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“FRAGRANCIA ENCAPSULADA COMPREENDENDO UMA CAPSULA
CASCA-NUCLEO E UMA COMPOSICAO DE FRAGRANCIA E COMPOSICAO DE
CUIDADO PESSOAL, LAVANDERIA OU DE USO DOMESTICO”

CAMPO DA INVENCAO

A.invencdo refere-se a composicdes gue serdo incorpo-
radas no nicleo de céapsulas, tipo casca de nucleo para contro-
lar a distribuigdo e liberacdo de fragrancia e opcionalmente
outros agentes benéficos, ‘quando empregados -como .componentes  em
produtos cosméticos e de cuidado pessoal, domésticos. Princi-
palmente, a invengdo refere-se as céapsulas de casca de nucleo

feitas pela condensacido de formaldeido com melamino ‘e/ou uréia

como os mondmeros principais ao redor de uma emulsdo dos mate-
riais de nlcleo, entretanto este ndo é pretendido excluir as
cépsulas feitas por outros processos tal como co-acervagao, ou
precipitagdo ou para limitar is mondmeros empregados para sin-
tetizar a parede da céapsula para aminas e aldeidos.

A invencdo também refere-se ao uso destas capsulas
em limpadores domésticos, produtos de lavanderia, produtos
cosméticos e de cuidado pessoal na forma de liquido, géis,
cremes, pd, ou sbé6lidos macios; nos quais a distribuicdo e
liberacgdo das: fragrdncias e opcionalmente outros-agentes be-
néficos, sdo controladas.

ANTECEDENTES DA INVENCAO

A composigdo é conhecida por encapsular perfumes
insoluvels em Agua ou outros materiais, em cdpsulas pequenas
geralménte chamadas de microcapsulas, tipicamenté tendo. um
diémetfo menor’do que 1000’ndcr6metros (microns), por uma

variedade de razdes relacionando-se com a protecdo, libera-
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¢do e distribuicdo do perfume ou outro material. A prepara-
gdo de microcapsulas é descrita em Kirt Othmer’s Encyclopae-

a

dia of Chemical Technology, 5% edigdo e também na seguinte
Patente U.S. 2.800.457 e Patente U.S. 3.115.758 e citacdes
desta e patente U.S. 6.261.483 ¢ referéncias destas. Um ti-
po de cépsula, referido como uma parede ou casca ou cépsula
casca-nicleo, compreende uma casca geralmente esférica de
material insoluvel em 6leo e &gua, tipicamente um material
de polimero de rede, no qual o perfume ou outro material es-
t4 contido.

Se tais capsulas sdo incorporadas em produtos de
consumo contendo certos solventes e/ou emulsificantes ou
tensoativos, por exemplo, produtos de cuidado pessoal tal
como desodorantes, pulverizadores ou xampus para cabelo,
produtos de lavanderia tal como condicionadores de tecido ou
detergentes de lavanderia liquidos e limpadores domésticos
tal como limpadores de superficie de cozinha, problemas po-
dem surgir com o material encapsulado que tende a lixiviar
das capsulas, e ser solubilizado no produto com o passar do
tempo, diminuindo a liberac¢do de cépsulas de seus materiais
de nicleo. A patente U.S. 4.284.627 ensina a incorporagdo
de materiais ndo poliméricos hidrofébicos com a fragrancia
para controlar a liberagdo de perfume. Entretanto, isto en-
volve uma dilui¢do da fragrdncia ou agente benéfico.

O Pedido de Patente U.S. 2006/0154378 refere-se a
um método para medir a lixiviagdo do material encapsulado em
um meio de aplicacdo empregando uma didlise ou filtracdo pa-

ra separar as moléculas de ingrediente ativo das cépsulas.
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0 Pedido de Patente U.S. 2005/153135 ensina uma
variedade de métodos para reduzir a lixiviacdo de perfume
formulando-se a fragrdncia de materiais que sdo substancial-
mente insoldveis em &gua, adicionando~se um éleo ou polimero
a fragrdncia para reduzir a separagdo. Ao mesmo tempo em
que tais medi¢les reduzem a taxa de escapamento, elas ndo
previnem e podem ter outras conseqiiéncias indesejaveis tal
como a reducdo do impacto da fragrancia.

0 pedido de patente U.S. 2006/0039934 ensina que a
adicdo de polimeros, ou aos teores do nucleo antes da encap-
sulagdo, ou no exterior das cdpsulas, pode reduzir o vaza-
mento. Novamente isto se adiciona ao custo e a complexidade
de processamento envolvida na fabricagdo das capsulas.

Apesar destes ensinamentos, ainda hd uma necessi-
dade de modos para minimizar a perda de fragrancia durante o
armazenamento e a presente invengdo objetiva tratar tais
problemas de estabilidade.

SUMARIO DA INVENGAO

E um objetivo da presente invencdo fornecer uma
composicdo de fragrdncia que pode ser incorporada em uma
cépsula casca-nticleo de modo que no armazenamento em limpa-
dores domésticos, produtos de lavanderia, produtos cosméti-
cos e de culdado pessocal, na forma de liquidos, géis, cremes
ou sbélidos macios, pouca fragréncia escape no produto em ar-
mazenamento, porém que ndo afete o desempenho da cépsula em
uso.

Surpreendentemente isto pode ser obtido formulan-

do-se as fragrdncias com uma proporgdo elevada de moléculas
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volumosas, isto é, uma mistura de moléculas que em virtude
da disposig¢do dos atomos na molécula sdo muito volumosas ou
inflexiveis para passar facilmente através das paredes da
capsula. Para ser efetiva, uma proporgdo significante da
fragrancia deve ser composta de moléculas volumosas da in-
vencio.

DESCRIGAO DETALHADA DA INVENCAO

Isto €, a presente invengdo refere-se aos sequin-
tes itens 1 a 22.

1. Uma composigdo de fragrédncia a ser incorporada
no nucleo de uma cépsula casca-nucleo compreendendo:

(I) 60-100% em peso de pelo menos 5 compostos de
fragrancia, 20-100% em peso dos referidos compostos de fra-
grancia compreendendo pelo menos 3 moléculas volumosas tendo
um peso molecular menor do que 325 unidades de massa atdémi-
ca, de acordo com a seguinte estrutura:

(a) moléculas contendo mais do que um anel, cada
contendo 5 ou 6 &tomos de carbono, nenhum &tomo sendo com-
partilhado por quaisquer dos anéis;

(b) moléculas tendo pelo menos dois anéis, cada
anel tendo entre 3 e 6 Aatomos nos quais qualquer anel com-
partilha um &tomo comum;

(c) moléculas tendo pelo menos dois anéis, cada
anel contendo 5 ou 6 atomos de carbono, nos quais todos dois
anéis compartilham pelo menos dois dtomos comuns adjacentes;

(d) moléculas contendo um anel aliciclico unico
que contém pelo menos 5 &tomos, porém ndo mais do que 8 4to-

mos, de qualquer do carbono, oxigénio, nitrogénio ou enxofre
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(e) moléculas contendo pelo menos um anel mMacrocl-

clico, que & um anel tendo mais deo gue olto atomos no anes;

{0

(D

mcléculas contendo velo mernos um anel de ben-
zeno substituldo porém no qual pelc mencs um grupo de subs-
tituintes possuil um carbono terciaric em uma posicao alfa ou
beta no anel;

(g) moléculas contendo um anel aromatico substitu-
ido compreendendc pelo menos 5 Atomes com pelo menos 3 gru-
pos substituintes no anel todes dos quais devem conter pelo
menos 2 atomos dentre carbono, oxigénio, nitrogénio ou enxo-
fre; e

(I1} 0-40% em peso de pré-fragrancias, solventes,
e outros agentes benéficos gue possuem gqualsquer das carac-
teristicas estruturais de (a) a (f) porém ndc sac limitados
pelas restrigdes de pesc molecular.

2. A composigdo de fragrancila de acordo com o iltem
1, onde os pesos moleculares dos ingredientes de fragréncia
individual encontram-se na faixa de 100 a 300 unidades de
massa atémica e 80% a 100% em peso de moléculas volumecsas
tém valcocres ClogP maiores do que 1,0.

3. A composicgdo de fragridncia de acordo com o item
1, onde os pesos moleculares dos ingredientes de fragrancia
individual encontram-se na faixa de 100 a 275 unidades de

massa atdmica e B0% a 100% em peso de moléculas volumosas
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tém valores ClogP maiores do que 1,0.

4. Uma composicdo de fragrdncia a ser incorporada
no nucleo de uma capsula casca-nucleo compreendendo 60-100%
em peso de moléculas volumosas de acordo com o item 1.

5. Uma composicdo de fragrdncia a ser incorporada
no nucleo de uma cépsula casca-nicleo compreendendo 80-100%
em peso de moléculas volumosas de acordo com o item 1.

6. Uma composicdo de fragrancia a ser incorporada
no nucleo de uma cépsula casca-nlicleo compreendendo:

(I) 60-100% em peso de pelo menos 5 compostos de
fragrancia, 20-100% em peso dos referidos compostos de fra-
grancia compreendidos de pelo menos 3 moléculas volumosas
tendo um peso molecular menor do que 275 unidades de massa
atémica, possuindo gqualquer das seguintes caracteristicas
estruturais:

(a) moléculas contendo mais do que um anel, cada
anel tendo entre 3 e 8 &tomos de guaisquer do carbono, oxi-
génio, nitrogénio ou enxofre em qualquer anel e atomos sendo
compartilhado por quaisquer dos anéis;

(b) moléculas tendo pelo menos dois anéis, tal a-
nel tendo entre 3 e 8 &tomos de qualquer do carbono, oxigé-
nio, nitrogénio ou enxofre no qual qualquer anel compartilha
um atomo comum;

(c) moléculas tendo pelo menos dois anéis, cada
anel tendo entre 3 e 8 Atomos de qualquer do carbono, oxigé-

nio, nitrogénio ou enxofre no qual todos dois anéis compar-
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cs, de guaiguer d¢ carbono, oxigénic, nitregénio ou enxofre

no gqual pelo menos um dos Atomos de carbono do anel tem dois

[

substituaintes, ©u um Adtome e Tarrorc z2lfa pa
tomo de carbono terciirio, ou o anel tem substituintes =m
velc menos trés dos &tomos que compdem o anel;

(e)] moléculas contendo pelo menos um anel macroci-
clico, gue & um anel tendo mals do gue oito atomos de qual-
quer do carbeno, nitrogénio, oxigénio ou enxofre no anel;

{f}) mcleéculas contendc pelo menos um anel aromati-
co substituinte contendc pelo mencs 5 aAtomos de qualquer do

carbono, oxigénilioc, nitrogénic ou enxofre, porém no gqual pelo

menoes um substituinte tem um carbonce tercidrio em uma posi-

¢é&o alfa ou beta no anel; e

(IT) 0-40% em peso de prdé-fragrancias, solventes,
e outros agentes benéficos gue possuem guaisquer das carac-
teristicas estruturais de {(a) a {g) porém ndc sido limitadoes
pelas restrigdes de peso mcolecular.

7. A composigdo de fragrincia, de acordo com o 1i-
tem 1 ou 6, onde 40-100% em peso dos ingredientes da fra-
grancia tém valores ClogP entre ClogP 1,00 e ClogP 4,00.

8. A composicdo de fragréncia, de acorde com o i-
tem 1 ocu 6, onde 60-100% em peso dos ingredientes da fra-
grancia tém valores ClogP entre ClogP 1,00 e ClogP 4,00.

9. A composigdo de fragrancia, de acordo com o 1-

tem 1 ocu 6, onde 80-100% em peso dos ingredientes da fra-
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grancia tém valores ClogP entre ClogP 1,00 e ClogP 4,00.

10. A composigdo de fragrancia, de acordo com o
item 1 ou 6, onde mais do que 25% da quantidade originalmen-
te encapsulada em peso dos componentes de fragridncia indivi-
duais sobrevivem ao armazenamento durante 4 semanas a 40°C,
guando dosado em 0,5% de o6leo de fragrancia encapsulado
quando disperso em uma solugdo aquosa de 10% (peso/peso) de
sulfato de dodecila de sédio tamponado em pH de 8,5.

11. A composigdo de fragrancia, de acordo com o
item 1 ou 6, onde mais do que 50% da guantidade originalmen-
te encapsulada em peso dos componentes de fragradncia indivi-
duais sobrevivem ao armazenamento durante 4 semanas a 40°C,
quando dosado em 0,5% de O6lec de fragrdncia encapsulado
quando disperso em uma solugdo aquosa de 10% (peso/peso) de
sulfato de dodecila de sédio tamponado em pH de 8,5.

12. A composicdo de fragrédncia, de acordeo com o
item 1 ou 6, contendo 0-40% em peso de um ou mals agentes
benéficos nos quais os agentes benéficos sdo selecionados
entre o grupo consistindo em agentes neutralizantes de mau
odor, 6leos essencials, materiais aromaterapéuticos, agentes
quimioestéticos,vitamina, repelentes de  inseto, pré-
fragrancia, absorventes de UV, antioxidantes e agentes para
melhorar as propriedades da cédpsula tal como:

(a) estabilizando-se a emulsdo durante a fabrica-
¢do da cépsula,

(b) reduzindo-se o vazamento da capsula,

(c) melhorando-se a dureza da capsula.

13. A composigdo de fragrdncia, de acordo com o
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item 1 ou 6, onde a fragrancia contém menos do que 20% em
pesc de aldeidos.

14. A composig¢do de fragrdncia, de acordo com o
item 1 ou 6, onde a fragrdncia contém menos do que 10% em
peso de aminas.

15. Uma fragrdncia encapsulada, compreendendo uma
casca de nicleo tendo uma espessura de 0,025-1,0 pm e uma
composi¢do de fragréncia de acordo com o item 1 ou 6.

16. Uma fragrancia encapsulada, de acordo com o
item 15, onde a casca da cipsula é uma cdpsula de aminoplas-
to constituida de 50-~100% em peso de polimero de condensacdo
de formaldeido-melamino ou formaldeido-melamino-uréia ou
formaldeido-uréia.

17. Uma fragradncia encapsulada, de acordc com ©
item 15, onde o tamanho médio da cdpsula é entre 1-1000 mi-
crbmetros.

18. Uma compecsigdo de cuidados pessoais, lavande-
ria ou de uso doméstico, que estd na forma de um liquido,
gel, pasta, sélido macio, ou liquido aplicado a um substrato
fibroso tal como um pano para limpeza, contendo um ou mais
dos tensoativos e/ou solventes contendo a cépsula casca-
nicleo de acordo com qualquer uma das reivindicacbes de 1 a 17.

19. A composicdo de cuidados pessoais, lavanderia
ou de uso doméstico, de acordo com o item 18, que estd na
forma de um liquido tendo uma viscosidade maior do que 100
mPa.s em 5 s7t.

20. A composigdo de cuidados pessoais, lavanderia

ou de uso doméstico, de acordo com o item 18, que estd na
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forma de um liquido tendo uma viscosidade maior 1000 mPa.s
em 5s7'.

21. A composicdo de cuidados pessoais, lavanderia
ou de uso doméstico, de acordo com o item 18, onde a compo-
sicdo é um detergente de lavanderia liquido, um amaciante de
tecido liquido, um xampu de cabelo, um condicionador de ca-
belo, um sabdo liquido, um gel para banho, ou um impregnado
liquido em panos para cuidado pessoal ou de uso doméstico.

22. Um método para distribuigdo de perfumes as su-
perficies, que compreende contatar a superficie com a compo-
sicdo de acordo com qualquer uma das reivindicagdes 18 a 20
com a capsula contendo a composicdo de acordo com qualquer
uma das reivindicacdes 1 a 17, opcionalmente diluida com a-
gua, ou distribuida de um utensilio de lavagem adequado de
um tal modo que as cépsulas distribuam seus teores ou dire-
tamente na aplicacgdo ou subseqgiientemente.

Os seguintes explicam a presente invengdo em detalhes.

Composicdo de Perfume

No contexto deste relatério descritivo uma “compo-
sicdo e perfume”, que é também chamada “composigdo de fra-
grancia”, é uma parte essencial da invencdo. O termo “com-~
posicdo de perfume” significa qualquer mistura, isto é, mais
do que umas espécies quimicas, incluindo os materiais que
atuam como contra-atuantes de mau odor. Uma ampla variedade
de materiais odoriferos é conhecida para uso em perfumaria,
incluindo materiais tal como alcenos, &lcoois, aldeidos, ce-
tonas, ésteres, éteres, nitrilas, aminas, oximas, acetais,

cetais, tidis, tiocetonas, iminas, etc. Sem desejar esta
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postos de perfume terdo pesos moleculares maiores do que 100
unidades de massa atémica, preferivelmente mailores do que
120 unidades de massa atdmica, quando massas menores puderem
ser muito volatels ou muito soluvels em agua. Os ingredien-
tes das composicdes de fragrédncia ndo conterdo grupos fun-
cionais fortemente ionizantes tal como sulfonatos, sulfatos,
ou ions de amdnio guaternario.

0Os &leos de animais e plantas de ocorréncia natu-
ral e os exsudados compreendendo misturas complexas de va-
rios componentes guimicos sdo tambem conhecidos para uso co-
mo perfumes, e tals materiais podem ser empregados aguil.
Sabe-se que os componentes guimicos principais de maicr par-
te naturals, estdoc dentro dos limites, e desse modo para a
maioria, eles podem ser avaliados do mesmo mcdo come subs-
tancias quimicas de aroma sintéticas. As composigdes de
perfume da presente invencdo podem ser relativamente simpies
em sua composicdo com um minimo de docis ingredientes de per-
fume ou fragradncia ou podem compreender misturas altamente
complexas de componentes quimicos sintéticos e naturails, es-
colhidos por fornecerem qualquer odor desejado. Isto & pre-
ferido se a composicdo de perfume contém mais do que 5 com-

ponentes, mais preferivelmente se a composicdo de perfume
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contém mais do gue 8 componentes., Os ingredientes de perfu-

Flavors anda Chemicals, vols. I e 1[I, Montclair, N.J., e ©
Maerox Index, 84 Bdicdc, Merck & Co., Inc., Rahway, N.J., a-
mos estac lncorporados agul por referéncia.

las de Fragrancia Volumesas
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cléculas velumesas da invengdo sé&c definicas
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como moléculas adequadas para usco em perfume tendo disposi-
cdes moleculares de dtomos gque ou por disposigdo dos atomos
ou por rigidez conformacicnal, ©s torna incapazes, ©U Somen-—
te capazes de passar muilto lentamente, através da casca da
capsula. Muitas mcleculas podem adotar corientagdes dque as
permitirdo passar através de espagos peguencs. Por exemplo,
uma molécula tal como n-hexanol pode adotar varias conforma-
¢cBes por que todos os fragmentos de metileno s3do relativa-
mente tal como cicleexancl, as unidades de metilenc s3o 1i-
mitadas serem menos flexiveis.

Um isémero de n-hexanol, 2,2-dimetilbutanol & tam-
bém mais volumoso do gue o hexanol por causa do padrao de
substituig¢do nas moléculas. Estes aspectos de esterecquimi-
ca sao bem conhecidos por agueles versados na técnica e en-
sinados em muitos livros didatices padrdes tal como “Crganic
Chemistry” de Clayden, Greeves, Wadren e Wothers Oxford Uni-
versity Press 2001. Descobriu-se que os ccmpostos da inven-
¢cao aparentemente em virtude da disposigdc dos &tomos ou por
ter cadeias laterais ramificantes ou por possuir estruturas
de anel nas moléculas, escapam em grau mais limitado através

das paredes de céapsulas de casca de nucleo gquando armazena-
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{g) e podem ser deflnldos como segue:

Q:

anel tendc entre 3 e 5 atcmes de gualguer do carbono, <xlgé-
nio, nitrogénio ou enxofre em gualguer anel:

As moléculas devem conter mais do gue um anel ou
estrutura ciclica. 0 anel deve ter entre 3 e B8 atomos o0s
quais possam incluir &tcmos gue ndo sejam de carbono, entao
chamados anéis heterociclicos que podem incluir atomos de
oxigénic, nitrogénioc ou enxofre. Os anéis podem ser aroma-
ticos, istec &, derivados de benzeno ou naftaleno, hetercarc-
maticos, por exemplo, pridina, pirazina, furano, tiofeno,
ozazdis, etc., aliciclicos, opcionalmente incluindo a nao
saturacidc em quaisquer dos anéis, entdo cicloalcancs ou ci-
clocalcenos, por exemplo, ciclopentancs, ciclopentenos, ci-
cloexanos ou cicloezenos, tetraidrofuranos, morfolinas, dio-
xinas, piperidinas, piranos, etc., ou gualguer mistura dos
acima. ©Os atomos de hidrogénio em gualguer dos anéls podem
ser substituidos por atomos de carbono, oxigénio, nitrogénioc
cu enxofre na faixa usual de grupos funciocnais organicos,
éteres, Aalcools, ésteres, aldeidos, cetonas, acetais, ce-
tais, oximas, aminas, amidas, nitrilas, ticdis e ticéteres.

Para o propdsito desta patente, os seguintes ter-~
mos sdo definidos como seguem:

Algquila & o grupo univalente deixado guando um a-
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tomo de nidregénio 2 removido de um hldrocarboneto alifatico

-

—~ e
COmaT men.

- il

. - - . e R P P T w - A
g, TH-—- d= =2tans, o -he— de slano. L.es nem

w

Alquildiila é ¢ grupo divalentle formado pOr remo-—
¢do de dois atomos de hidrogénio cu de dois atomos de carpo-

no diferentes oa de um dtomo de corbonc om ur hidrocarboneto

()

O
p

alifartic al como metilenc, -CH.- de metarno e etlldlila -
C-Hy- de etano. Eles tém a formula geral C.H-,.

Alquenila € o grupo univalente delxado guando um
atomo de hidrogénio é removide de um alcenco alifdtico tal
come propenila, CH:;=CH-CH:- de propanc. A mencs que de ou-
tro modc especificado, o©s substituintes podem ter estereo-
guimicos cis ou trans ou podem ser uma mistura dos estereoi-
sCmeros.

Alquenildiila & o grupo divalente formado por re-
mogdo de dols &tomos de hidrogénio ou de dois atomos de car-
beono diferentes cu de um Unico atomo de carbono em um alceno
alifatico tal como propenileno CH,=CH-CH= ou propendiila co-
mo, por exemplc, -CH=C=CH- de propeno. A menos gue de outro
modc especificado, 0s substituintes podem ter estereoguimico
cls ou trans ou podem ser uma mistura dos estereolisdmeros.

¢ grupo heterociclice ¢ ¢ grupo univalente formadoe
pela remocdc de um Aatomo de hidrogénio de gqualguer atomo de
anel de um composto heterociclico (compestos tendo comec mem-
bros do anel os atomos de pelo menos dels elementos diferen-
tes).

Arila é o grupc mcnovalente derivado de um areno

(um hidrocarboneto aromdtico monociclico ou peoliciclico) por
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remooi s de oum b de ur dtcro de carbono do o oanell
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o grupo delxado guando um atomo de
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Y oArl
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¥

hidrogénio ¢ removido de um hetercareno {(os heteroarsnos =ao

os arcomaticos formalmente derivados de

(
[
boa
I

compostos heterccic
arenos por substitulcdac de um cu mals grupos ce metano (~C=)

~

e/ou vinileno (-CHE=CH-) por hetercdatomes divaiantes ou 1ri-

D

ot

-7 +
va_enhts

3}

Yo

ivamente de um tal modc para manter o siste-

5}

T

> C

¥y
A

(

ma de elétron 1 continuc caracteristico de sistemas aromati-
cos.

Os sistemas de anel ou ciclicos sdc uma série de
atomos gque formam um anel fechadc, por exemplo, cicloexano,
no lugar do composto alifatico de cadeia aberta. Os anéis
aromaticos sdo agueles capazes de passar per reagdes de
substituicio eletrofilica no lugar das reacgdes de adigao que
ocorrem com ©S compostos ndo saturados ndo aromaticos. Eles
podem tamhém ser definido como anel planar tende elétrons
{(dn+2)n de accrdo com as regras de Huckels e incluem arenos
e heteroarencs.

0O termo substituido gue & empregado em todo este
relatdéric descritivo significa uma unidade de substituintes
gue substituiu hidrogénic e para o propdsito da presente in-
vengdo, ©0s substituintes sdo definidos como fragdes guimicas
gque podem substituir um dtomo de hidrogénio em uma cadeia de
hidrocarboneto alifdtica, um anel aliciclico, um anel de a-
rila, um anel de hetercarila, um anel heterociclico e ocu-
tros, ou substituigdoc de &tomo de hidrogénio, dois atomos de
hidrogénic ou trés atomos de hidrogénic de um atomo de car-

bono para formar uma fracgdo ou a substituicdo de Aatomes de
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hidrogénice de dtomes de carbene ad-tacentes pava formar s
fracao. Por exemplo, 4rm substitullite gue substitul um Gnico
dtomo de hidrogénio inclui halogénio, hidroxila, e outros.

Ura substitulcdc de dols atemos de hidrogénio &, um dnico
atceno de carbono inclul carbonilia cu imina e oulros, ao mes-

me tempo em gue um exemplo de um substitulnte gue subsTinul

um hidro ada dos deois carbonos adlacertes 2 um =pd-

s
enilo

W

m

O

T

xido. I muito provavel gue o©s substituintes substituam hi-
drcgénios em Atomos gue possam por eles mesmos ser parte de
um  substituinte em outra unidade. Por exemplo, em Z2-
feniletanol & unidade de hidréxila € um substitulnte em uma
cadeia de alguila gque é por si prdopria substituida em um a-
nel de benzeno.

Os seguintes sdao exemplos nao limitantes de subs-

tituintes:

—0H ; —Q0R" ; —CN . =0 . —SR" . =8 —==NOH .
ﬁ' R 0
il . )
C R T I I IT
~ /C\ y T N ' , . /R'
Nt x W A% Do <%

onde R’ e R” podem ser independentemente hidrogé-
nio ou fracdes de alquila ramificada ou linear C;-Cs ou al-
quenila ramificada cu linear C;-Cs;, ou carbociclica Cg-Cig,
heterociclico, arila ou heterocarila.

Outras definig¢des de nomenclaturas gquimicas podem

ser encontradas em “G.P. Moss, PF.A.S. Smith e D. Tarvenier,
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mistry, Voo, o, pag., s0i-_272,

CNSHDLIO Ge NoLSlddas volunosas comoe Jdefinide o

item (d) sdo compostos de perlfume rtendo formulas moleculares

in et et 7.
Jda eEstrut _-‘

Ura

4 2 1 12 12

R\x':—\—x‘/R RY R | \(LXS/RN
NN NG ST

n m

Estrutura 1

5 onde:

- ¥ e ¥ podem ser independentemente atomos de
carbono cu nitrogénic e
- X' a X°® pode ser independentemente Atomos de car-
beno, nitrogénic, coxigénio ou enxofre;
1C - Z pode ser gualquer de
* alquildiila linear substituido cu nidc substituil-
do Ci-Cg¢;
* algquenildiila linear substituido ou nac substi-
tuido C:-Cs;
15 * alquildiila ramificada substituida ou ndo subs-
tituida C;-Cg;
* alquenildiila ramificada substituida ou naoc

substituida C.-Cs;
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« um éter compreendendo unidade tendo a seguinte

— R —o— R —

[

(1)

* um éster compreendenao unidade tendo gualguer

das seguintes férmulas:

21

I
“ — @R 0-C—RH—

TC-O0—®R)
@ ou 3)

—R

u

* uma carbonila compreendendo unidade tendo a se-

guinte férmula:

I
— @ ;Cc- R
@

* uma imina compreendendo unidade tendo a seguinte

férmulas:

— R CAIN—R");—
®)

onde nas férmulas (1) a (5}, Rz; € Rz podem inde-

pencdentemente representar:
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arqui.diila linear

supsiiiulda ©u nas subsiitulda

algueniidiila iinear substituida ou nac substitai-

alquildiiia ramificada substituida ou naoc substi-

alguenildiila ramificada substituida ou ndc subs-—

tituida C.-Cg

ao mesmo tempo em gue t e u podem ser independen-

10 temente 0 ou 1;

- p pode ser igual a 0 ou 1; qguando p & igual a 0

hd uma ligagdo direta entre os atomos nos dois anéis que po-

de ser uma ligagdo Gnica ou dupla (se for uma ligagdo dupla

entdo Y' e ¥? deve ser carbono e RY¥ e R

15

M astardo ausentes),

- m e n sac independentemente nimeros inteiros en-

tre 0 a 5; _

r' a R?' podem estar presentes dependendc dos re-

guerimentos de valéncia dos atomos representades por X e Y e

gualquer ndo saturagdo ou arcomaticidade em qualguer dos a-

20 néis;

Co—Csg
25

Cy-Cq

do Ca-Cg;

cnde presente R' a R" podem ser independentemente:

*

*

hidrogénio, metila ou metila substitulda;

alquila linear substituida ou ndo substituida

alquenila linear substituida ou ndo substituida

alquila ramificada substituido ou ndo substitul-
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P i -
Tulda Cs-Cyg

* cicloalguila substitulda ou ndo substituida C;-

tituldae o<u nao substitulda

n

o
C

calguenlia 3ub

O
}_J

(O}

ubstitulida cu ndo substitulda C:-Cs;

[

* arila

o

* ajcarila substituida cu ndo substituida C;-Cy;

* heterocicleoalguila substitulda ou nac substitul-

10 da Cg-Cy:
* hidroxi;
* um éter compreendendo uma unidade tendo a se-

guinte fdérmula:

* um éster compreendendo uma unidade tendo a se-

15 guinte férmula:

(1 I
—T-c-0—R" — 1 —o0-c—R"
ou

* uma carbonila compreendendo uma unidade tendo a

seguinte formula:



[N

I
—7Lc—R"

* um cetal compreendendo uma unlaade suwstlitulaa

diretamente em um arel tendc a segulinte “érmula:
18 19
R°0—X——0R

em cujo caso X, &€ um atomo de carbono, n sendo 1,
2, 3, 4, 5, ou 6;
5 * um acetal ou cetal compreendende uma unidade

tendo a seguinte férmula:

20

j
—Tc—0R"
;R"

* um nitrilo compreendendc uma unidade tendo a se-

guinte férmula:

-—T-Cc =N

onde
10 T! & uma ligacdo direta, um grupo de alguildiila

linear ou ramificada C;-C¢ ou um grupo de algquenildiila C:-
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Mellila ou metila substitulaga:

ﬂ

rear substituida ou race substitulda C--Ce

[N

alagui.a _

aigquenila linear substituida ou ndo substitulda

Ial

alquiia ramificada substituidc ou n&o substitaido

Ca=Cg:;
alguenila ramificada substituida ou ndo substitui-
da Cs3-Cg:
cicloalquila substitulda ou ndoc substituida Cy4-Cg;
cicloalguenila substituida ou n&c substitulda Cu-
Css
arila substituida ocu ndc substituida Cs-Csg;
alcarila substituida ou ndc substituida Cg-Cg;
heteracicloalquila substituida ou ndc substituida
Cs—-Cg:

7 o ' ~ . )
R e R* podem ser hidrogénio ou R'®;

R*™ e R! podem também ser tomado junto para formar
um anel espirocaneladc C; a Cg.

Além disso, qualquer dos ' a R™ pode ser combina-
de com qualguer outrc R ou no mesmo atomo de carbono ou em
um Atomc de carbono diferente (X) para formar cutros anéis.
Desse modo, as moléculas deste aspecto da invengac nao estao
limitadas aocs dois anéis. Além disso, os radicais R' e R%;

E]

R e R* R° e R®; R e R¥; R” e R'?; R*' e R

r

2 jJuntos com o Ato-

mo ¥ ao gual eles estdo ligados podem formar um grupo de
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carbonila.

Desse medo as meléculas deste aspecto da lnvencio
tém mais dc gue um anel que pode ser unido por uma !igagieo
entre gqualquer dos dois 4dtomos de qualquer dos anéis; 1isto

&, p & 1gual a zero como em Acetocetal (Takasago; 2,5,5-

)]

=R~ fanil-1 3-dicwannd ~oaelee sdem 3 05

&l

R
]

'O
;

-~ Ly

)]

grupos tal como éteres como em Oxido de difenila, ésteres
como em benzoato de benzila e ésteres o, PRB-ndo saturados co-
mo em cinamatc de cinamila, ou iminas como em Linoma (IFE;
n-{4-(4-hidroxi-4-metilpentil)~3-cicloexen-l-metileno}-
antranilato de metila).

Nos compostes tendo a estrutura 1, € preferido se
a maloria dos &tomos X & carbono e pelo menos um dos m ou n
igual a 3, mais preferivelmente ambos m e n igual a 3, onde
pelo menos um ou preferivelmente ambos anéis contém & Ato-
mes. E especialmente preferido se os anéis s3o anéis de ci-
cloexila ou benzeno ou uma mistura dos dois qualquer um dos
quals pode conter grupos substituintes. E também preferide
na estrutura 1 se Z é um éster de alquila como em salicilato
de benzila ou fenilacetato de feniletila ou cinamato de ci-
namila,

Sem desejar estad restrito de gualquer modo, este
grupo peode ser exemplificado por éxido de difenila (101-84-
8}, salicilato de benzila (118-58-1), salicilato de cicloe-
xila (25485-88-5), fenilacetato de etila de fenila (102-20-
5}, n-{4-{4-hidréxi-4-metilpentil)-3-cicloexen-l-metileno}~
antranilate de metila (Lyrame; IFF) (67634-12-2), Endo 4-{(5-

Metil-5-norbornen-2-il)-piridina (Okrinift IFF) (125352-04-
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9V, Z,5,n-Trimetii-l-feril-l,3-dioxanc (Rcetocetal; Takasa-
gor (6406-58H-6), cicioexanol ae isccanilila (Santalex T; Ja-
kasago) {(68877-28-2), 2-(2,4-Dimetil-3-cicioexil)-tS-metil-5-
(T-metilpreopil)-2,8-dioxance {Kararal; Quest) (117933-3%-18),
acetal de propilenc giicoel de wvanilina (68527-74-2), bpase de
Schiftf de Indol-Hidréxicitronelal {Indolene 50; 7Ly (68308-
82="71, Dimetil-2-{5",5%",8" 8’ -tetrametii-",6", 717 B -
tetraldronaftalen-2'-1i1)-1, 3-dicxolona (Okoumal; Givaudan)

(131312-¢7-4), antranilato de cicloexila (7779-16-0), 2-
Cicloexilideno-2-fenilacetonitrila (104¢€1-98-0), cinamato de
cicloexila (7791-17-1), cinamate de benzila (108-41-3), eu-
gencl de benzila (120~-11-~6), antranilato de cinamila (87-29-
6), cinamato cinamila {(122-69-0), acetato de fenila de ci-
namila {7492-65-1), cinamato de benzila (108-41-3}, eugenol
de benzila (120-11-6), antranilato de c¢inamila (87-29-6),
cinamato de cinamila (122-69-0), acetato de fenila de cilna-
mila (7492-65-1), 4-metil-2-feniltetraidro-2H-piran (Dore-
mox; Firmenich) (24720-09-0), cetona de dibenzila (102-04-
5), & Benzofenona (119-61-9).

(b) mcléculas contendeo pelo menos dols anéis, cada
anel tendo entre 3 e 8 atomos de qualquer dc carbonc, oxigé-
nio, nitrogénic ou enxofre no qual guaisguer dos dois anéis
compartilham um atomo comum.

As moléculas tendo esta caracteristica estrutural
580 chamadas anéis espiroaneladcs e ¢ atomo de carbono com-
partilhado C & chamade de um espiro atomo. Para a invengdo,
cs anéis espircanelados devem conter entre 3 e 8 &tomos oS

gquais podem incluir atcemes que nao sejam carbono, entdo cha-



£l

10

15

atcmos de oxigénic, nitrogénic ocu enxoire no anel ce oter.

0

[49]

anéls espilreoanelados sac aliciclicos porém podem opcio-

nalmente incluir ndo saturacic em gualguer um cu ambcs 03

anéis como exemplificado por cicloaicanos, cicloa.cenos, di-

ty

idrofuranos cu tetraidrofuranos, morfolinas, dioxlnaes, plpe-
ridinas, c¢xazolidinas ou gquineclinas. 0Os atomos de hidrogé-
nioc em gqualguer dos anéis pocem ser substituidos por atomos
de carbono, nitrogénio, oxigénic ou enxofre na faixa usual
de funcionalidades organicas: grupos de alcano, alceno, ¢
aliceno, éteres, Aalccols, ésteres, aldeldos, cetonas, ace-

tais, cetais, oximas, aminas, nitrilos, tidis e tioéteres.

Exemplc das moléculas volumosas como definido no

ltem (b) sdo compostos de perfume tendo as fdérmulas molecu-

lares como na Estrutura 2

/\ /\

Estrutura 2

Onde,
- Y & carbono;

- x' a X® pode ser independentemente dtomos de car-
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bono, nitrogénic, oxtgénico ou enxofre;

L pode estar presente do-

O

- guaiguer dos 20oa Roon
pendendo dos requerimentos de valéncia dos atomos represen-

tados por X nao saturagido ou aromaticidade em agualsguer

M

dos anéis;

1 - ’
onde presents B a B oode scr independenlemanle:
* nidrogénic, metila ou metila substicuica;

* alguila linear substituida ou ndo substitulda

C2~Cpg

* alquenila linear substituida ou n&c substitulda
C2=Cs

* alguila ramificada substituido ou nidc substitul-
do C3-Cjg;

* alguenila ramificada substituida ou ndo substi-
tuida Cy-Cs;

* cicloalguila substituida ou ndo substituida Cy-

Cat

* cicleoalguenila substituida ou nao substitulda
Ca—Cs7

* arila substituida ou ndo substituida C;-Cs;

* alcarila substitulida ocu né&c substituida Cg-Csgs

* heterccicloalguila substituida ou ndo substitul-
da Cg-Cgs

* hidroxi;
* um éter compreendendo uma unidade tendo a se-

guinte férmula:



——7—0R"

na guai . e Rosdo como definidos acima para a
Estrutura 1;

*um éster compreendendo uma unidade tende qual-

1 i
1 6 1 16
—T—C-0—R —T—0-C—R
ou
5 na gual T' e R' sdo como definidos acima para a

Estrutura 1:
* uma carbonila compreendendo uma unidade tendo a

seguinte férmula:

O
il

—T1c—R"

na gual T e RY

sao como definidos acima para a
10 Estrutura 1:
* um cetal compreendendo uma unidade diretamente

substituida em um anel tendo a seguinte foérmula:

0R"

R'e0——X

n

em cujo caso X, € um &tomo de carbono, n sendo 1,
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compreendencas  uma  unidace
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UM o aloLa

Tendo a seguinte férmula:

RD
- L.l__ !
T—C—0R

| 10

OR

8

na qual T', RY, R e R® sio como definidos acima

para Estrutura 1;

* um nitrilo compreendendo uma unidade tendo a se-

guinte férmula:

— T cEN

na qual T' é como definido acima para a Estrutura

Além dissc, gquaisguer dos R- a R podem ser combi-
nados com gualguer outro R ou no mesmo ou em um atomo de
carbcne diferente (X) para formar outros anéis. Desse modo,
as moléculas deste aspecto da invencdo ndc sdo limitadas a
dois anéis. Além disso os radicais R' e R°; R® e R*; R” e R®;
R’ e R®; R e RY; R" e R' juntos com o atome X ac qual eles
estado ligados podem formar um grupo de carbeonila.

Desse modco, as moléculas deste aspecto da invengao

sdo definidas compartilhando-se um Atomo de carbono comum

como em espircdecano. Nos compostos tendo a estrutura 2, ¢€
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preferico se a maicria dos atomes X for carbono e pelo menos
um dos m ou n igua: a 2 ou 2. L também prelerido se X' e X

s&o 1ndeopendentemente atomos de oxiagadnio ou nNitrogénin come

em 1, 3-digowanc ou 1,2-oxazolinas.

Sem desesar esta restrito de gualgquer modo, este
grips  pode  ser exempiliticado por Z-metili-l, E-diowasespino
[5,5i undecano (Splrodecanc; IFF} {6413-23-5), 2,2,37,7',7"'-
Pentametilespiro(l, 3-dioxan-5,2'-norcerano) (Spirambrene;

Givaudan) ({12151-6¢7-0 ou 12151-68-1), Decaidro-espirolfuron-
2(3H), 5'-(4,7-metanc-6id-indenc)] (Vigoflor, IFF) (68480-11-
3), 3,3-Dimetil-1,5-Dioxasspiroib, 5jundecanc (707-29-9), 4-
Metil-l-oxaespiro [5-5] undeceno (Cxaspirane; IFF) (68228-
06-8), 8-Metil-1-Oxaespiro[4d,5]decan~2-cna (94201-19-1}.

(c) moléculas tendo pelc menos dois anéis, cada
anel tendc entre 3 e 8 atomos de gqualquer do carbono, oxigé-
nio, nitrogénio cu enxoafre no qual todos deois anéis compar-
tilham pelo menos dois &tomos comuns adjacentes;

Os anéis devem ter entre 3 e 8 Atomos 0s qualis po-
dem incluir atomos que ndc sejam de carbono, entido chamados
aneils heterociclicos, estes podem incluir um ou mais atomos
de oxigénio, nitrogénio ou enxofre em gualguer anel. Os a-
néis pocdem ser aromaticos, isto &, derivadoes de naftaleno,
indol, piridina, pirazina furanc, tiofeno, tiazdis, o0zazdis
ou aliciclicos opcicnalmente incluindo a ndc saturagdo em
gualguer ou ambos anéis exemplificados por cicloalcenos, te-
traidrofurancs, morfolinas, dioxancs, piperidinas, guinoli-
nas, piranos, etc., ou uma mistura de anéis aromaticos e a-

liciclices como exemplificado por indans e diidrocumarinas
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que podern também cpclconaimenta incluir & 140 Saluragac <com
os anéls. 0Os atomos de hidrogénio em qualguer dos anéls po-

dem ser substltuldos por atomos de carbono, nitrogénio, oxi-
gériic ou enxofre na faixa usuzl de furcionalidades organi-
cas: grupos de aicano, alcero, e alcina, éteres, alcools,
ésteres, aldeldos, Tervonas, acelais, Cetals, oximas, aminas,
nitrilos, tidis e ticéteres. As moléculas ligadas por ponte
tendo a estrutura exemplificada por [2,2,1] bicicloeptano e
(3,2,1] biciclooctanc estdc também neste aspecto da invengao
uma vez que elas compartilham mais do gque um atomo comum en-
tre os anéis.

Exemplo das moléculas volumosas como definido no

item (c) sdo os compostos de perfume tendo as fdormulas mole-

culares como na Estrutura 3

///R1
1
X\ ’
R n
6 pi2
S Ra
xz/
S~
R m

Estrutura 3

- vt e ¥* podem ser independentemente atcmos de

carbonc ou nitrogénio;
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- ¥ a ¥ pocde ser independeniemente 4lLONcs de Car

bone, nitrogénio, oxigeéenlic ou enxolre;

- s & igual a 0- a 3; guando s & igual a 0 na nma

ligacio ou dois adtomes [Y-Y) corpartilham entre dols andls

- S e N (AN, . . - 1
©5 Quals pocem ser uma Llgagdo uUrnica ou dupla ou parte de
vrma L lgacdo arcmatioa coms o om orolaculas naflta dnioas;

- m, n, p, g ¢ r sdo independentemenie numercs in-

teiros entre 0 a 2;

1

-
2

R' a R' podem ou ndc podem estar presente depen-
dendo dos requerimentcos de valéncla deos atomos representados
per X e Y, e qualguer nic saturacdo ou arcmaticidade em
qualguer dos anéis;

onde presente R' a R' pode ser independentemente:

* hidregénio, metila ou metila substituilda:;

* alquila linear substituida ou ndo substituida

Ca=Cs

* alguenila linear substituida ou ndoc substituida
Ca=Cy

* alguila ramificada substituide ou ndc substituil-
do Cz;-Cg;

*

alquenila ramificada substituida ou ndoc substi-
tulda C3-Cs;

* ciclealguila substituida ou ndc supstituida C4-
Csi

* c¢icloalguenila substituida ou ndo substituida
Cy~Cay

* arila substituida ou ndc substituida Cs-Cy:

* glcarila substituida ou nao substitulida Cg-C;z;



netercciclioalguila 3upsTitaida ou A0 SUBRSTITUL-
da C,“‘Cg»;
fohidroxi;
* um éter compreendends ume unidade tendo a se-
5 gulnte formuls

7 —(R"®

na gual T' e RY sdo como definidos acima para a

Estrutura 1;

* um éster compreendendo uma unidade tendo gqual-

guer das seguintes férmulas:

ﬁ J
16 1 16
—71c-0—R —TJ—a-C—R
ou
10 na qual T' e R sio como definidos acima para a

Estrutura 1:

* uma carbonila compreendendo uma unidade tendo a

seguinte férmula:

[
—T1-c—R"

na gual T' e RY sdoc como definidos acima para a



e
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Tam aetlta. compresnidendo LA QL GAacs airetallisliis

substituida em um anel tende a segulnte formura:

R —X—0R

n

em cujo casoc X, € um atomo de carbone, n sendo 1,
5 2, 3, 4, 5 ocu ©;
* um acetal ou cetal compreendendo uma unidade

tendo a seguinte foérmulac:

20

i
—T c —R"
OR"

na qual TY, R*®, R!® e R*® sdo como definidos acima

para Estrutura 1;

10 * um nitrile compreendendo uma unidade tendo a se-

guinte férmula:
‘I —
—T—C—=N

na gqual T é como definido acime para a Estrutura

Além disso, quaisquer dos R' a RY podem ser combi-

15 nades com qualquer outro R ou no mesmo ou em um atome de
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carpono diferente (X para lormar oulros anels. sesse modo,
2s moléciulas deste aspecto da invencids naéo sdc limitadas a
fqois anéis. Além disso os radlicais R e R; R e R'; R e R,
= = 27 rY 2 R R e 2 Guntes com o étome X oac gual eles

estdo ligados podem formar um grupo de carbonilia.

s
()

pl

9]

exemp o3 de ingredliente de fragriniia Je5Ua Ja-
regoria sdo éter de metila de 2-naftila (yara yara) (93-04-
9}, Cumarina (81-64-5), cetona de naftila d emetila {941-98-
0), Isobutilguinolina ((66442-31-1}, 1,2,3,4,6,7,8-Hexaildro-
4,6,6,7,8,8-hexametilciclopentan-il-2-benzopiran (Galaxoli-
da: IFF) (01222-05-5), tetraidronaftalenc de 6-Acetil-
1,1,2,4,4,6-hexametila (Tonalida; PFW) (021145-77-7}, 6, 7-
Diidro-1,1,2,3,3-pentametil-4 (5H)-~indanona (Cashmeran; IFL)
(088704-61-9), acetatc de triciclo decenila ({(Cyclacet; IFF)
(6418-60-5) e seus homélogos, propionato de tricicle deceni-
la (Cyclaprop: IFE} (17511-60-3) e iscbutirato de triciclo
decanila (Cyclabute; IFF) (067634-20-2), eéter de metila de
cedrila (Cedramber; IFF) (019870-74-7}, 4-(1,8-Benzodioxol-
5-il)butan-2-ona (Dulcinyl; IFF) (55418-52-5), 3a-Etil dode-
caidro-6,6,9%9a-trimetila nafte [2,1-b)l-furan (Grisalva; IIF}
(68611-23-4), 2,5,5-Trimetiloctaidronaftalen-2-ol {Ambrinol
20-T; Takasago) (41199%-19-3}, fp-cariofilenc (13877-93-5},
cariofileno (87-44-5), acetato de cariofileno (57082-24-3),
a-Cedreno (13877-93-5), &-Cedren-13-01 (28231-03-0), <Cedrol
(77-53-2), Acetato de cedrila (77-54-8), BAcetato de cedreni-
la (1405-92-1), Formato de cedrila (39900-33-4), Eter de me-
tiia de cedrila (67874-81-1), Aldeido a-metil-3,4-

metilenodiéxi-hidrocinamico, (Heliobouquet; Takasago) (1205-
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=iy, viciciols, 2,1, Sccan—2 irpoxlzatc de e=Tlla SRR B
T2, “anm) R Rl e e B ,A4-Cirnci (4 i0-6Y=-7,  1,2-Cineol
(470-82-6}, 2Borneol (846-45-31, Acetato de pornita (7#-46-
3V, Isobornecl (124-76-%), Acetato de ischornila (125-12-2%,

Formato de isobornila {(1200-67-5), Eter de metila de iscbor-
nila (5331-32-8), propionato de isobornila (27S6-56-1), 2-
Etil->{ou 6)-metoxi biciclol[2.2.1]lheptano e 1-REtil-3-metoxi
triciclo(2,2,1,0%"lheptenc (Neoproxen; IFEF) (122795-41-9)},
2-Etilideno-6-isopropdxi biciclo[2.2.1)heptanc (Isoproxen;
IFFE) (90530-04-4), 5" {ou ©6')-{Metilnorbon-5"-en-2’'-11)-2-
mentil-l-em-8-cl (Florosantal; Takasago) (67738-11-1 e
85232-76-4), 2-[(1,7,7-Trimetibiciclo[2,2,1llhept-2-il)oxil-
etancl (Cedancl; Takasago) (7070-15-7), Alcocl de feneila
(1632-73-1), Decaidro-3a,6,6,8a-tetrametil nafto[2,l-blfuran
{Bmbrox; Firmenich) (6790-58-6), 7-Acetil-1,2,3,4,5,6,7,8-
octaidro-1,1,6,7-tetrametilnaftaleno (Iso E Super, IFE)
(54464-57-2), Alccol de Patchouli (5986-55-0}, Nospatoulenol
(41429-52-1), Cicloexancl de iscbornila (Santalex T; Takasa-
go; (68877-58-6), 2,2,7,7-
Tetrametiltricicle[6,2,1,0" % undecanc-5-ona {Isclongifolano-
na; Queet) (23787-90-8), Acetato de octaidre-7,7,8,8-
tetrametil-2, 3b~metanc-3bH-

ciclopenta(li,3)ciclopropal(l,2)benzeno-4-metila {Acetato de
ambcrila) (590506-62-1), MNootkatona ({(Givaudan) (4674-50-4),
9-Etilideno-8=-oxatriciclo[6,2,1,0% " Jundecanco-4-ona {(Florexi
Firmenich) (69486-14-2), Eter de metila de cedrila (19870-
74-7 e 67874-81~1), o-Pineno (80-56-8), {(-Pineno {127-91-8),

5,6,7,7a-Tetraldro-4,4, 7a-trimetil-2 (4H) ~benzofuranona (Dii~
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droaciinidoiida)  {(15836-74-8), 1,3-Dimeril-#f-(l-metilelll, -
triciacloid.4.0.0.0" Jdec-3-enc (u-Copaeno) (8856~25-5), Can-
feno (79-92-5), Canfor (d484~43~37, Iindan e 5-aceril-
1,1,2,3,23,6-hixametila (Fantolida; PFW! (15828-36-0), Indano
de f-zceril~6-tercibria-butil-1,1l-dimetila (Celestolida:
IFEFY 38171 -00-1, S-hceril -, L, i, f-ToTrameTll oI l30pI00L -

diidroindan (Trasecliida; Quect; {(68l40-48-7;, etralaronat-
taleno de 6-acetil-1,1,2,4,4,6-hexametila (Tonalida, PFW)
{(21145-77-7), Eter de isobutila de pB-naftila (2173-57-1),
Acetato de decaidro-f-naftila (1061%-11-¢), Carboxaldeido de

t-metoxidiciclopentadienc (Scentenal; Firmenich) (8e803-90-

9y, Tricicle[6,2,1,0]lundecan-5-ona de 4-metila (Plicatona;

Firmenich) (41724-19-0), 3,4,4a,5,8,8a-hexaidro-3’,7' -
dimetil espiro(l,4-metancnaftalenc-2{1H}2' ~oxirano) (Rhubo-
fix: Firmenich) {(41815-08-9), Dodecaidro-3a, 6,6, %2a-

Tetraldro-Naftol2,1,1]1Furan {Cetaloxi) irmenich) (8788-00-
9y, ¢-Etilideno octaidro-5, 8-metanoc-2H-1-benzopiran-2-ona
(Florexi, Firmenich) {69488-14-2).

{(d) Mcléculas contende um anel aliciclico unico
gue contém pelo menos 5 atomos, porém ndo mals do que 8 ato-
mos, de qualguer do carbono, oxigénic, nitrogénio ou enxofre
no gual pelo menos um dos atomos de carbono do anel tem dols
substituintes, isto &, & um atomo de carbono tercilarioc, ou
um atomo de carbono alfa para o anel é um atomc de carbono
terciario, ou o anel tem substituintes em pelo menos trés
dos Atomos que compdem o anel;

0 anel pode opcicnalmente conter mals do que 3

substituintes. O anel pode conter atomos heterociclicos e
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Ligavces opcionalmento nds sSaturaGas @ 05 supstitulntes po-
dem ser grupos de alguila ou alguenila <ou arila, ou grupos
funciornals tal como hidrdéxila, éter, aldeido, cetona, are-

tal, amlina, amida, nitriio, oxima, ticl, o2u ticéter.

item (d)

R b

comoe nas Estruturas 4 ou 5:

Estrutura 4

N \b
E//X \n

7/ \ 10

9

R® R

Estrutura 5
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Onde:
- quaisquer de X- a X' independentemente representa
atomos de carbono, nitrogénio, oxigénioc cu enxofre;

- repre

b
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1gual

3;

- RY, R e R? podem ser gualsquer dos segulintes:

* hidrogénio, metila ou metila substituida;

* alguila linear substitulida ou ndo substitulda
Co—Cyq

* alguenila linear substitulda cu ndoc substituida
Co-Cq

* alguila ramificada substituido ou ndo substitui-
do C5-Cg;

* alguenila ramificada substituida ou né&o substi-
tuida C3-Cg;

* ciclecalgquila substituida ou ndo substitulda Cs-

Cgs

* c¢iclealguenila substituida ou né&c substituilda
Ci—Ces;

* arila substitulda ou ndo substitulda Cs-Cg;

* alcarila substituida ou n&oc substituida Cz—Cs:

* heterccicloalquila substituida cu ndc substitul-
da C:-Cs.

* hidrdéxi;

* um éter compreendendo uma unidade tendo a se-~



ad
e

- T—0R"®

=T gdo Como

{0
™0

[aunl
I‘ e

b
§)
¢
Ul

11 acima oara

L

Estrutudra

* um éster compreendendo uma unidade tendoc qual-

5 guer das segulintes férmulas:

i Q
—T—c-0—R" — 1 —o0-c—R"
ou

na qual T' e R'Y™ saoc como definidos acima para a
Estrutura 1:

* uma carbonila compreendendo uma unidade tendo a
seguinte férmula:

Ti
—T1=Cc—R"

10

7 a . . .
na qual T' e RY sdo como definidos acima para a
Estrutura 1:

*

un cetal compreendendo uma unidade diretamente

substituida em um anei tendc a seguinte férmula:



18 18
R0—X OR
n
em cujo caso X, ¢ um atome de carpono, nosendo 1,
2, 2, 4, 5 ou 6&;
T L. 4cETal  wuo cena ompreserndende uma unidadeo
tenao a segulnte formula:
RZD
1 '_ 18
—T—C—10R
(l]RIB
5 1 18 19 20 = o
na qual T, R, R e R sdo como definidos acima

para Estrutura 1;

* um nitrilo compreendendo uma unidade tendo a se-

guinte férmula:

—T-Cc=N

na gual 7! & como definido acima para a Estrutura

rR* a RY pode ser hidrogénioc ou R'.
O0s radicais R' e R®; R> e RY; R® e R®; R e R%; R’ e
r'?; R e RY juntos com o dtomo X ao qual eles estdo ligados
podem formar um grupc de carbonila.
15 Nos compostos tendo a estrutura 4 ou 5, é preferi-

do se a maioria dos atomos X for carbono e n é igual a 1 ou
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grancia gue atenden

f

T

Fh

s de

]

a esta definicdo sdo: Para-tercilaria-butil-cmicloexanol (98-

572-2%, acetato de Para-tercilaria-butil-ciclcexila [(32210-23-
41, CrIo-terclaria-butil-cicloexanol (1249%1-79-7), Acezato
de orto-terciaria-butil-cicloexanal (88-41-8,, Para-—

terclaria-pbutil-cicloexancona [98-53-3), Diidrojasmonato de
metila {Hedicna; Firmenich) (24851-98-7}, o-Tonona (127-47-
3}, PB-Ionona (14901-07-6} e y-Ionona (79-76-5), «a-Damascone
(24720-09-0), [(-Damascone (23726-92-3), &-Damascone (57373-
68-4), y-Damascone {35087-49-1), Pp-Damascone (2869&-85-7),

2-Etil-4-(2,2,3-trimetil-3-ciclopenten-1-il)}-2-buten-1-ol

(Bacdanol; IFF) (28219-61-6), 4-Acetdxi-4d-metil-Z-propil-
tetraidro-2H-piran (Clarycet; IFFE) (131766-73-9), Orto-
tercidria amil cicloexanila acetato (Coniferan; IFF) (67874-

72-0), 2,4-dimetilcicleoexancmetanc] (Diidreofioradol) (68480-
15-%), 3-Metil-5-(2,2,3~-trimetil-3-cicleopenten~1-1il)-4-

penten-2-¢l (Ebanoli Givaudan) (67801-20-1}, Acetal de pro-

pileno glicol de acetoacetato de etila ((Fraistone; IFF)
(£290-17-1), Isociclogeraniol (IFE) (63527-4%-33, Fentol
(220627-95-8), Acetato de fencila {13851-11i-1), {(-)-2-Etil-4-
(2,2,3-trimetil-3-ciclopenten-1-1l)-2-buten-1-0ol {Levosan-—

dol, Takasago) (26219-61-6), Cetal de etilenoglicol de eti-
lacetoacetate (6413-10-1), Nopol (128-50-7), Acetato de no-
pila {35336-72-7), 2,6,6-Trimetil-l-cicloexen-l-acetoaldelido
(472-606-2), 2,4,6-Trimetil-3-cicloexeno-l-carboxaldeido
(1335-06-6), 2,4,6-Trimetil-3-cicloexanc-l-metanocl (63527~

77-5), 3-Metil-5-propil-2-cicloexen-1l-cna (372-16-%2), Dinas-
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cora (Flrmenichy (H6978-py5-4:, o-Ilsso-metii-ionona 1335-46-
g, 3,3-Dimetili~5-(27,27,3 —trimetili- 3" —ciciopentan~1"~11) -

d-penten-2-¢l {Polisantol; Firmenich) {(107898-54-4Y, éAstrer

F—

de metila de dcido carbexilice de cicloexeno de 2,2-dimetil-

¢-metilaro  {(Romascorney Firmenich) (82752-87-6), 5-Pentil_ -
2,2, c-Trimetilcicicopertannna (RTldR-t4-2, 2,7, 0-Irimetii-u—
propll-cicioexanopropanc: (Timberol; Symrise) (70788-30-¢),

Oxy-Z-butanol de cicloexila de Z-terc-Butila (Amber <Core;
Kan) (139504-88-0), Aldeido de mirac (Preciclimena B; TIFF)
(52474-60-9), 2-Metil-4-(2,6,6-trimetil-1-cicloexen-1-1i1)-2-
butenol (Borcnal; Symrise) (3155-71-3y, 2,2,5-Trimetii-5-
pentilciclopentanona (65443-14-8) R-2,2,3-Tetrametil-3-
Ciclopenteno-l-butanol (Brahmanol; Symrise) (72089-08-8), 2Z2-
Metil-4-(2,2,3-trimetil-3~ciclopenten-1-il)-2-buten-1-0ol
(Sandahnyeore core; Kan) {(23219-60-5), 3-Metil-5-(2,2,3-
trimetil ciclopent-3-en-l-il-pentan-2~eol (Sandolares; Givau-
dan) (65118-92-7), 4d-terc-Pentilcicloexanona (16587-71-6),
cicloexancna de 4-(l-etoxivinil)-3,3,5,5-tetrametila (Kapha-
lis; Givaudan) (36306~87-3), Carbonatc de cicloexila de 2-
terc-butila (Floramat; Cognis) (67801-64-3}, 2-hexil~3-
oxocilclopentanocarboxilato de metila (Jasnapoli, PEW)
(37172-53-5), Ester de metila de &cido acético de 3-oxo-2-
{(2-cis-pentenil)ciclopentano (1211-29-6), Z2-pentil-3-metil-
2~ciclopentan-l-ona (1128-08-1).

(e} moleculas contendo pelo menos um anel macro-
ciclico, istec &, um anel com mais do gue 8 atomos de qual-
guer do carbono, nitrogénio, oxigénio ou enxofre no anel;

O anel pode conter atomos carbono, nitrogénio, o-
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Z.génlo ou enxcocrre e inclui grupos funcionais zZal como nad
saturacao, lactonas, ¢éreres e amldas. O anel macrociclicce

pode tambeém conter substituintes com base em grupos de car-

beno, nitrogénio, oxigénio e enxcfre tal como grupos de al-

N

quila e alcenila, alcools, ésteres, éteres, aldeidos, cato-

nas

Al

et o I ., -a Al
AT TS NIV LTS CHITTES, CTLOLS

Exemplo de moléculas volumosas como definido no

item (e) sdo compostos de perfume tendo formulas moleculares

10 da Estrutura 6:

Estrutura 6

onde:
- X' representa um atomo de carbono;
- gualquer X° a X' independentemente representa a-
tomos de carkono, nitrogénio, oxigénio cu enxcfre;
15 - n é& um numero inteiro entre 1 a 8;

- R a RY, R¥ e R¥ podem ser Iindependentemente



I
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gualsguer dos seguintes, oo ales podem nao estar presentes
gependendo dos reguerimentos de vValencia CUS alolos repre-

sentadcs pelo X correspondente e gualguer naoc satnracac no

ez
nel

o0

5 = alguildiila .inear substitulde ou ndc substitui-

do . -C.;

* alguenildiila linear substituildo ou n&o substi-
tuido C:~Cg;

* alguildiila ramificada substituida ou ndc subs-

10 tituida C:~Cy:;

* alguenildiila ramificada substituida ou nac
substitulda C,-Cg;

* um éter compreendendo unidade tendc a seguinte

formulas

—T1—r"®

w

15 na qual T' e R~ sao como definidos acima para a
Estrutura 1;

* um éster compreendendo uma unidade tendo gual-

quer das seqguintes formulas:

[ [
—1c-0—R" —T1'—0~-C—R"
ou

na qual T! e R' s&o como definidos acima para a
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na gqual T° e R° sd3o como definidos acima para a
2 Estrutura 1:
* um nitrilo compreendendo uma unidade tendo a se-

guinte férmulas;

—T1-Cc=N

na qual T' & como definido acima para a Estrutura
10 ou os radicais R* e R; R e R*; R” e R%; R’
e R'Y; R e R¥ juntos com o atome X ao qual eles estdo liga-

dos podem formar um grupo de carbonila.

Os exemplos de tais moléculas incluem Brassilato

de Etileno (Musk T Takasago) (105-85-3), 3-
15 Metilciclopentadecancna {Muscone) (541-91-3), 3-
Metilciclopentadecanocna (Muscenona) {(323h6-51-2, 3-

Metilciclopentadecanol (Muscol) (4727-17-7), Ciclopentadeca-
nolida (Exaltolida; Firmenich) (108-02-95), Ciclopentadecano-
na {(Exaltona; Firmenich) (502-72-7), (Z)-4-Ciclopentadecen-

20 l-ona {(Exaltenona; Firmenich) {14595-54-1,, Trimetil-
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oxabiciciotridecadione (Cedroxide; Firmer.crp (71 730-79-0;,

15-Pentedecenclida  (249%072-537-3), (Z,-9-Cicliuepltadecen-i—-ona

(-

(542-46-1); 12-Metil-l4-tetradec-%-enclida, Oxacicloeptaden-

Ticuw 10 -en-2-ona (Ambrettolide; TR {28645-54-4, 5~
Cicloexadecen-l-ona (Ambretcna; Takasagol (37e09-25-9), car-
ponatc de (3icu 4y -Tinlogoter-_-11) metila (VicliifZ; Irr

|

(87731-78-3), Cetona de 2,0,10-trimeciiciclododeca-2,2, %=
trien-1-il de metila (Trimofix O; IFF) (28371-99~5), Eter de
metila de ciclodecila (2986-54-1), Etoxiimetoxiciclododecano
(58€7-11-6) .

(f) moléculas contendo pelo menos um anei aromati-
co substitulinte contendo pelo menos 5 atcmes de qualguer de
carbono, oxigénio, nitrogénioc ou enxofre, porém no gual pele
menos um substituinte tem um carbono terciaric em uma posi-
¢cdo alfa ou beta no anel;

Exemplo de moléculas volumcsas como definido no

item (f) sdo compostos de perfume tendo formulas moleculares

da Estrutura 7:
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R X——R
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Estrutura 7
Onde:

- quaisquer de X' a X independentemente representa
atomos de carbono, nitrogénio, oxigénio ou enxofre;
- n é& igual a um numero inteiro entre 1 e 8;
- m & igual a um namero inteiro entre 0 e 1;
k' 2 R’ naoc necessitam estar presentes dependendo

dos reguerimentos de valéncia dos &atomos representados por

X

- R', R® e R’ podenm ser:

* hidrogénio, metila ou metila substitulda;

* alguila linear substitulda ou nac substitulda
Cs—Ce

* algquenila linear substituida ou ndc substituilda
Cy—Cy

* alquila ramificada substituido ou ndo substitul-

do Cs-Cg;
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~ ¢icloalguila substituida ou nao supbstituida Ci-

),l
Q.
AB

5 * cicloalquenila substituida c¢u ndc substlitul

1=Co;

]

* arila substitulda ou nidc substlituida C:-C.;
* glcarila substitulda ou nac substitulda C;-Cg;
* hetercociclecalquila substituida ou ndo substitul-

10 da (C4-C

fad)
~e

* hidroxi;
* um éter compreendendo uma unidade tendo a se-

guinte foérmula:

—T—0R"

na qual T' e R® s3do como definidos acima para a
15 Estrutura 1;
* um éster compreendendo uma unidade tendo qual-

guer das seguintes formulas:

ﬁ [
___qL#C_Ohmﬁﬁ "“ﬁL—O—C“—WS

ou
na qual T° e R sdo como definidos acima para a

Estrutura 1:

20 * uma carbonila compresndendo uma unidade tendo a
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Estrutura 1:
* um nitrile compreendendo uma unidade tendo a se-

guinte foérmula:

——T—C=N

na qual T' é come definido acima para a Estrutura

R* a R'™ podem ser independentemente hidrogénioc ou

Os exemplos de tais moléculas sao: 2Z2-metil-3-(4-
terc-butilfenil)propanol {Lilial Givaudan) (80-54-6), 2,5,5-
trimetil-2-fenill,3-dioxano (AcetoKetal: TaKasage) (5406-58-
6}, 4-terc-Butilbenzencpropiconaldeide (18127-01-0), Acetato
de dimetilbenzilcarbinila (151-05-3), 5-Fenil-5-metil-3-
hexanona (Damacol 4: IFF) (4927-36-0).

(g) moléculas contendo um anel substituldo compre-
endendo pelo menos 5 atomos com pelo menos 3 grupos substi-

tuidos no anel todos dos qualis devem conter pelo menos 2 a-

tomos dentre carbono, oxigénic, nitrogénic ou enxofre; Exen-—
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plos de moiécuias voiumosas como definido no item (g)

1]
KL
O

compostos de perfume tendo férmulas moleculares comoe jid A8

]

trutura &:

5
R
5
X
i ///// 1 1
\ n
3 2
X X
S\
R
R m
Estrutura 8
onde
5 - gualguer de X' a X’ independentemente representam

Atomos de carbono, nitrogénio, oxigénio cu enxofre;
- n & um numero inteiro entre 1 e 3; e
- m & um numero inteirc entre 1 & 2.
- R* a R’ n&oc necessitam estar presente dependendo
10 dos reguerimentos de valéncia dos atomos representados pelo
X relevante, gquando presente pelo menos trés do R a R° de-
vem ser independentemente;
* hidrogénio, metila substituido ou metila
* alquila linear substituida ou ndo substitulda
15  C,-Cs

* alguenila linear substituida ou ndo substituida



a.guila ramiiicoada substitulde cu naoc subsLiUJL-
alguenila ramificada substitulda ou ndo substi-
tuida C.-C.;

* ciclealeouilla substituida ou ndc substltulda C.-

o

* cilcloalqueniia substitulica cu nac substitulaa

Cy-Cay
* arila substituida ou ndo substitulda C,-Cs;
10 * alcarila substituida ou ndo substitulda Cg—Csi
* heterccicloalquila substituida cu ndc substitul-
da Cs-Cg;

* hidréxi;
* um éter compreendendo uma unidade tendoc a se-

15 guinte formula:

— 71 —®"®

. : o .
na qual T° e R sido como definidos acima para a
Estrutura 1;
* um éster compreendendo uma unidade tendoc qual-

quer das seguintes férmulas:

I I o6
—1—c-0—R" —T—o0-Cc—R
ou
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Estrutura 1:

* uma carbonila compreendendo uma unidade tendo a

formulas:

w
5]
(o]
ot
[
3
rt
I

9
——T1-c—R"

na qual T' e RY sac como definidos acima para a
Estrutura 1:
* um nitrilc compreendendo uma unidade tendo a se-

guinte fdérmula:

—T~-C=N

na qual T* & como definido acima para a Estrutura

Nos compostos tendo estrutura 8, & preferido gque a
maioria de atomos X seja carbono e mais preferido gue n seja
igual a 2 e m igual a 1 para gue a estrutura ciclo seja um
derivado de benzeno substituido.

Os exemplos de tais moléculas incluem 1,3,5-
trimetoxibenzeno (621-28-8), FEugenol de Acetila (88-28-7),
Vanilina de acetila (881-68-5), Acetato de Anisila (104-21-
2), Fugenol de Metila (93-15-5%), Musk Tiketona (145-39-1),
Musk ambrette (83-66-9), Acido 3-4-dimetoxibenzéico (98-07~-

2}, Acetatc de 3,4d-metilencdioxibenzila (326-61-4) e vera-
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Na presentce especificagas, ©s seguintes Lermos de-

signam o nume das companhias que fornecem a fragrancla tden-—

tificada pelos nomes comerciais: Firmenich = Firmenlch SA;
Takasagoe = Takasago Internatiocnal Corporaticr; Symrise = Sy-
mrisc CmpE & Co. KGp Togris = Zognils Corporaticon:y Sivaudan =

Givaudan SA; IFF = International rlavors e Fragrances; guest
= Quest international; PFW = PFW Aroma Chemicals B.V..

Descobriu-se que ¢ aldeido ndo somente reage du-
rante a preparacdo, porém surpreendentemente continua a rea-
cdo durante o tempo de armazenagem dentro da cédpsula propri-
amente dita na medida em gue se torna uma fragrancia olfati-
vamente ndo aceitavel. A despeitc da vista geral gque os al-
deidos sdo espécies reativas, varios aldeidos, por exemplo,
Licial, aldeido de Cyclamen, aldeido cindmicce de hexila e
amila e vanilina sdo freglentemente empregados ©m 7iveis
muito elevades em fragrancias para produtos doméstices, la-
vanderia e cuidadc pessoal. Desse modo, as composigdes de
perfume da presente invencdo preferivelmente devem restrin-
gir o nivel total de aldeidcs de fragrancia, incluinde alfa,
aldeidos beta-ndoc saturados, para mencs dc gque 20% em peso,
preferivelmente mencs do gue 10% em peso, mals preferivel-
mente menos do gue 5% em peso, e ainda mais preferivelmente
mencs do que 1% em peso da composicgdo de perfume.

Embora seja conhecido por adicilonar um excesso de
aminas soluvels em &dgua com respeito aco final da fabricagdo
de cépsula para reduzir a concentracdo de formaldeldo, des-

cobriu-se gue as aminas presentes come componentes de nucleo
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Jma vez que as propriedadces dos compostos de fra-
grancia ndo mals desempenham um papel na deposigac, entdo a
necessidade de escolher uma proporcdo de materlais de ClogP
elevado (logP calculado) ccom ensinado na patente U.S. No.
5.652.206 e 5.500.188 para distribuigdo e longevidade melho-
radas de fragrancia, ndc é mais reguerida, embora seja ainda
um requerimento gue a composicdo de fragréncia seja sufici-
entemente insoluvel em Aagua para formar uma emulsdo. Uma
vez que a scolubilidade da agua é aproximadamente inversamen-
te correlacicnada com ClogP i; é preferivel gue mais do que
80% em peso, preferivelmente mais do que 9%0% em peso, da
composicidc de fragrancia compreenda os i1ngredientes tendo
valores de ClogP maiores do que 1,00, mais preferivel gue
malis do gue 80% em peso e mais preferivelmente mais do que
90% em peso tem valores de ClogP maiores do que 1,50 e ainda
mais preferivel que mais do que 80% em pesc e preferivelmen-
te mals do que 20% em peso tenha valores de ClogP malores do
que 2,00.

Como cada capsula somente contém uma pequena quan-
tidade de fragréncia, a fim de cbter o impacto olfativo ma-
ximo quando as capsulas liberam seus teores, os materiais de

fragrancia do nuclec encapsulade devem evaporar e difundir
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atraves do ar racidaménie ¢ ssr ollatlvamente Iortes, Os
materiais que peossuem o eguilibrio corryeto de resisténcia, €
evaporagao rapida tendem a ter valores de ClogP moderado.
Ao mesmo tempo em que o limite inferior de valcres de ClodP
& definido pela nezcessidade de formar uma emu.sdc estavel de

S e e
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ativamente definido, porém ainda cefinico peia taxa ae redu-
c&o de evaporacdo e intensidade percebida realizada se a
fragrdncia do nacleo da cépsula tem uma preponderancia de
ingredientes com ClogP elevadc. Desse modo € preferido que
a maioria dos ingredientes de fragrancia tenha ClogPs abalxo
de 4,00. E especialmente preferido gue mais do gue 40% em
peso, preferivelmente mais do gue 60% em peso, ¢ ainda mais
preferivelmente gque mais do que 80% em peso dos componentes
de fragréancia do nucleo da cépsula tenham ClegPs menores do
que 4,00 para distribuir uma fragrancia feorte gumando a cap-
sula rompe e libera seu perfume.

O ClogP refere-se ao coeficiente de divisdo de oc-
tanol/agua (P) dos ingredientes de fragrancia. O coeficien-
te de divisdo de octanol/adgua de um ingrediente de fragran-
cla € a relacdo entre suas concentracdes de equilibrio em
octanol e adgua. Os coeficientes de divisdoc de ingredientes
de perfume sdo mals convenientemente determinados na forma
do seu logaritmo para a base de 10, logP. O logP de muitos
ingredientes de perfume tem sido relatado; por exemplo, a
base de dados Pomann 92, disponivel de Daylight Chemical In-
formation Systems, Inc. (Daylight CIS) Irvine, Calif. contém

muitos, Jjunto com citacdes para a literatura original. En-
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venientemente c¢alculados pelo “CLOGP”, programa disponlvel

no Cnemofrice Ultra Software versiao 4 disponive! de Tambrid-

geSoft Corporation, 100 CambridgePark Drive, Cambridge, MA

02140 UEA ou CambridgeSoft Corporaticn, 8 Signet Court,
Swanns Read, Cambridge CBL 81L& UK. COs valores de CILogP sac

refer.ve.mente empregacos no iugar dos vaiores de _ogPk ex-

3

perimental na seccdo dos ingredientes de perfume gue sdc G-
teis na presente invencdo. Para extratos ou Oleos naturals,
a compesicdo de tais dleos pode ser determinada por analises
ou smpregandc as composigdes publicadas na base de dados ESO
2000 publicada por BACIS (Boelens Aroma Chemical information
Service, Groen van Prinsterlean 21, 1272 GB Hulzen, Holan-
da) .

Um cutrc aspecto da invencgdo & que as capsulas de-
vem compreende mais do que 60% =m peso, & mais preterivel-
mente mais do gue 70% em peso, e ainda mals preferivelmente
mals do gque 80% em peso de ingredientes de perfumaria e a-
gentes benéeficos. Ao mesmo tempo em gue seria ¢ébvie incor-
pecrar tanto material ativo gquantoe possivel nas capsulas,
muitas reagdes praticas associadas com a estabilidade da e-
mulsdo, a integridade da céapsula, prevengdo de vazamento
etc., as capsulas freqientemente contém proporcdes elevadas
de outros ingredientes, por exemplo, solventes, endurecedo-
res gue substancialmente diluem os agentes benéficeos e fra-
grancia.

Uma vez gque estd inerente no sucesso desta inven-

cdo que mais fragrancia seja depositada na superficie e que
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alguns materiais de fragrancia tal como persisténcia no meio

armbliente, acumulacdo em organismos aguallcos, e efeitos to-

rdenos L LI _lailllses LT oa

M-

~1oo3, al

Em geral, uma vez gue as capsulas liberarao ZIfra-
grancia mais eficientemente a superficie, menos capsulas e
portantoe menos fragréncia sdo necessarias para obter um e-
feito de fragrancia desejével, desse modo, a carga ambiental
total é reduzida. Entretanto, a malor concentragdo sobre a
pele ou em proximidade imediata a pele requer cuidade adi-
cional para formular a composicdo de nucleo empregade somen=

te ingredientes conhecidos por serem seguros em tal contex-

to. Entre os materiais conhecidos por terem caracteristicas

IndesEiavels & portanto exciuidas das compositdes de periune

da inveng&c estdo almiscar de nitro come exemplificar por
musk ambrette {CAS 83066-9), e musk cetona (CAS 8101401).
Os solventes especialmente os ésteres de ftalato e éteres de
carbitol definidos come R~ (OCH,CH,),~OR' onde n= 1,2 ou 3R=
(C; a €7) alguila ou fenila ou fenila substituida por algui-
la e R & H ou (C; a Cy) alguila. Os materiais listados no
hnexc 1 do Dangerous Substances Directive (67/548/EEC) ou
qualquer de suas altera¢des ou ATPs (Adaptacdo ao Progresso
Técnico), ou classificados como R43 em sua folha de dades de
seguran¢a sdo opcionalmente restritos para menos do gue 1%
da composicdo do nuclec, preferivelmente menos do que 0,1%

em peso, malis preferivelmente abaixo de 0,001%, e ainda mais
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preferivelmente abaixo do limite detengdo analitico.

E também preferivel que os niveils dos seguintes
ingredientes sejam limitados a mencs do gue 25% em pesc,
preferivelmente menos do que 10% em peso e mals preferivel-
mente menos do gque 1% em peso da composicdo de ndcleo: Alde-
ido cinédmico de amila (122-4-7}, &lcool cindmico de amila
(101-85-9), Alcool de anisila (105-13-5), Alccol de benzila
(100-51-6), Benzoatc de benzila (120-51-4), Cinamato de ben-
zila (103-41-3), 3alicilato de benzila (118-58-1), Aldeido
cindmico (104-55-2), Alcool de cinamila (104-54-1), Citrone-
lal (108-22-9;, Cumarina {(91-64-5), Eugenol (97-53-0), Far-
nesol (4602-84-0); Geraniol (106-24-1), Aldeido cindmico de
hexila (101-86~0), hidroxicitrcnelal (107-95-5}, Hidroxime-
tilpentilcicloexgencocarbozaldeido (31906-04-4, Isceugenol

{97-54-1), Lilial (80-54-6), limoneno (598%9-27-5), 1linalol

(7T8=T7U=0), T CaEThonate dg e Pt e e MeTITE I TI=TZ2=%), Tarnos
nato de octano de metila (111-80-8), Acetcaldeido de fenila
{(122-78-1), 3-metil-4-(2,6,6-trimetil-2-cicliexen-1-il)-8-
buten-Z-ocna (127-51-5).

Ingredientes Opcionais

Cpcionalmente outros ingredientes podem ser adi-
cionades ac nucleo da capsula ou podem estar presentes come
uma conseqléncia da preparacgdo de capsula. Estes materiais
ndo s&o materiais de fragrdncia propriamente dito, porém e-
les podem distribuir outros beneficios tal como antioxidan-
tes compostos protetores scolares, repelentes de inseto etc,
ou eles podem ser moléculas de pré-fragrancia que reagem pa-

ra liberar os compostos de fragrancia, eles podem também in-
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preferivelmente menos do que 20: em poso, Dais preiferives-—
mente menos do gue 10% em peso ¢ ainda mals preferivelmente
mencs doc gue 5% em peso. Se presente, eles mais provavel-

mente terdc sido introduzidos com um ou mails ingrediente de
perfume. Na industria de perfume & muito comum dissolver
materials de fragréancia sélidos em um sclvente adeguado ou
diluir os materiais poderosos empregados em baixos nivels,
com um solvente para facilitar a fabricacdo. Os solventes
tipicos incluem materiais de ClogP elevade tal como benzoato

de benzila, miristato de isopropila, adipato de dialquila,

ésteres _de citratc tal ceme citrate ee—trietTta de acetila

ou citrato de tributila de acetila ou citrato de trietila ou
ftalato de dietila ou materiais de ClogP baixc tal como pro-
pilenc glicol ou diprepileno glicol. Ao mesmo tempse em gue
alguns destes materiails podem afetar a liberacgao de fragran-
cia das capsulas durante o armazenamento ou propriedades de
emulsdo durante a fabricacdo da cépsula, nos nivels descri-
tos tals efeitos serdo minimos. Além disso, alguns solven-
tes podem ser kenéficos em certos produtos tal como &ésteres
de citrato sendo empregados para contar ¢ mau cheiro em de-
sodorantes. Novamente, nos nivels de dosagem descritos, es-
tes efeitos devem ser minimos. Desse modo, os solventes sao

considerados como parte da fragrancia, porém ndc necessaria-
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mente condescerdente ¢om a 1nvVencaddo OxXCeiLo Comg  um agente
benéfico.

Pro-Fragrancia

Outro ingrediente opcicnal que peode ser desejavel

para vroteger dentre e distribulr a partir de uma microcap
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nos guals pequenas fragranclas geralmente altamente volatel
sdo reagidas para formar moléculas de peso molecular mais
elevado, porém sdo designados para liberar a molécula de
fragrancia devido a alguns eventos externos tal como uma al-
teracdo do pH, ou por exposigdc & luz do sol, ou devido &
molécula ter uma ligacdo particularmente 1&bil que pode hi-
drolisar para liberar as moléculas de fragrancia. As pro-
fragrancias geralmente tém um pesc molecular de pelo menos

300 amu, preferivelmente maior do gque 350amu, mais preferi-

_velmente maior do gue 400amu, -e-gue-o—peso-motecalar da pro

20

25

fragrancia & pelo menos 2 vezes, preferivelmente pelo menos
2,5 vezes, mais preferivelmente 8 vezes o peso molecular do
componente do material de fragrdncia e deve liberar mais do
que uma molécula de fragrédncia por molécula de pro-
fragrancia. Além disso, o material de fragrdncia liberado
deve ter um pesc molecular dentre 100 e 300amu, preferivel-
mente entre 100 e 250amu e um limiar de detecgao de odor a-
baixo de 100ppb preferivelmente 10ppb como definido na Pa-
tente U.3. No. 6.077.021 incorporada aqui por referéncia.
As pré-fragrancias sdo geralmente acetais, cetals, base de
Schiff, ésteres lébeis tal come orto ésteres, ésteres de

carbonato, ésteres de silila ou ésteres de acido carboxilico
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sula. Desse mode, as pro-fragrancias nao necessitam cumprir
com os reguerimentos do peso molecular de moléculas de fra-
grancilas, porém devem cumprir com as outras obrigacdes es-
truturais listadas como (a) a (g).

Outros Agentes Benéficos

No contexto desta especificagdo, outros agentes
benéficos significam gualguer material capaz de ser encapsu-
lade nc modo descrite mais tarde e gque pode sobreviver ao

armazenamento para liberar um beneficic quando empregado em

_produtos cosmeticos, de cuidado pessoal ou de lavanderia,

liquidos, de gel, pasta ou macios, desde gue eles contenham
pouco ou nenhum de gualgquer composto de aldeido, incluindo
alfa beta aldeido ndo saturado, ou aminas primarias ou se-
cundérias, e atendam aos requerimentos estruturais da inven-
¢do para moléculas volumosas ccme definido para ingredientes
de fragrancia da inveng¢do. ©Os agentes benéficos ndo neces-
sariamente contam com a volatilidade para seu efeito, desse
modo eles ndo necessitam ser limitados por peso molecular
porém para minimizar & lixiviacdo da casca durante ¢ armaze-
namento e¢les necesslitam se adaptar com ©s reguerimentos es-
truturails de moléculas volumosas.

Os agentes benéficos incluem extratos naturais ou
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materials gue Lém efeitos terapéutlicos come relaxantes ou
estimulantes, por exemplo, 1,3 9-trimetoxibenzenn (621-53-
%y, 1,i-dimetoxl-S-metllgenzenc, ou Vitaminas ou derivacos
de wvitaminas tal como acetato de tocoferila (%6-95-7), ou
palmitate de retinila (72081-2) sdo também agentes benélficos
nesta definicgidc. OCs materiais gue suprimem ou reduzem o maul

odor ou sua percepcdo por gualgquer dos muitos mecanismos
Dropostos sac os agentes penéficos como descritc em U.S.
4.622.221 e U.S5. 4.719.195. Os materiais que guando adicio-
nades a emulsdo melhoram as propriedades da emulsdo de nu-
cleo antes da encapsulacg¢do, ou as preopriedades das capsulas
propriamente ditas. Os materiais que fornecem um efeitc de
aquecimento ou resfriamento tal como descrito em Cosmetics
and Toiletries Vol. 120 No. 6 pag. 106 de M. Erman sao tam-
bém agentes benéficos. 0Os exemplos de tais agentes incluem

porém nédo estdo limitados z N-etilzh-metil-2-(l-merilefil)

de carboxamida de cicloexano conhecide come resfriamento co-
mo wWs3™ {88711-78-0); Lactato de mentila {(69265%-38-0); (-
}-Mentoxipropano-1,2-diol conhecide come agente de resfria-
mento 10™. Os materiais gue atuam como repelente de inseto
p-Mentano-3,8-diol (4822-86-6) ou &leos de planta naturais
tal como élec de Tea Tree, 6leo de margosa, ou &lec de esuca-
lipte s&o agentes benéficos. 0s materiais gque atuam como
antioxidantes tal como toluenoc de hidréxi butilado (128-37-
0), hidroxianiscl butilado (25018-16-5), ou Hidreoxiidrocina-
mato de tetra-di-t-butila de pentaeritritila, Octadecil di-
terc-butil-4-hidroxiidrocinamate {2082-79-3), etilidenbisfe-

nol de tetrabutila (35958-80-6) s30 agentes benéficos. Os
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materiais que atuam como absorventes de UV tal como Benzofe-
nona, Butilmetoxidibenzoilmetano, ou Tetracis-[metileno-3-
(3", 5/ -di-terc-butil-4’-hidroxifenil)propionatc]metano
(6683-19-8), bis-etilexiloxifenolmetoxifenil-tirazina sd&o
agentes benéficos. Os materiais listados acima sdo preten-
didos exemplificar os agentes benéficos, porém ndo é preten-
dido limitar os agentes benéficos a esta lista. A mistura
dos acima pode também ser considerada como agentes benéficos
da invencdo. Desse modo, pode ser vantajoso combinar os ab-
sorventes UV com antioxidantes para proteger os ingredientes
da fragrancia. Além disso, é reconhecido que alguns materi-
als possam exibir mais do que um beneficio. Desse modo, ©
acetato de vitamina E pode funcionar como um antioxidante
bem como precursor de vitamina.

Capsulas de Casca de Nucleo

A invencdo por ser aplicada a qualquer capsula
casca-nucleo que compreende um nicleo central de perfume
circundado por uma camada polimérica que forme a parede ou
camada de casca. A palavra casca pode dar a impressdo de
uma capsula de parede dura porém isto ndo necessita necessa-
riamente ser desse modo, ela indica ndo mais do que uma ca-
mada de revestimento que protege os teores porém a casca po-
de ser plastica ou deformdvel. As capsulas da invengao sao
tipicamente de 1-1000 micrdmetros em didmetro, preferivel-
mente 5-500 pm e mais preferivelmente 10-100 pm.

Co-Acervadoes

Uma forma de microcédpsula pode ser aquela tipica-

mente formada por técnicas de co-acervagdo. Os materiais e
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processos sAo descritos em detalhes nas sedguintes pdtento:s
ircorcoradas Al por referé&noia, 183 exemplc, By
2.300.458; U.8 2L0L5%.535; ULS5. 3053309545 0.5, 3.897.437;

preferido é gelatina co-acervada com um pollianiorn tal ocomo
goma Arabica, e mals preferivelmerte reticuladce com um mate-
rial reticulado tal como glutaraldeido ou alglnatos co-
acervados com lons de calcio.

Cépsulas de Aminoplasto

Uma forma especialmente preferida de microcapsulas
é uma capsula de aminoplasto formada por polimerizacdo de
condensacdo de aminas e aldeidos preferivelmente formaldeido
de melamino e opciocnalmente uréia. As patentes descrevendo
as composicdes e processos para a fabricacdo de capsulas de

amingoplasto na forma..de uma dispersao.tal como o Pedide Ade

Patente EP 1.246.693 Al e Patente U.S. 6.261.488, as quais
est8o 1incorporadas aqul por referéncia. Outros mondmeros
adegquados para capsulas de casca de nuclec sao, por exemplo,
metacrilato de metila como exemplificado no Pedido de Paten-
te Internacicnal WO08/099005. 0s mondmeros adeguadcs adi-
cionais s&o bem conhecidos por agueles versades na técnica
de reagdes de polimerizagdo,. Sem desejar limitar a patente
de modo algum, um processo tipice para a preparacdo de um
capeamento de uma dispersdo de capsula incluiria as seguin-
tes etapas.

A preparacdoc de uma emulsdo dos ingredientes de

perfume e qualguer agente pbenéflico ou modificadores que po-
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podem ser produzidos ou os mondmeros podem ser empregados

diretamente. Um poucc de melaminc pode ser substitulde por
uréia. O &cido & adiciocnado para ajustar para um pH de 3,5
a 6,5 e a temperatura aumentada de 30-45°C. A agitacéo é

permitida prosseguir até que a dispersdc fique livre de O-
lec. Qualguer &cido que ndo tenha nenhuma propriedade ad-
versa pode ser cmpregado neste processo, tal como, DOr exem-
plo, acido férmico ou acido acético.

£ particularmente vantajoso se as cépsulas sao cu-

__radas aquecendo-Se a.uma.temperatura enktre 60°C a 100° du-.

20

25

rante véarias horas sob agitagdo moderada.

E particularmente vantajoso se durante a fase pre-
coce de cura uma outra adicdo de uréia, melamino ou cutras
aminas, ou misturas destas, possa ser feita para reduzir a
concentracac de formaldeido na dispersdo terminada, e aumen-
tar a espessura da parede. Tipicamente 10-80% de melamino
e/ou uréia adiciocnal pode ser adicionado neste estagio, e
uma relacdo particularmente vantajosa é 5:1 a 1:1 de melami-
no:uréia.

Uma vez gue a cura & concluida, a temperatura e
reduzida para cerca de 50°C, e a dispersdo & neutralizada

antes de ser ajustada para um pH de cerca de 9,5.
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agente ae dispsrs a lalna para prevenlr as capsulas de se-
dimentarem ou de se tornarem cremosas, o que pode formar

grandes agregados ©s quals podem ser dificels de redistribu-

A dispersdc de capsulia final guando embarcada pre-
ferivelmente deveria conter menos do gue 0,1% em peso de
formaldeido livre medido por GLC, preferivelmente menos do
gue 100 ppm (peso/ peso) e mals preferivelmente menos do gue
10 ppm (peso/peso).

Pode ser vantajoso incorporar fisicamente ou qui-
micamente cutros materiais para melhorar a depcsicdo de cap-
sula aos substratos ou para melhorar a seletividade de depo-
sigao durante a aplicacgao. Tais materiais como copolimeros

ou polimeros catidnicos, por exemplo, imidazol de polivinis

la, peclissacarideos com base em beta 1,4 ligagdes tal como
goma guar, e copolimeros de poliéster tal como agquelss ven-
didos comercialmente como polimeros para soltar sujelra para
detergentes.

As capsulas do processe acima geralmente terao um
tamanho de particula na Zfaixa de 5-100 pm dependendc das
condigdes de emulsificacdo. A parede da capsula terd uma
espessura de 0,025-1,0 um. Estes pardmetros sdo preferivel-
mente para o funcionamento apropriado das capsulas nesta in-
vencdo. Se a parede da capsula for muito fina, as capsulas
serdo muito frageis para embargue ou manuselo subseqliente,

se muitoc grassa elas podem nac quebrar guando reguerido. Se



10

i5

20

25

45 capsulas sd&e mulite peguenas o material de parede pode se

tornar uma preporcde nde econonicamente grande da capsula.
As Cédpsulas multo grances cu beguerem paredes mais grossas 4

adicdc de endurecedcres ac nucleo para prevenir a quebra na
anipulagdc ampos dos guais reduzer a guantidade de agente
benéfico distribuido.

A disversio firal pode tipicamente conter de

-20

A
ol

, preferivelmente 103-70%, e mals preferivelmente de
20%-70% de céapsulas dispersas em dgua. Em algumas formas do
Drocesso a agua em excesso pode ser removida do éter, uma
massa umida cencentrada ou um pé de fluxo livre seco como

melhor convir a aplicacdo subsegiliente.

Composicées Domésticas, de Cuidado Pesscal e de

Lavanderia

As formulacdes e ingredientes de cosméticos & pro-
dutos domésticos, lavanderia e cuidado pesscal, nos quais as
capsulas contendo as composicgdes de fragrdncia da invengédoe
podem ser empregadas, sdo bem conhecidos por agueles versa-
dos na técnica, referéncia pode ser feita aos seguintes tra-
balhos gue sac incorporados nesta referéncia:

Formulating Detergent and Perscnal Care Products A
guide to Product Development de Lo Ho Tai, ISBN 1-89399-7-
10-3 publicada pela AOCS Press. Também ac Vol. 67 de Sur-
factant Science Series Liquid Detergent ISBN 0-8247-9391-0
(Marcel Derker Inc.], bem comc as seguintes patentes ou pe-
didos de patente:

Condicionadores e amaciantes de tecido:

Patente U.S3. 6.335.315; 5.674.832; 5.7:58
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5.618.523;

A tendéncia dos materiais de fragréncia a wvazar
das cépsulas ser& influenciada pela composigdo do produto.
Os niveis elevados de tenscativos podem ser esperados aumen-—
tar a taxa de escapamento ao mesmo tempc em gue ©S nivels
mais baixos de tensoative ndo auxliliariam na solubilizagao.
Outros fatores tal como viscosidade do produto e o pH do
produto podem também afetar a taxa de liberagdo influencian-
do-se a mcbilidade das moléculas ou lcnizando-se 0s grupos
quimicos tal como aminas na parede da casca. 0O efeito de
composicdes de produto diferentes no vazamento € observado
nos exemplos. Finalmente, os produtos tiveram que funcionar
em formulacdes comerciais, porém gquanto a facilidade de tes-
te e para comparacdo no futuro, fol definida uma solugdo de
tensoativo tamponada como as condicdes padrdes para um teste
de armazenamento. As capsulas para produzir 0,5 g em peso
da fragrancia encapsulada foram suavemente misturadas em 10g
de uma solucdo de 10% em peso de sulfato de dodecila de s6-
dio em ague desmineralilizada tamponada para pH 8,5 com um
tampdc de fosfato de citrato, e armazenadas em uma garrafa

de vidro a 40°C. A fragradncia livre foi determinada por
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rmazenada em uma garrsa
lada a 48°C. A comparacdc das contagens de Aarea das medi-
cdes de topo livre no tempo zero indica a extensdo de qual-
quer ingrediente de fragrancia gue ndo foil encapsulado, ou a
extensdc malior do gue 50% & mails preferivelmente maior do
que 75% da amostra de controle apés 4 semanas, armazenada a
40°C.

Ao incorporar a cépsula em produtos liquides, ha
uma tendéncia das cépsulas ficarem “cremosas”, isto &, subir
para superficie, ou “sedimentar”, isto &, afundar, em arma-
zenamento prolongado em uma faixa de temperatura normal (4°C
-40°C) devido as diferencas na densidade entre o liguido e
as capsulas. Ao mesmo tempo em que muitos fatores afetam a
taxa na qual a cremosidade ou sedimentacdo ocorre, & util
ser os produtos propriamente dito retardar ou prevenir a se-
paracdo. Por exemplo, se os produtcs tém viscosidade eleva-
da em taxas de cisalhamento muitc baixas, as capsulas tende-
raoc a permanecer unifcrmemente distribuida em todo o produ-
to. Portanto, & preferivel, se o©os produtos nos gquais as
cdpsulas sdo introduzidas tém viscosidades maiores do gue
100 mPas preferivelmente maicres do que 1000 mPas medidos em
uma taxa de cisalhamento de 5 s' empregandc um viscémetro

VT Brockfield.



LW

10

15

20

A presente 1nvoengac sera agoéra descrita em maiores

| - P e e b e e N T R ey P A TY
detalroes p:l:? Saguinees cxXemo. o= loustratves, E_}QI_EA:L

ot

MR

LamLitaniies.
Exemplo 1: Preparacado de Capsulas

o de Z lluros

Qn

Ur recipiente oilindrico de agitag
fol cheic com um dispersador tendo um disco de dispsrsan oo-

Ele fol carregadoe em sucessac Com:

- 400 de ¢leo de fragrancia;

-86 g de um titulc de sclucgac aqueosa a /0% de uma
resina de melamino-formaldeido metilada (relagdo molar: me-
lamino: formaldeido:metanol. 1:3,9:2,4) com uma visccsidade
de 275 mPa.s e um pH de 8,5;

- 80 g de titulo de sclucao a 20% de sal de sdédio
de dcido poli-2-acrilamida-Z2-metilpropanossulfdnico;

- 350 g de agua;

- 1% g de titulo de solucdo a 10% em peso de solu-
cao de acide formico aguosa.

Esta carga fol processada para uma dispersdc de
carga ajustando-se a velocidade de agitagd&o para uma veloci-
dade periférica de aproximadamente 20 mps. As temperaturas
foram mantidas a cerca de 85°C.

Apds 60 minutos, a dispersac ficou livre de oOleo;
um tamanho parcial de cerca de 20-30 pm foil estabelecidc. A
velocidade de agitagdo do disce de dispersdac feol entdo redu-
zida para um nivel suficiente para circulacdo uniforme dos
teores do recipiente.

Uma temperatura de cura de 80°C fol determinada, e
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uma ver alcancadce por injecdo do correnlc quente, um alimon-

o ods 27 de suspensic d2 melamine-urdia {relacic de Z,%:%,
melaninoiuréia; em aciac IOrmico  para ajustar pil o para pii
4,5) foi adicionado & dispersdo das microcapsulas pré-
formadas ocom uma taxa de fluxe de massa de contate, = folf
medido durante ¢ curse de uma hora.  Um foral de 463 0a sus-

pensac de melamino-uréia fol medido.

Uma fase de cura de 120 minutcs resultou a 390°C.

Apds a dispersdoc ter sido resfriada a cerca de
55°“, ela foi neutralizada com dietanclamina para pH 7,0 e
ajustada para um pH de 8,5 empregandc amdnia.

Um agente de dispersdo fol adicionado para produ-
zir uma dispersdo de céapsula uniforme com um teor sélido de
50% e uma viscosidade de 88 mPa.s.

Exemplo 2: Comparagdo do Vazamento dos Ingredien-
Ltes

A Tabela 1 compara o vazamento de componentes de
fragrancia individuais de uma fragréncia encapsulada, empre-
gande o método do exemplc 1, com as capsulas dosadas no e-
gquivalente de 0,5% de fragrdncia em uma faixa de produtos
liquidos de cuidado pesscal e lavanderia. Os resultados sdo
citados como percentual de fragrdncia liberado comparado com
a guantidade equivalente cde fragrancia livre dosada no mesmo
produte como um controle. Alguns dos ingredientes de fra-
grdncia atendem acs critérics para moléeculas volumosas da
invencao, ao mesmc tempo em que outros exemplos comparativos
tal como Acetofencna, Eugenol, Acetato de benzila, e Benzoa-

to de etila ndo atendem a estes critérios. A concentragao
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de ingrediaente foi omeaiua por CIMS cpds capsula o Lopo
livre de SPME dos voldbols no toepe Livre apds ¢ armazenamsn-
co e 400 durante 4 3Smanas
Japela i

| Compos- | Clog - Per— | Le- Da- | Via Dewn | Tide | Sam-
to P sil nor sh Sens® y5 Free® poo?
(CAS Sens- Conc® | Reg

No . ) :

1,4~ 2,81 11 29 15 10 8 13 2
Cinecl

(470~

67-7;

Euca- 2,88 2 36 16 2 2 12 13
liptol

(470-

82-6)

Borneol | 8,09 | <1 23 8 3 3 4 2
(464-

45-9)

Benzoa- | 2, 64 48 100 1100 100 a7 100
to de 91

Etila

(98-85-

9)

Bucco- 2,55 <1 - 3 - 3 <1
xime 3
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Ionona
(14901~

07-6)

3,71

<1

12

<1

<1

Spiram-
brene
{121251

-67-0)

<1

<1

<1

<1

<1

<1

Eugenol
(97-53-

g)

2,40

45

100

96

93

100

79

88

Galaxc-
lida
(1222~

05-5)

<1

<1

<1

<1

<1

<1

<1

Bassi-
lato de

etileno

{105~

2,46

<1

25

28

60

<1

89
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Para-
tercia-
rio-
butil-
cicloe-
Xa&nona
(98-53-

3)

10

33

34

14

Acetato
de Di-
metil-
benzil-
carbi-
nila
(151-

06-8)

3,30

44

11

12

18

<1

A_

Damas-

<1

le

<1

<1

<1

<1
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<1

Vigo-
flor
{68480~

11-5}

3,14

31

[o

<1

Cashme-
ran
(38704~

61-9)

4,00

<1

<1

<1

<1

<1

Iso bu-
tilqui-
nolina

(65442-

g1-1)

<1

17

il

<1

Rhubo-
fix

(41816-

03-2)

<1

- <1

<1

<1

<1

<1

biciclo[3,2,1l]octan-8-ona

"indica ndo medido

Buccoxime

& oxima

de

1,5-dimetil-

(Fornecido por Symrise):
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Galaxclida & 1,2,3,4,6,7,8-Hexaidro-4,6,6,7,8,8-
hexametilciclopenta-y-2-benzopiran (Fornecido por Internati-
onal Flavors and Fragrances);

Cyclacet é Triciclodecanilacetato (Fornecido por
Internatiocnal Flavers and Fragrances);

Vigoflor é Decaldroespirofan-2{(3H}-5" -
(4,7)mentano (5H) indeno (Fornecido por International Flavors
and Fragrances);

Cashmeran & 6,7-Hiidro-1,1,2,3,3-pantametil-4 {%H) -
indanona (Fornecido por International Flavors and Fragran-
ces)

Ehubofix é 3,77 -
Hexaidrodimetilespirometanonaftalenc (Fornecidoe por Interna-
tional Flavors and Fragrances).

Os produtos comerciails empregados no teste sao co-
mo seguem com neme do produteo, fornecedor e pais de origem.

1. Persil Sensitive detergente liquide concentrado
de Hankel na Alemanha;

2. Lenor Concentrate de Procter and Gamble na UK;

3, Dash Regular, detergente liguido de Procter and

Gamble na Itéalia;
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Lever Faberge Sudcias
. o Ultra Downy Procier and Zamble USA;

6. Tide pPerfume e Dye Free de Procter and Gamble
USh;
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2o mesmo tempo em gue hd algumas variacdes no es-
capamento de perfume da capsula em formulagdes de produto
diferentes, & clarc que 0s ingredientes da fragrdncia da in-
vengdo ndc escapam na mesma taxa como os ingredientes de
controle. Atencdo particular deve ser prestada a diferenga
nos resultados entre Eugenol e Brassilato de Etilenc que tém
valores de ClogP similares porém taxas de liberacdo diferen-

tes nos produtos.

Exemplo 3

Tabela 2
Composto (CAS |Clog | Per—- | Le- Via Down | Tide | Sam-
No.) P sil nor Sens’ y5 Free® | poo’

Sens’ | Conc®

Vertenex 4,06 |0 21 0 0 0 0
(32210-23-4)
Spiranubrene 4,68 |0 0 0 0 0 O
(121251-67-0/
121351-68-1)
Limcneno 4,35 | 1é 60 28 44 31 15
{5989-27-5)
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Nizrila de | 3,09 1% S L S R P
~T s roarnol 1 i
anelly i
L (51566-62-2) L | [
| i f
* ! -
1,4-Cineol 12,81 |1 29 j10 e ‘13 ‘z
. | r | |
(470-67-7) | !
mrierey = ATATETD = TEra-LorTlaric-
butilciclicexi: (Fornecido por International Flavors and Fra-

grances) ;

Spirambrene ¢ 2,2,3',7",7"-Pentametilespiro-(1, 3-
dioxan-5,2’ ~norcarano) (Fornecido por Givaudan SA).

A Tabela 2 novamente mostra a mesma variagido no
escapamento devido as diferencas entre os produtos porém os
compestos da invengdoe tal como Vertenex e 1,4-Cinacl sao
mais bem retidos ao mesmo tempo em gue 0s materiais soluvels
em agua, 1isto &, com valores de ClogP mais elevados, tal co-
me limoneno, nac sac entidc bem retidos na capsuia.

Exemplo 4

Uma compcsigdo de fragridncia é mostrada na Tabela
3 tendc uma marca adeguada para uso nos produtcs domésticos,
cuidado pessoal e lavanderia exemplificando a invengio com

26% em peso dos ingredientes, de acordo com a invengao.

Tabela 3
Nome Fornece~ | CAS % am
dor peso
Ambrinecl 20T Takasago {4119%9-19-3 4,0
Borneol 464-45-9 2,0
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! —
Cedano | takasago | 1070-15-1 14,0
a-Damasceons 524720u0§j9 ?4,9
| Brassiiato de etile~iTaKasagu | 105-95-5 :LO i
no : |
sFruitaLe lKao ' 80657-64-3/ !2,3
B0622-07-0 i
l ]
‘Ingredientes Totals ?26,0 !
da Invencaoc |
Propicnato de ciclo- 2705-87-5 17,5
exila de Alila
Diidromircenol 18479-58-8 35
Acetato de Styrally 98-92-5 17,5
Ciclogalbanato 68901-15-5 4

Exemplo 5

Uma composigdo de fragrancra & mostrada na Tabela
4 tendo marca de frutas adeguada para uso em produtos domés-
ticos e de cuidado pessoal, exemplificandc a invengac com

43,5% em peso dos ingredientes de acordoc com a invengdao.

Tabela 4
1
Nome Fornece- |CAS % en
dor peso
Aphermate IFE 25225-08-5 1,5
Fruitate Kao 80667-64-8/80628- | 4,5
07-0
Brassilato de etile- | Takasagc | 105-95-3 10,0




— . n—
; ‘

ne ; 1 :

Trilal TIFF i68039~49—6 lb,C
LVerdon o IFT | 88-41-5 oo, 0
f-Tonona IFF 14901-07-6 ‘2,0

| Acetato de carbinila | 151-05-3 0,5

- e persils de dime-

tila

Tngredientes Totais 43,5% |
da Invengéo

Acetato de Cis-3- 3681-71-8 4
hexenila

Acetato de Hexila 142-92-7 10
Heptancato de Alila 142-29-8 16,0
o-Tarpineol 98-55-5 26,5

Exempio 6

Uma composicdc de fragrdncia € mostrada na Tabela
5 tendo uma marca adeguada para uso em produtos domésticos e
de cuidado pessoal, exemplificando a invencao com 60% em pe-

5 so dos ingredientes de acerdc com a invengao.

Tabela 5
Nome Fornece- | CAS ¥ em pe-
dor S0
Brassilato de etileno Takasago | 105-95-3 10
Verdox IFF 88-41-5 10
R-Tonona IFF 14901-07-6 5,0




| 1 1 \ 1
1,3,5-Trimetoxibenzenc | | 35 |
'mgredientes Torvals da ! L 602

L lrvengadc i o - L
Acetato de Linalila P115-95-7 20

| - ! | a0 |,

| Dina_col : | 78-70-9% 20

Exemploe 7

Uma composicido de fragrancia € mostrada na Tapela
6 tendo uma marca citrica adequada para usc em produtos do-
mésticos e de cuidado pessoal, exemplificando a invencdo com

83% em peso dos ingredientes de acordo com a invengdo.

Tabela 6

Nome Fornece- | CAS % em
dor — 1 pess r

Eucaliptol 470-82-6 5,0

Acetato de Iso bor- 125-12-2 12,0

nila

Oxido de fenila 101-84-8 10,0

Acetato de borcila 5655-61-8 5,0

B-Tonona IFE 14501-07-6 10

Fruitate Kao B0657-64-3/80623- | 3,0

07-0

Verdox IFF 88-41-5 3,0

Acetato de carbinila 151-05-3 5,0

de benzila de dime-

tila




4]
[

|

| Brassilate de 2uile- Takazag 10h—-49b-3 P, U
. , - \ |
Dingredientes Totals B3
tda Invencao
t T
| . . \ . i
:0leo de larania : Oleo natural 12,0
Siidromiroand TRLATR-SA =R >,

Exemplo 8

Detergentes liguides padrdes (St Lig 1 a 4) ou de-

tergentes liguidos concentrados (Com Lig 1 a

capsulas de fragrancia da invencédo.

4}y contendo

Tabela 7: Composigdes de Detergente de Lavanderia

Liquido
5T =¥ ST ST SO Cone conc Come
lig 1 | 1igZ | 1ig3 | lig 4 | Lig 1 | Lig 2 | Lig 3
Lig
4
Ingrediente 5 em|%em Fem|% em| % em|% em| % em|% am
peso | peso | pese | peso | peso pesc pesc | peso
NA-LAS 9,5 14
NA-PAS 4 10 7 4 5 5 15
NA-AES 2 2 2,6
JEC ndc idni- | 15 9 3,5 14,5 15 24 22 5
co
Catidénico 1 2
Sabao 15 15 i/ 6 12 17 18 11
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Gl icosamida

4,5

i

)

e T
Cone Dol

Amira
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L)

(Sl
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Citrato

[

WL

cFroplilens

Glicol

fad

[}

(R

LA

(o]

Glicerol

Ftanol/IMS
(Alcocis In-

dustriais)

1,5

2,2

Perfume

0,3

0,2

0,2

0,0

0,5

0,5

0,4

0,0

Perfume En-
capsulado do

Exemplo 4

0,2

0,3

L.

e =
e N 3 g g ey i g §
capsulado do

Exemplo 5

&
w

]
oy

Perfume En-
capsuladec do

Exemplo 7

0,1

0,1

Modificador
de Viscosida-

de

0,25

0,25

0,25

0,18

Agente anti-
espumante

(1% MA)

0,7

0,7

0,7

Agente Fluc-

1,1

0,7

0,7

0,7
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rescente (1o : ‘ i : | !
|
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~
(93]

|
- 1 g -
PUPE | L,:’ | L

b

-
-

k

Aygerte des— 1

|
floculante e

sequestrante
‘Deciests 2040
& 2010) | ' ' 5

Enzimas (Pro-| 0,7 1,05/1,08|0,9 1,2 1,2 1,2 1,7
tease, Lipa-
se, Celulase,

Amilase)

Polimeros pa-| 1 1 1 1 1,5 1,5 1,5 1,5

ra canserva-—

cdo de teci-
do, elimina-
Cao de mah-
chas, trans-—
feréncia de

tinta, etx.

Aqua 47,05

Total 100 100 | 100 | 100 100 100 100 100

NA-LAS: Sal de sodio de sulfonato de benzeno de
algquila linear com Ci1:-Ci de comprimento de cadeia.

NA-PAS: 3al de sdédio de sulfatc de alquila, o és-
ter de sulfato de um alceol primarioc comercial com cadelas
de alquila na faixa de C1,-Cyo de comprimento de cadeia.

NA-AES: Sal de sdédic de um sulfatc de éter de al-

quila no gqual um alcool fol eterificado com ¢6xido de etileno



iNtes da preparagdo ao ester de sulfato
TEO nEc l&nico:r AlCools DYITAT
linear ceordensados ceom uma média de 7
leno
5 Callénico am sal de
R ICHSY ' CHLH0HY o R osernds uma cadslia
faixa de Cy-C . unidades de carbono
Sabao:

[l

xois de

amonio

1 -
Ao
-y

ins de oA

ox1do

w2

STk —_t

de

guaternario

Carboxilados de alguila linear de sddic de-

rivados de uma mistura de acido graxo de cadeia de alguila

10 longa tal como sebo, palma,
APG:
alquila C10-Cis
Exemplo 9:
Amaciante padréac
15 Concentrado (Conc FC 1-2)

(st FC 1-2)

_ .. corporacdo de capsulas.dos exemplos 4 e 5

ou acidos graxos de coco

Tenscativos de poliglicossideos de cadeia de

ou Amaciante Liguido

exemplificandec a invencdo por in-

Tabela 8: Composicbes de condicionadores de tecido
liguido
St FC 1 St FC Z2 | Conc FC | Conc FC
1 2
Ingrediente T em pe-|% em| % em pe- |3 em pe-
SO peso SO S0
Tetranilat-1 5,0 12,0
DEQA 7,0 18
Genapol CzZ00 0,1 0,75 3
Alcocol Isoproplli- 2,0 3

o

etli-




(8¢
(9N

|4eec

Laurex CS 0,4 B 1,8

Perfume a,?2 50,25 0,5 gJ,35
Porfume  encarssla- | T, iz

do ac Exemplo 4

Cloreto de magné- 0,2 G, 3

sio cu calcio

Tinta, Agente An- Qs

tiespumante, pre-

servativo

Agua QSP Os Os Os Qs
100 100 100 100

Tetranyl AHT-1: Ester de sebo semi-durc de metos-

-sutfato—d=
Genapcl C200: Etoxilado de cobre, comercializado
por Clariant
Laurel CS: Alcool de cadeia longa, comercializado
por Albkright & Wilson
DEQA: Cloreto de di{oxietil de seboldimetilaménio
Exemplc 10:
Uma formulacgdo de Xampu de Cabelo contendo capsu-

las de perfume dos exemplos 5 e 6.

Tabela 9: Uma Formulacdc de Xampu

Ingrediente 5 em pe— | % em




LS50 DES0
iSulfato de Frer do Lauvila| 14,0 T4, Texapon NTO
, cex (Cogris; |
=Betaina de Cocoamidepropig‘ 6,5 6,5 DehytonAB30
la ; ex
| CiCognls’
Glicerol 2,0 2,0
N-Cocoilamidoetii-N- 2/0 2/0 Miranol 2CM
etoxicarboximet:ilglicinato ex
de sédio (Rhodia)
Moncetanolamida de coco a,8 0,8 Comperian 100
ex
{Cognis)
Copolimero de cloreto de|1,3 1,5 Mergquat S ex
amdébnio de dimetila e acri- (Nalco)
lamida
Copolimero de metacrilato 0,3 G, 3 Carnopol 1882
de estearila e acido acri- ex
lico {Noveon)
Acide saliciclico 0,2 0,2
Benzoato de Sédio g,5 0,5
Tetraacetayo de diamina de | 0,25 0,25 Dissolvine
etileno de di-sodio Na-2 ex (Akzo
Nobel)
Perfume 0,2 Q0,2
Perfume Encapsulado do E-}0,2
xemplo 5
Perfume Encapsulado do E- 0,2




X0
[59]

) i
Xemplo 6
Diestearato e ctilono ! §,2 o, EginBlL 315 ox
| gxicol - . __ isoldschmidti
Ajuste de pH com sclucdc | Para Para
|
| c -
de Acido citrico cu so.u- pH 3,72 pH 5,2
cd&o de hidréxido de sodio | .
|
Agua Para 100 | Para
B i
1G0 | !

Ao mesmo tempo em gque a presente invengdo tem sido
descrita em detalhes e com referéncia as modalidades especi-
ficas desta, sera evidente para alguém versado na técnica
que véarias alteracgbes e modificagbes podem ser feitas aqui

5 sem atastar-se do escopo desta.

Este pedido ¢ com base no Pedido de Patente Euro-

peu No. 06.300.921.1 depecsitado em 4 de setembro de 2006, os

réncia.
10 Além disso, todos os documentos citades agqui sao

incorpocrados por referéncia.
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REIVINDICACOES

1. Fragréncia encapsulada CARACTERIZADA por - com-
preender uma -capsula - casca-nucleo tendo uma espessura de
0,025 a 1,0 pm e uma composicdo de fragréncia, em gue a cas-
ca da cédpsula é uma capsula de aminoplasto constituida de 50
a 100% em peso de polimero de condensagdo de formaldeido-
melamina ou formaldeido—-melamina-ureia ou formaldeido-ureia,
e em gue a composigdo de fragréncia compreende:

(I). 60 a 100% em peso de pelo menos 5 -ingredientes
de fragrancia, 60-100% em peso dos referidos ingredientes de
fragridncia compreendendo pelo menos 3 moléculas volumosas
tendo um peso molecular menor do gue 325 unidades de massa
atdmica, de acordo com as seguintes estruturas:

(a) moléculas contendo mais gue um anel, cada anel
contendo entre 3 e 8 adtomos de qualquer um de: carbono, oxi-
génio, nitrogénio ou enxofre em qualguer anel e nenhum dos
adtomos sendo compartilhado por qualgquer um dos anéis, as mo-
léculas sendo selecionadas a partir de o6xido de difenila
(101=84~8), salicilato de benzila (118-58-1}), salicilato de
cicloexila " {25485-88=5); fenilacetato "de etila ~“de fenila
(102-20-5), Lyrame  (67634-12-2), Orriniff (125352-06-9),
Santalex T (68877-29-2), “Karanal (117933-89~8), acetal de
propileno glicol de  wvanilina = (68527-74-2),  Indolene 50
(68908-82=7)+ Okoumal (131812-67~4), antranilato de cicloe~-
xila (7779-16-0}, 2~cicloexilideno~-2-fenil acetonitrila
(10461-98-0), - cinamato de cicloexila (7791-17~1), ‘cinamato
de benzila (103-41-3), .eugenol dé benzila (120-11-6), antra-

nilato de cinamila (87-29-6), cinamato de cinamila (122-69-
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0), acetato .de fenila de c¢inamila. -~ (7492-65-1), Doremox
(24720-09-0) ,  cetona de ‘dibenzila (102-04~5) e benzofenona
(119-61-9);

{(b) moléculas tendo pelo menos dois anéis, cada
anel tendo entre 3 e 8 4&atomos de qualquer um de: carbono,
oxigénio, nitrogénio ou enxofre, nas quals guaisquer dois
anéis compartilham um 4dtomo comum, as moléculas sendo sele-
cionadas a partir -de  2-metil-1,5-dioxaespiro[5,5]undecano
(6413-26-9), 2,2,3',7" ;7" ~-pentametilespiro(l;3-dioxan=5,2"~
norcarano) (12151-67-0 e 12151-68~-1), Vigoflor  (68480-11-5),

3,3-dimetil~-1,5~dioxaespiro[5,5]undecano {(707-29-9), Oxaspi-

rano {68228-06-8) e 8-metil-l-oxaespiro[4,5]ldecan-2-ona
(94201-19-1) ;

(c) moléculas tendo pelo menos dois anéis, cada
anel contendo entre 3 e 8 Atomos de qualquer um de: carbono,
oxigénio, nitrogénio ou enxofre, nas quais guaisquer dois
anéis compartilham pelo menos dois atomos comuns adjacentes,
as moléculas sendo selecionadas a partir de yara yara (93-
04-9), “Cumarina (91-64-5), cetona de naftila de metila (941-
98»0),VIsobutilquinolina (65442-31-1), Galaxolida (01222~05-
5), Tonalida (021145-77-7), Cashmeran (033704-61-9), Cycla-
cet (5413-60-5), Cyclaprop {(17511-60-3), Cyclabute (067634~
20=2); Cedramber . {019870~74-7), Dulcinyl (55418~52-5); Gri~
salva (68611-23-4}), Ambrinol 20T (41199-19-3), B-
cariofileno, cariofileno, acetato de cariofileno, oa-Cedreno;
8-Cedren-13~-0l, Cedrol, Acetato de cedrila, Acetato de ce-
drenila, Formato .de cedﬁila, Eter de metila de cedrila, He-

liobouquet (1205-17-0), Fruitate (080657-64-3), 1,4-Cineol
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(470-67-7), 1,8-Cineol (470-82-6), Borneol (464-45-9), Ace-
tato de bornila (76-49-3), Isoborneol (124-76-5), Acetato de
isobornila * (125-12-2), Formato de isobornila (1200-67-5),
Eter de metila de isobornila (5331-32-8), propionato de iso-
bornila (2756-56~1}), Neoproxen (122795-41-9) Isoproxen
(90530-04-4), Florosantol, Cedanol (7070-15-7), Alcool de
fechila (1632-73-1}), Ambrox (6790-58-5), TIso E Super. (54464-
57-2), Patchoulol - {(5986-55-0), Norpatchoulenol (41429-52-
1), Isolongifolanona (23787-90-8), ~Acetato de -amborila
(59056-62-1), Nootkatona (4674=50-4), Florex (69486-14-2),
Eter de metila de cedrila (19870-74-7 e 67874-81-1), o~
Pineno (80-56-8), [p-Pineno (127-91-3), Diidroactinidolida
(1536-74-8), o-Copaeno (3856-25-5), Canfeno (79-92-5), Can-
for (464-49-3), Fantolida (15323-35-0), Celestolida (13171~
00-1), Traseolida (68140-48-7), Eter de isobutila de p-
naftila (2173-57-1), Acetato de .decaidro-f-naftila (10519~
11-6), ~Scentenal (86803-90~9), "Plicatona (41724-19-0), Rhu-
bofix (41816-03-9) e Cetalox (3738-00-9);

(d) moléculas contendo ‘um anel aliciclico uGnico
que contém pelo menos 5 atomos, porém ndo mais do gque 8 ato-
mos, de gqualguer um de: carbono, oxigénio, nitrogénio e en-
xofre, em que pelo menos um dos atomos de carbono do anel
tem dois substituintes, ou seja, é um atomo de carbono ter-
cidrio, ou um: atomo 'de carbono alfa no anel & um atomo de
carbono terciédrio, ou o anel tem substituintes em pelo menos
trés dos atomos gque compdem o anel, selecionadas a partir de
para—terciérié—butil—cicloexanol (98-52-2), acetato de para-

tercidria-butil-cicloexila (32210-23-4), orto-terciaria-



butil-cicloexanol (13491-79-7), acetato de orto-tercidria-
butil-cicloexanol (88-41-8), para-tercidria-butil-
cicloexanona, Hediona (24851-98-7), «a-Ionona (127-41-3), B
Tonona (14901-07-6), y-Ionona (79-76-5), o-Damascone (24720-
09-0), PB-Damascone (23726-92-3), &-Damascone (57378-68-4)
y-Damascone (35087-49~1), pB-Damascenone (23696-85-7), Bacda-
nol (28219-61-6), Clarycet (131766-73-9), Coniferan (67874~
712-0), Diidrofloralol (68480-15-9), FEbanol (67801-20-1),
Fraistone (6290-17-1), Isociclogeraniol (68527-77-5), Jasme-
lia (58285-49-3), Fencol (22627-95-8), Acetato de fencila
(13851-11-1), Levosandol (28219-61-6), Dioxolano de metila
(6413-10-1), Nopol (128-50-7), Acetato de nopila (35836-72-
1), 2,6,6-Trimetil-1-cicloexen-l-acetaldeido (472-066-2),
2,4,6-Trimetil-3-cicloexeno-l-carboxaldeido (1335-66-6),
2,4,6-Trimetil-3~-cicloexeno-1l-metanol (68527-77-5), 3-Metil-
S-propil-2-cicloexen—-l-ona (3720-16-9), Dinascona (56973-85-
4), o-Iso-metil-Tonona (1335-46-9), Polisantol (107898-54-
4), Romascone (81752-87-6), Timberol (70788-30=6), Amber Co-
re (139504-68-0), Preciclimona B (52474-60-9), Boronal
(3155-71-3), 2,2,5-Trimetil-5-pentilciclopentanona (65443-=
14-3), Brahmanol (72089-08-8), Sandalmysore core (28219-60-
5), Sandalore (65113~99-7), 4-terc-Pentilcicloexanona
(16587-71-6), Kephalis (36306-87-3), Floramat (67801-64-3),
Jasmapol (37172-53-5), Ester de metila de Aacido acético de
3-0xo0-2-(2-cis-pentenil)ciclopentano (1211-29-6) e 2-pentil-
3-metil-2-ciclopentan-l-ona (1128-08-1):;

(e) moléculas contendo pelo menos um anel macroci-

clico, ou seja, um anel tendo mais do que oito Aatomos de
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qualquer um de: carbono, oxigénio, nitrogénio ou enxofre no
anel; as moléculas sendo selecionadas a partir de Brassilato
de Etileno (105-95-3), 3-Metilciclopentadecanona (541-91-3),
3-Metilciclopentadecenona (82356-51-2), 3~
Metilciclopentadecanol (4727-17-7), Exaltolida (106-02-5),
Exaltona (502-72=-7), Exaltenona (14595-54-1), Cedrdxido
(71735=79-0); 15-Pentadecenolida (34902-57-3), (Z)=9-
Cicloeptadecen-1-ona (542-46-1) ; 12-Metil-14-tetradec-9~
enolida, Ambrettolide (28645-51-4), Ambretona (37609-25-9),
Violiff (87731-18-3), Trimofix O (28371-99-5), Eter de meti-
la de ciclodecila (2986-54-1) e Etoximetoxiciclododecano
(5867-11-6) ;

(f) moléculas contendo pelo menos um anel aromdti-
co substituido contendo pelo menos 5 atomos de qualguer um
de: carbono, oxigénio, nitrogénio ou enxofre, porém no qual
pelo menos um substituinte possui um carbono tercidrio em
uma posicgdo alfa ou beta no anel, as moléculas sendo seleci-
onadas a partir de Lilial (80-54-6), Acetocetal (5406-58-6),
d-terc-Butilbenzenopropionaldeido (18127-01-0), Acetato de
dimetilbenzilcarbinila (151-05~3) e Damascol 4 (4927-36-0);

(g) moléculas contendo um anel aromatico substitu=
ido compreendendo pelo menos 5 &tomos com pelo menos 3 gru-
pos substituintes no anel, todos os quais devem conter pelo
menos 2 atomos dentre: carbono, oxigénio, nitrogénio ou en-
xofre, as moléculas sendo selecionadas a partir de 1,3,5-
trimetoxibenzeno (621-23-8), Eugenol de Acetila (93-28-7),
Vanilina de acetila (881-68-5), Acetato de Anisila (104-21-

2), Eugenol de Metila (93-15-5), Musk Tibeteno (145-39-1),
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Musk ambrette (83-66-9), Acido 3-4-dimetoxibenzdico (93~07-
2), Acetato de 3,4-metilenodioxibenzila (326-61-4) e wve-
ratraldeido (120-14-9); e

(I1). 0-40% em peso de proé-fragradncias, solventes,
e outros agentes benéficos que possuam quaisquer das carac-—
teristicas estruturais de (a) a (g) porém ndo sdo limitados
pelas restricdes de peso molecular;

em que 40 a 100% em peso dos ingredientes da fra-
gradncia tém valores ClogP entre 1,00 e 4,00.

2. Fragrancia encapsulada, de acordo com a reivin-
dicagao 1, CARACTERIZADA pelo fato de que os pesos molecula-
res dos ingredientes de fragrancia individual, encontrados
na faixa de 100 a 300 unidades de massa atdémica e 80% a 100%
em peso de moléculas volumosas, tém valores ClogP maiores ‘do
que 1,0.

3. Fragrancia encapsulada, de acordo com a reivin-
dicagao 1 ou 2, CARACTERIZADA pelo fato de gue os pesos mo-
leculares dos ingredientes de fragrdncia individual, encon-
trados na:faixa de:100 -a 275 unidades de massa atdmica e 80%
a 100% em peso de moléculas wvolumosas, tém valores ClogP
maiores do -que:1,0.

4, Fragrancia encapsulada, ‘de. acordo .com gualquer
uma das reivindicag¢des 1 a 3, CARACTERIZADA pelo fato de que
80 a 100% em peso dos ingredientes de fragrédncia sdo compre-
endidos por pelo menos 3 moléculas volumosas.

5. Fragrancia encapsulada, de acordo com qualguer
uma das reivindicacdes 1 a 4, CARACTERIZADA pelo fato de que

60 a 100% em peso dos ingredientes de fragrdncia tém valores
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ClogP entre 1,00 e 4,00.

6. Fragrancia encapsulada, de acordo com qualquer
uma das reivindicagdes 1 a 5, CARACTERIZADA pelo fato de que
80 a 100% em peso dos ingredientes de fragrancia tém valores
ClogP-entre 1,00 e 4,00.

7. Fragrancia encapsulada, de acordo com qualquer
uma das reivindicacées 1 a 6, CARACTERIZADA pelo fato de que
Oos agentes benéficos sdo selecionados dentre o grupo consis-
tindo em agentes neutralizantes de mau odor, &leos essenci-
als, materiais aromaterapéuticos, agentes guimicestéticos,
vitaminas, repelentes de inseto, pré-fragrancias, absorven-
tes de UV e antioxidantes.

8. Fragréncia encapsulada, de acordo com qualquer
uma das reivindicacdes 1 a 7, CARACTERIZADA pelo fato de que
a composicdo de fragrédncia contém menos do que 20% em peso,
preferencialmente menos do que 10% em peso, de aldeidos.

9. Fragréancia encapsulada, de acordo com qualquer
uma das reivindicagbes 1 a 8, CARACTERIZADA pelo fato de que
a composicdo de fragrdncia contém menos do que 10% em peso,
preferencialmente menos do que 1% em peso, de aminas prima-
rias e secundarias.

10. Fragrédncia encapsulada, de acordo com qualquer
uma das reivindicacdes 1 a 9, CARACTERIZADA pelo fato de que
o tamanho médio da céapsula é entre 1-100 micrémetros.

11. Composicdo de cuidado pessoal, lavanderia ou
de uso doméstico CARACTERIZADA pelo fato de que pode estar
na forma de um liquido, gel, pasta, sélido macio ou liquido

aplicado a um substrato fibroso tal como um pano para limpe-
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za,. contendo um ou mais tensocativos e/ou solventes contendo
uma fragrancia encapsulada, conforme definida em qualquer
uma das reivindicagdes 1 a 10.

12. Composicdo de cuidado pessoal, lavanderia ou
de uso doméstico, de ‘acordo com a reivindicacdo 11,
CARACTERIZADA pelo fato de que estd na forma de um liquido
tendo uma viscosidade maior do que 100 mPa.s em 5 s'.

13. Composicdo de cuidado pessoal, lavanderia ou
de uso doméstico, de acordo com a reivindicacdo 12,
CARACTERIZADA pelo fato de que estd na forma de um liguido
tendo uma viscosidade maior do que 1000 mPa.s em 5 s7!.

14. Composicéo de cuidado pessoal, lavanderia ou
de uso doméstico, de acordo com qualquer uma das reivindica-
¢bes 11 a 13, CARACTERIZADA por ser um detergente liquido de
lavanderia, um amaciante liquido de tecido, um xampu de ca-
belo, um condicionador de cabelo, um sabdo ligquido, um gel
para banho, ou um liquido impregnado em panos de uso domés-

tico ou lencos para cuidado pessoal.
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RESUMO

“FRAGRANCIA ENCAPSULADA COMPREENDENDO UMA CAPSULA
CASCA-NUCLEO E UMA COMPOSICAO DE FRAGRANCIA E COMPOSICAO DE
CUIDADO PESSOAL, LAVANDERIA OU DE USO DOMESTICO”

A presente invencdo. refere-se a uma composigdo-de
fragrédncia a ser incorporada no nucleo de uma capsula casca-
nucleo:compreendendo:

(I) 60-100% em peso de pelo menos 5 compostos de
fragréncia, 20-100% ém peso dos referidos compostos de fra-
grancia compreendendo pelo menos 3 moléculas volumosas tendo
um peso molecular menor do que 325 unidades de massa atdmi-
ca, de acordo com a seguinte estrutura:

(a) moléculas contendo mais do gque um anel, cada
anel tendo entre 3 e 8 atomos de qualquer um de: carbono,
oxigénio, nitrogénio ou enxofre em qualquer anel e A&atomos
sendo compartilhados por quaisquer dos anéis;

(b) moléculas tendo pelo menos dois anéis, cada
anel tendo entre 3 e 8 4tomos de qualquer um de: carbono,
oxigénio, nitrogénio ou ‘enxofre no  'gqual gqualquer 'anel com-~
partilha um &dtomo em comum;

(¢) moléculas  tendo  pelo menos dois anéis, cada
anel tendo entre 3 e 8 atomos de qualquer um de: carbono,
oxigénio, nitrogénio ou enxofre no qual todos dois anéis
compartilham pelo menos dois &tomos em comun adjacentes;

(d) moléculas contendo um anel aliciclico unico
que contém pelo menos 5 adtomos, porém ndo mais do que 8 ato-
mos, de qualquer um de: carbono, oxigénio, nitrogénio ou en-

xofre, no qual pelo menos um dos atomos de carbono do anel
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tem dois substituintes, ou. um-atomo de carbono alfa no anel
é 4atomo de carbono terciario, ou ©0 anel tem-substituintes em
pelo menos trés dos atomos que compdem o anel;

(e) moléculas contendo pelo. menos um anel macroci-
clico, que é um anel tendo mais do que oito atomos de qual-
quer um de: carbono, nitrogénio, oxigénio ou enxofre no
anel;

(f) moléculas contendo pelo menos um anel aromati-
co substituinte contendo pelo menos 5 atomos de qualquer um
de: carbono, oxigénio, nitrogénio ou enxofre, porém no qual
pelo menos um substituinte tem um carbono tercidrio em uma
posicdo alfa ou beta no anel;

{(g) moléculas contendo um anel aromdtico substitu-
ido compreendendo pelo menos 5 atomos com pelo menos 3 gru-
pos substituintes no anel, todos os quais devem conter pelo
menos 2 atomos dentre carbono, oxigénio, nitrogénio ou enxo-
fre; e

(IT) 0-40% ‘em peso de pré-fragrancias, solventes,
e outros agentes benéficos que possuem gualsquer das carac-
teristicasestruturais de (a) a (g), porém ndo sdo limitados

pelas restricdes de peso molecular.



	Bibliographic Data
	Description
	Claims

	Abstract



