés
a adigao, foi aquecida a 50 °C com banho de agua, e a solugéo foi agitada por 2 horas. A
solucao foi entdo resfriada no refrigerador € 20 ml de 4gua gelada foram adicionados duran-
te a agitagdo. O precipitado sélido foi filtrado, lavado com agua gelada e seco a vacuo, re-
sultando em 1,0 g de sélido branco. *C NMR (D,0): 175,5, 57, 30,5, 27,5-29 (mdltiplo),
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24,5, 24 ppm. Oxigénio disponivel (iodométrico): 4,10 % (tedrico: 4.41%).
Sintese do acido 9/10-sulfoestearico (acido estedrico sulfonado)

0

l Na,S,05 / NaOH / TBPB

0
H3C\/\/\/\/\(\/\/\/\4— OH
0—8§—0

ONa

Agua deionizada (150 ml), alcool isopropilico (200 ml) e acido oleico (43,78 g, 0,155
mol) foram colocados em um frasco de 1 litro equipado com agitador, funil adicional, con-
densador de refluxo, termémetro e tubo de entrada de gas. Ao funil adicional foi acrescenta-
da uma pré-mistura que continha 15,2 g (0,08 mol) de metabissulfito de sédio (Na,S.0s5) e
1,28 g de NaOH em 55 g de agua. O dispositivo todo foi efervescido suavemente com nitro-
génio. Apos o aquecimento para refluxo (82 °C), uma pequena por¢ao de perbenzoato de t-
butila (de uma quantidade total de 0,5 g, 2,5 mmol) foi adicionada ao frasco. Em seguida, a
pré-mistura de Na,S,0s/NaOH foi adicionada pelo funil de adigdo continuamente ao longo
de cinco horas. O restante do perbenzoato de t-butila também foi adicionado em porgdes
durante esse tempo.

O solvente foi entdo removido sob presséo reduzida utilizando um rotavapor. Ao re-
siduo foram adicionados 100 ml de agua DI, e o pH da solucdo foi ajustado para 2,5 com
H,SO.. A mistura/solucgéo resultante foi transferida para um funil de separagdo, e a camada
oleosa superior (acido oleico ndo reagido) foi removida. A camada aquosa foi extraida com
éter de petréleo (2 x 50 ml) e, apds a remogao da agua, resultou em 12,5 g de sélido branco
pastoso. '°C NMR (D,0): 179, 60, 34,5, 32, 28,5-30 (mltiplo), 24,5, 22,5, 14 ppm. MS (ESI):
363,4 (M* -H).

Preparacao do acido 9/10-sulfoperoxiestearico (em formulacéo)

A uma mistura de 2,0 g de acido 9 ou 10-sulfoestedrico foram adicionados 2,0 g de
H,O, a 50%. A mistura foi agitada a temperatura ambiente até que todo o sélido fosse dis-
solvido. Em seguida, foram adicionados 2,0 g de H;PO, a 75% e a solugcao resultante foi
agitada a temperatura ambiente durante a noite. Nao foi feita qualquer tentativa de isolar o
4cido 9 ou 10-sulfoperoxiestearico puro da solugdo. O *C NMR (D,O) da solugdo mostrou
um pico de peracido (COOOH) a 174 ppm e o pai, um pico de acido carboxilico a 178 ppm.
A titulagao iodométrica (QATM -202) indicou 18,96% de acido sulfoperoxiestearico.



REIVINDICACOES
1. Composto, CARACTERIZADO pelo fato de ser de acordo com a Férmula I:

Ri—CH —R;—COOOH
SOsX"

(Férmula 1)
5 onde:
R, é hidrogénio ou um grupo alquila C, substituido;
R, é um grupo alquila C, substituido ou n&o substituido;
X é hidrogénio, um grupo catiénico ou um éster que forma uma fragéo;
néde1a10;
10 méde1a10;e
m+n é menor ou igual a 18, ou sais ou ésteres do mesmo.
2. Composto, de acordo com a reivindicagdo 1, CARACTERIZADO pelo fato de que
R4 é hidrogénio.
3. Composto, de acordo com a reivindicagdo 1, CARACTERIZADO pelo fato de que
15  R; é um grupo alquila C, substituido.
4. Composto, de acordo com a reivindicagdo 3, CARACTERIZADO pelo fato de que
o grupo alquila C4 é substituido por um grupo sulfonado.
5. Composto, de acordo com a reivindicagédo 1, CARACTERIZADO pelo fato de que

o composto mencionado é selecionado do grupo constituido de:

H H H
| g
HC C C CH /
G G (CHa)y o OH
20 SO3H |
H H H
| VA
HC T ﬁ (CHa)7 / O—OH
SO3H SO3H

sais, ésteres e misturas dos mesmos.
6. Composicdo, CARACTERIZADA pelo fato de que compreende um composto de

25 acordo com a Férmula I:
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R—CH —R;/—COOOH
SO X"

(Férmula 1)

onde:

R; € hidrogénio ou um grupo alquila C, substituido;

R, € um grupo alquila C, substituido ou n&o substituido;

X é hidrogénio, um grupo catiénico ou um éster que forma uma fragéo;

néde1a10;

méde1ai0;e

m-+n é menor ou igual a 18, ou sais, ésteres ou misturas dos mesmos.

7. Composigéo, de acordo com a reivindicagdo 6, CARACTERIZADA pelo fato de
que o composto mencionado ¢é selecionado do grupo que consiste de:

TN

HT ﬁ ﬁ (CHy) // O—OH
SO3H ,
LT °

HT C|3 ﬁ (CH2), // 0 OH
SOzH SO3H

e misturas e derivados dos mesmos.

8. Composicéo, de acordo com a reivindicagdo 6, CARACTERIZADA pelo fato de
que o pH da composigdo é menor que cerca de 9.

9. Composigdo, de acordo com a reivindicagdo 6, CARACTERIZADA pelo fato de
que o composto esta presente de cerca de 10 ppm a cerca de 100% em peso.

10. Composigéo, de acordo com a reivindicagdo 6, CARACTERIZADA pelo fato de
que o composto esta presente de cerca de 0,1% em peso a cerca de 10% em peso.

11. Composigéo, de acordo com a reivindicagdo 6, CARACTERIZADA pelo fato de
que o composto esta presente de cerca de 1% em peso a cerca de 5% em peso.

12. Composicdo, de acordo com a reivindicagdo 6, CARACTERIZADA pelo fato de
que o composto esta presente em uma quantidade antimicrobiana eficaz.

13. Composigéo, de acordo com a reivindicagdo 12, CARACTERIZADA pelo fato
de que o composto esta presente de cerca de 10 ppm a cerca de 100 ppm.

14. Composigéo, de acordo com a reivindicagdo 6, CARACTERIZADA pelo fato de

que o composto esta presente em uma quantidade eficaz para matar uma ou mais das bac-
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térias patogénicas ou de deterioragdo transportadas por alimentos associadas a um produto
alimenticio.

15. Composigdo, de acordo com a reivindicagdo 14, CARACTERIZADA pelo fato
de que o produto alimentar é selecionado do grupo que consiste de carne, produtos de car-
ne, frutos do mar, aves, produtos avicolas, vegetais, ovos, ovos vivos, produtos de ovo, ali-
mentos pronto para consumo, trigo, sementes, raizes, tubérculos, folhas, caules, espigas,
flores, brotos, temperos e suas combinacoes.

16. Composigdo, de acordo com a reivindicagdo 14, CARACTERIZADA pelo fato
de que a bactéria é selecionada do grupo que consiste de Salmonella typhimurium, Salmo-
nella javiana, Campylocater jejuin, Listeria monocytogenes, Escheriachia coli 0157:H7, leve-
duras, bolores e misturas dos mesmos.

17. Composigédo, de acordo com a reivindicagdo 6, CARACTERIZADA pelo fato de
que o composto esta presente em uma quantidade eficaz para reduzir uma populagao de
um micro-organismo selecionado do grupo que consiste de esporos, bactérias, bolores, le-
veduras, virus e misturas dos mesmos.

18. Composicdo, de acordo com a reivindicagéo 17, CARACTERIZADA pelo fato
de que o micro-organismo & selecionado do grupo que consiste de Staphylococcus aureus,
Pseudomonas aeruginosa, Staphylococcus aureus resistente a meticilina e misturas dos
mesmos.

19. Composigédo, de acordo com a reivindicagdo 17, CARACTERIZADA pelo fato
de que o micro-organismo ¢ selecionado do grupo que consiste de Bacillus subtilis, Bacillus
cereus, Clostridium sporogenes, Clostridium botulinum, Clostridium difficile, Clostridium spo-
rogenes € misturas dos mesmos.

20. Composigdo, de acordo com a reivindicagdo 17, CARACTERIZADA pelo fato
de que o micro-organismo ¢ selecionado do grupo que consiste de poliovirus, Mycobacteri-
um tuberculosis e misturas dos mesmos.

21. Composi¢éo, de acordo com a reivindicagdo 6, CARACTERIZADA pelo fato de
que a composigdo compreende também um agente oxidante.

22. Composicdo, de acordo com a reivindicagdo 21, CARACTERIZADA pelo fato
de que o agente oxidante compreende perdxido de hidrogénio.

23. Composigéo, de acordo com a reivindicagdo 21, CARACTERIZADA pelo fato
de que a composicdo compreende também pelo menos um &cido peroxicarboxilico C1 a
Cc22.

24. Composigdo, de acordo com a reivindicagdo 23, CARACTERIZADA pelo fato
de que o acido peroxicarboxilico compreende pelo menos um acido peroxicarboxilico C5 a
C11.

25. Composicédo, de acordo com a reivindicagdo 24, CARACTERIZADA pelo fato
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de que o &cido peroxicarboxilico compreende acido peroxioctanoico.

26. Composigdo, de acordo com a reivindicagdo 25, CARACTERIZADA pelo fato
de que o 4cido peroxioctandico esta presente de cerca de 0,1% em peso a cerca de 10%
em peso.

27. Composicdo, de acordo com a reivindicagdo 23, CARACTERIZADA pelo fato
de que o acido peroxicarboxilico compreende acido peroxiacético.

28. Composigdo, de acordo com a reivindicagdo 27, CARACTERIZADA pelo fato
de que o &cido peroxiacético esta presente de cerca de 1% em peso a cerca de 10% em
peso.

29. Composicdo, de acordo com a reivindicagdo 23, CARACTERIZADA pelo fato
de que a composigdo compreende também pelo menos um acido carboxilico.

30. Composigédo, de acordo com a reivindicagdo 29, CARACTERIZADA pelo fato
de que o acido carboxilico € pelo menos um acido carboxilico C5 a C11.

31. Composicdo, de acordo com a reivindicagdo 23, CARACTERIZADA pelo fato
de que a composi¢do compreende pelo menos um acido peroxicarboxilico C1 a C4 e pelo
menos um acido carboxilico C5 a C11.

32. Composicdo de clareamento antimicrobiana aquosa, CARACTERIZADA pelo
fato de que compreende:

a) um composto de acordo com a Férmula I:

R—CH —R;/—COOOH
SO X

(Formula )

onde:

R: é hidrogénio ou um grupo alquila Cy, substituido;

R, é um grupo alquila C, substituido ou ndo substituido;

X é hidrogénio, um grupo catidnico ou um éster que forma uma fragéo;,

néde1a10;

méde1a10;e

m+n € menor ou igual a 18, ou sais ou ésteres dos mesmos,

(b) um acido carboxilico C; a Cy;

(c) um &cido carboxilico Cs a Cq4;

(d) um agente oxidante

onde o pH da composigdo é de cerca de 7 a cerca de 14.

33. Composicédo, de acordo com a reivindicagdo 32, CARACTERIZADA pelo fato
de que o acido carboxilico C; a C4 é acido acético.

34. Composicédo, de acordo com a reivindicagdo 32, CARACTERIZADA pelo fato
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de que o acido carboxilico Cs a C44 é acido octandico.
35. Composicéo, de acordo com a reivindicagdo 32, CARACTERIZADA pelo fato
de que o composto de Férmula | é selecionado do grupo que consiste de:

H O H H
| 2
HC C C CH //
c G (CHy) O—OH
SOsH ,
H H H
| Vi
HC C|3 ﬁ (CH2), / o OH
SOzH SO3H

e misturas e derivados dos mesmos.

36. Composigdo, de acordo com a reivindicagdo 32, CARACTERIZADA pelo fato
de que a composi¢do é estavel a 122 °F (50 °C) por pelo menos cerca de 4 semanas.

37. Composicdo, de acordo com a reivindicagdo 32, CARACTERIZADA pelo fato
de que o agente oxidante compreende peréxido de hidrogénio.

38. Composigdo, de acordo com a reivindicagdo 32, CARACTERIZADA pelo fato
de que ainda compreende um agente estabilizante.

39. Composigdo, de acordo com a reivindicagdo 38, CARACTERIZADA pelo fato
de que o agente estabilizante é selecionado do grupo que consiste de agentes complexan-
tes de acido aminopolifosfénico organico, agentes complexantes de acido hidroxilpolifosféni-
co organico e misturas dos mesmos.

40. Composigdo, de acordo com a reivindicagdo 38, CARACTERIZADA pelo fato
de que o agente estabilizante é selecionado do grupo que consiste de acidos carboxilicos,
acidos hidroxicarboxilicos, acidos aminocarboxilico, acidos carboxilicos heterociclicos e
misturas dos mesmos.

41. Composigéo, de acordo com a reivindicagdo 32, CARACTERIZADA pelo fato
de que a composigdo é substancialmente isenta de fésforo.

42. Composicdo, de acordo com a reivindicagdo 32, CARACTERIZADA pelo fato
de que a composigdo compreende:

(a) de cerca de 1% em peso a cerca de 5% em peso-de um composto de acordo
com a Férmula {;

(b) de cerca de 1% em peso a cerca de 10% em peso do acido carboxilico Cy a Cg;

(c) de cerca de 1% em peso a cerca de 10% em peso do &cido carboxilico Cs a Cyy;

(d) de cerca de 10% em peso a cerca de 30% em peso de agente oxidante.
43. Desinfetante aquoso, CARACTERIZADO pelo fato de que compreende:



(a) um composto de acordo com a Férmula |

Ri—CH —R;—COOOH
SO X"

(Férmula 1)

onde:

R, é hidrogénio ou um grupo aiquila Cy, substituido;

R é um grupo alquila C, substituido ou ndo substituido;

X é hidrogénio, um grupo catiénico ou um éster que forma uma fracéo;

néde1a1i0;

méde1a10;e

m-+n & menor ou igual a 18, ou sais ou ésteres do mesmo; e

(b) um acidulante, e

(c) um agente oxidante.

44. Composigdo, de acordo com a reivindicagdo 43, CARACTERIZADA pelo fato
de que o composto é selecionado do grupo que consiste de:

H H H
| 4
HC C C CH //
G G (CH2) O—OH
SOgH ,
H H H
|| VA
HGC C|3 ﬁ (CHy)7 / O—OH
SO3H SO3H

e sais, ésteres e misturas dos mesmos.

45, Composigdo, de acordo com a reivindicagdo 43, CARACTERIZADA pelo fato
de que o agente oxidante compreende peréxido de hidrogénio.

46. Composigdo, de acordo com a reivindicagdo 43, CARACTERIZADA pelo fato
de que o acidulante é selecionado do grupo que consiste de acido sulfurico, bissulfato de
sodio, acido nitrico, acido cloridrico e combinag¢des dos mesmos.

47. Composigdo, de acordo com a reivindicagdo 43, CARACTERIZADA pelo fato
de que o acidulante é selecionado do grupo que consiste de &cido metanossulfénico, acido
etanossulfénico, acido propanossulfonico, acido butanossulfonico, acido xilenossulfénico,
acido benzenossulfénico, acido férmico, acido acético, acidos halocarboxilicos, acido picoli-
nico, acido dipicolinico e misturas dos mesmos.

48. Composicdo, de acordo com a reivindicagdo 43, CARACTERIZADA pelo fato
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de que ainda compreende um agente estabilizante.

49. Composigédo, de acordo com a reivindicacdo 48, CARACTERIZADA pelo fato
de que o agente estabilizante é selecionado do grupo que consiste de agentes complexan-
tes de acido aminopolifosfénico organico, agentes complexantes de acido hidroxilpolifosféni-
€0 orgénico e misturas dos mesmos.

50. Composigédo, de acordo com a reivindicagdo 48, CARACTERIZADA pelo fato
de que o agente estabilizante é selecionado do grupo que consiste de acidos carboxilicos,
acidos hidroxicarboxilicos, acidos aminocarboxilicos, acidos carboxilicos heterociclicos e
misturas dos mesmos.

51. Composigdo, de acordo com a reivindicacdo 43, CARACTERIZADA pelo fato
de que a composigdo é substancialmente isenta de fésforo.

52. Composigdo, de acordo com a reivindicagdo 43, CARACTERIZADA pelo fato
de que ainda compreende um surfactante.

53. Composigdo, de acordo com a reivindicagdo 52, CARACTERIZADA pelo fato
de que o surfactante é selecionado do grupo que consiste de sulfonatos de alquila, sulfona-

tos aromaticos e misturas dos mesmos.



(u) odway

004

-~ 00T

- 00¢%

14/ 5 . z/./ (81014

oN 355} OBSMOg-*— i
oN 3S%) 0B3N0g-+ / N
oN 29533 oednjog-+— < = - 00S
oN 2533 0E5MNf0g =~ N
L oN 91593 OBSMN0G-+— AW S 009
/ﬂ B oL
, A 1)
~.
I
-} 006
000)

| einbiy

(wdd) vood



Zeinbiy

(e1q) odwa .
06 0174 0¢ 0¢

¢OCH ®
opioelad ¢

4,00} € BpeISjaoe Spepiiqe)sT

OABY %




¢ einbiy

N BINULOY ¥
g enuod m

V Enuio] ¢

(ep) odwia).

odwa] sA YOOd

(wdd) vyOOd




-

009 H0ZO i : W EINio S

BN
O OYUIA IR

TY04VOO0dVO5d

VOSd s203ejnuLioj ap ojuswesnbueiq op oyuadwasaqg



G einbi4

(e1p) odwia .
Gl 0} G 0
] i i O
001l
00¢
00¢
YOO d —¥
00%
YT opbe - 008
o;npoid "+
¥ 009
- 00L

ayuaiquie eanjeradwal /g9 HA we odwial sA YyOOd

(wdd) vOOd




9 eanbi4

Jopejdooe ap eweib 104
opeuoyjns
ooi9josd
sv1 SYN OPRE AIROI

VO 9p eweis

[eamjeu Hd wd 0210U0)20 OpIde ap ojudwejdodsy




	Bibliographic Data
	Description
	Claims
	Drawings

