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DESCRIPCION

Nuevas soluciones basadas en una carga tixotropica y nuevos materiales poliméricos obtenidos a partir de estas
soluciones que pueden utilizarse para atrapar agentes quimicos téxicos

Area técnica

La presente invencién se refiere a soluciones que pueden usarse para atrapar agentes quimicos téxicos, tales como
compuestos quimicos organofosforados, asi como a materiales poliméricos obtenidos a partir de estas soluciones que
también pueden usarse para atrapar estos agentes.

Debido a sus propiedades atrapantes respecto de agentes tdxicos, tales como compuestos organofosforados, estas
soluciones o materiales poliméricos pueden encontrar aplicacién en la descontaminacién de ambientes que
comprenden compuestos quimicos organofosforados, por ejemplo, en determinados ambientes, como la industria
quimica, la agricultura o incluso en sectores que luchan contra los ataques con gases quimicos.

De manera general, los compuestos organofosforados presentes en estos ambientes se presentan en forma de
compuestos organicos de probada toxicidad para el organismo humano, pudiendo la concentracién letal promedio por
inhalacion ser de al menos 10 mg.min.m., como se describe en J.Org.Chem.1996, 61, 8407-8413. De hecho, estos
compuestos pueden estar implicados en el mecanismo de inhibicion de la acetilcolinesterasa impidiendo la relajacién
muscular y pudiendo provocar asi la muerte por asfixia.

Estos compuestos pueden incluirse en la formulacién de insecticidas, pesticidas o incluso agentes quimicos de
combate y clasicamente se presentan en forma de compuestos orgénicos oleosos hidrosolubles que, una vez
dispersos en el medio ambiente, tienen una vida media en agua que puede oscilar entre 5 horas a 80 horas, con el
riesgo de que los productos de degradacion por hidrélisis en agua permanezcan tdxicos por un periodo de 30 a 60
dias.

Dada su toxicidad, se han realizado numerosas investigaciones para desarrollar soluciones curativas a las amenazas
relacionadas con los compuestos organofosforados, uno de los ejes de esta investigacién tiene como objetivo
encontrar sistemas que catalicen el procedimiento de degradacion de estos compuestos, con el fin de volverlos
inactivos rapidamente.

Estos sistemas descontaminantes se presentan generalmente en forma de liquidos o de polvos en forma de aspersion
o incluso en forma de liquido que empapa una esponja, pudiendo los principios activos en el origen de la
descontaminacion ser de origen inorganico u organico.

A titulo de ejemplos de principios activos inorganicos podemos citar soluciones alcalinas, tales como soluciones de
hidréxido de sodio (NaOH), soluciones de potasa (KOH), soluciones de hidréxido de amonio (NHsOH), que fueron las
primeras soluciones descontaminantes que se estudiaron a finales de los afios 50, debido a su eficacia para combatir
compuestos organofosforados, tal como el gas Sarin o el gas Soman, que entran en la categoria de neurotéxicos tipo
G, tales sistemas siendo descritos en Act. Chem.Scand. 1957, 11, 1131-1142.

Desde el punto de vista del mecanismo de accién de estas soluciones alcalinas respecto a los compuestos
organofosforados, se ha demostrado que permiten aumentar la cinética de hidrélisis de los gases sarin y soman
aumentando el valor del pH del medio, reduciéndose la vida media a 8 minutos en un medio basico. Por otra parte, el
uso de soluciones alcalinas resulta ineficaz contra compuestos organofosforados mas persistentes, tales como los
agentes nerviosos de tipo V (y méas especificamente los agentes VX y VR-55).

Para estos agentes nerviosos tipo V, se han propuesto nuevas soluciones, como se describe en J.Org.Chem. 2009,
74, 329-338, donde, para mejorar la hidrélisis de estos agentes, se propone adsorberlos sobre una mezcla en polvo
compuesta por fluoruro de potasio (KF) y alimina (AlLOs3), permitiendo esta mezcla, en presencia de agua, generar
potasa (KOH), lo que induce un aumento del pH del medio.

A titulo de ejemplos de principios activos orgénicos, se ha propuesto utilizar compuestos organicos a-nucledfilos, es
decir un compuesto que comprende un grupo nucleéfilo adyacente a un atomo que porta un doblete electrénico, cuyo
doblete tiene el efecto de reforzar el caracter nucleéfilo del compuesto. Los compuestos que cumplen esta definicién
y son eficaces para la descontaminacién de un entorno que comprende compuestos organofosforados tales como
agentes de tipo G o V son compuestos oximatos, tales como 2,3-butanodiona monoxima.

Como alternativa, se ha propuesto también integrar estas funciones oximato directamente en un polimero, por ejemplo
a partir de un polimero base del tipo poliacrilonitrilo. Los grupos amidoximato asi generados tienen un alto caracter
nucleéfilo con un pKa del orden de 11 a 12 (frente a 8, para las oximas convencionales), como se describe en
Ind.Eng.Chem.Res. 2009, 48, 1650-1659, exhibiendo los polimeros resultantes una alta eficiencia de dispersién en
agua con vidas medias respectivas de 5 minutos y menos de 3 minutos para el gas VXy el gas sarin.

El documento WO2017129688 describe el uso de materiales de hidrogel para el secuestro de compuestos quimicos
organofosforados.
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Asimismo, a la vista de lo existente, los inventores se propusieron desarrollar nuevos sistemas que puedan utilizarse
para la descontaminacién de agentes quimicos téxicos y, mas particularmente, de compuestos organofosforados y
que, ademas de su eficacia, sean sencillos de utilizar y adecuados para todo tipo de soportes sobre los que se puedan
encontrar agentes quimicos téxicos.

Declaracién de la invencioén

Por tanto, la invencion, tal como se define en las reivindicaciones adjuntas, se refiere a soluciones que pueden usarse
para atrapar al menos un agente téxico quimico, tal como un compuesto organofosforado, comprendiendo dichas
soluciones al menos un disolvente proético, al menos un monémero que comprende un ( un grupo alquil)acrilico,
(alquil)acrilato o (alquil)acrilamida, al menos un agente reticulante que comprende al menos dos grupos elegidos entre
los grupos (alquil)acrilico, (alquil)acrilato o (alquil)acrilamida, al menos un iniciador de fotopolimerizacién, en al menos
una carga tixotrépica y al menos un agente seleccionado entre los haluros alcalinos, los fosfatos alcalinos, los sulfatos
alcalinos y sus mezclas.

Por solucién, especificamos que es una mezcla liquida homogénea de los ingredientes antes mencionados, lo que
significa que todos se utilizan de manera que sean solubles en el disolvente prético de la solucién.

Por disolvente prético se especifica que se entiende un disolvente polar que tiene al menos un dtomo de hidrégeno
capaz de implicarse en la formacidén de enlaces de hidrégeno, siendo un ejemplo de disolvente prético particularmente
ventajoso para la invencién el agua, en cuyo caso las soluciones de la invencién se puede describir como soluciones
acuosas. El disolvente prético, tal como agua, puede estar presente en la solucién entre un 40 y un 60 % en volumen
con respecto al volumen total de la solucién.

Por grupo (alquil)acrilico, grupo (alquil)acrilato o grupo (alquil)acrilamida, especificamos que nos referimos
respectivamente a:

- para el grupo (alquil)acrilico, un grupo acrilico o un grupo alquilacrilico (lo que significa que un grupo alquilo esta
presente en el carbono que lleva el doble enlace y el grupo -CO-);

- para el grupo (alquil)acrilato, un grupo acrilato o un grupo alquilacrilato (lo que significa que un grupo alquilo esta
presente en el carbono que lleva el doble enlace y el grupo -CO-); y

- para el grupo (alquil)acrilamida, un grupo acrilamida o un grupo alquilacrilamida (lo que significa que un grupo alquilo
esta presente en el carbono que lleva el doble enlace y el grupo -CO-).

Un ejemplo de un grupo (alquil)acrilico, un grupo (alquil)acrilato o un grupo (alquil)acrilamida es un grupo (met)acrilico,
un grupo (met)acrilato o un grupo (met)acrilamida, respectivamente.

Por carga tixotrépica se entiende una carga capaz de conferir a la solucidén, en la que esta incluida, propiedades
tixotrépicas, lo que significa que la solucién tiene una viscosidad aparente elevada, que disminuye con el tiempo,
cuando se somete a esfuerzos mecénicos, como agitacién o cizallamiento. En otras palabras, la presencia de al menos
una carga tixotrépica en la solucién permite generar enlaces cohesivos de baja energia dentro de esta solucién para
darle propiedades de gel, como una alta viscosidad y, como resultado, un flujo limitado, estas conexiones, degradables
durante esfuerzos mecénicos, se regenera espontaneamente una vez que la solucién esta en reposo. También se
puede utilizar la expresion “carga reofluidificante” en lugar de “carga tixotrépica”.

Como se mencioné anteriormente, las soluciones de la invencién comprenden al menos un monémero que comprende

un grupo (alquil)acrilico, un grupo (alquil)acrilato o un grupo (alquil)acrilamida, pudiendo corresponder dichos
mondémeros a la siguiente férmula (1):

@]

R1

R2

en la que:

- R" representa -OR' donde R' representa un atomo de hidrégeno o un elemento alcalino (tal como sodio o potasio); -
OR:3 con R?® que representa un grupo alquilo, que comprende preferiblemente de 1 a 4 atomos de carbono (tal como
un grupo metilo, un grupo etilo); o -NR*R% con R* y R® que representan, independientemente entre si, un atomo de
hidrégeno o un grupo alquilo, comprendiendo preferentemente de 1 a 4 4tomos de carbono (tal como un grupo metilo,
un grupo etilo);
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- R? representa un atomo de hidrégeno o un grupo alquilo, que comprende preferiblemente de 1 a 4 dtomos de carbono
(tal como un grupo metilo, un grupo etilo).

Ventajosamente, el o los monémeros de la invencién comprenden un grupo (alquil)acrilamida, tal como los que
corresponden a la siguiente férmula (I1):

@]

enla que:
- R*y R® son como se definen anteriormente;
- R' es como se define arriba,

En particular, puede ser un monémero de férmula (I1), en la que R? es un atomo de hidrégeno y R* y R® representan
un grupo metilo, correspondiendo tal monémero a N,N'-dimetilacrilamida.

El o los mondémeros pueden estar presentes en la solucién entre un 40 y un 60 % en volumen con respecto al volumen
total de la solucién. Por ejemplo, cuando el monémero es N,N'-dimetilacrilamida, puede estar presente en un 47,8 %
en volumen con respecto al volumen total de la solucién.

Las soluciones de la invencién también comprenden al menos un agente reticulante que comprende al menos dos
grupos seleccionados entre los grupos (alquil)acrilico, (alquil)acrilato, (alquil)acrilamida, lo que significa en otras
palabras que se trata de un compuesto que comprende, por ejemplo :

- al menos dos grupos (alquil)acrilicos;

- al menos dos grupos (alquil)acrilato;

- al menos dos grupos (alquil)acrilamida;

- al menos un grupo (alquil)acrilico y al menos un grupo (alquil)acrilato;

- al menos un grupo (alquil)acrilico y al menos un grupo (alquil)acrilamida; O
- al menos un grupo (alquil)acrilato y al menos un grupo (alquil)acrilamida.

Ventajosamente, el o los agentes reticulantes son agentes que comprenden al menos dos grupos (alquil)acrilato, tales
como los que corresponden a la siguiente férmula (l11):

RT

(i}
enla que:

- R® y R7 representan, independientemente entre si, un atomo de hidrégeno o un grupo alquilo, por ejemplo, que
comprende de 1 a 4 atomos de carbono (por ejemplo, un grupo metilo, un grupo etilo);

n corresponde al nimero de apariciones del patrén entre paréntesis, este niUmero oscila entre 1y 15.

A modo de ejemplo, un agente reticulante que puede usarse en las soluciones de la invencidén es un agente de formula
(1), en la que R® y R” son grupos metilo, correspondiendo este agente a un dimetacrilato de polietilenglicol.
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Es completamente posible utilizar varios agentes reticulantes distintos que entren dentro del alcance de la definicién
de agentes de férmula (I1l) definida anteriormente.

También se entiende que los agentes reticulantes son distintos de los monémeros usados en las soluciones de la
invencién.

En particular, se puede utilizar una mezcla de dimetacrilato de polietilenglicol con una masa molar promedio de 750
g/mol, lo que corresponde a una mezcla de varias moléculas de férmula (lIl) definida anteriormente, con un nimero
de apariciéon promedio del motivo de etilenglicol de 13,2. El o los agentes reticulantes pueden estar presentes en la
solucién en una cantidad del 1 al 5 % en volumen con respecto al volumen total de la solucién.

Cuando se trata de la mezcla antes mencionada de dimetacrilato de polietilenglicol, esta mezcla puede estar presente
en la solucién en una cantidad del 1,6 % en volumen con respecto al volumen total de la solucién.

Las soluciones también incluyen al menos un iniciador de fotopolimerizacién (que también puede denominarse
fotoiniciador), cuyo iniciador es un compuesto capaz de generar radicales libres, cuando se somete a una radiacién
apropiada (por ejemplo, radiacién UV entre 350 y 420 nm). Los radicales asi formados reaccionaran asi con los sitios
reactivos de los compuestos presentes en la solucidn (en este caso, las funciones polimerizables de los monémeros
y agentes reticulantes), conduciendo asi a la polimerizacién de estos compuestos. Este o estos iniciadores se
solubilizan ventajosamente mediante al menos uno de los ingredientes constituyentes de la solucién (por ejemplo, el
disolvente prético).

El o los iniciadores de fotopolimerizacién susceptibles de ser utilizados en las soluciones de la invencién pueden ser
iniciadores de la familia de las cetonas aromaticas, tales como 1-hidroxi-ciclohexilfenilcetona (también conocida con
los nombres comerciales IRGACURE® 184 o CPK®) o (fenilfosforil)bis(mesitilmetanona) (conocido con el nombre de
IRGACURE® 819) o una mezcla de estos dos fotoiniciadores.

El iniciador o los iniciadores de fotopolimerizacién pueden estar presentes en la solucién a un nivel de 1 a 15 g/l. Por
ejemplo, cuando el iniciador es el IRGACURE® 184, puede estar presente en un nivel de 11,5 g/L.

Ademas, las soluciones de la invencién también incluyen una carga tixotrépica, que es una carga orgénica, una carga
inorganica o una mezcla de las mismas.

La carga tixotrépica orgéanica se elige entre un alcohol polivinilico o copolimeros a base de unidades de acrilato y/o
metacrilato.

La carga tixotrépica inorganica se elige entre la silice coloidal, la silice pirégenay sus mezclas y, mas especificamente,
una silice pirogena que tiene una superficie especifica que oscila entre 100 y 500 m?%g y, por ejemplo, un diametro
medio de particula inferiora 1 um.

Ventajosamente, la carga tixotrépica puede consistir en una Unica carga inorganica y, mas especificamente, en silice
pirégena o puede consistir en una mezcla de una carga inorganica y una carga organica, por ejemplo, una mezcla de
silice pirégena y alcohol polivinilico.

La o las cargas tixotropicas pueden estar presentes en la solucién en una cantidad del 1 al 10 % en peso de la masa
total de la solucién.

Finalmente, las soluciones de la invencién comprenden al menos un agente seleccionado entre los haluros alcalinos,
los fosfatos alcalinos, los sulfatos alcalinos y sus mezclas.

Los autores de la invencién han comprobado que estos agentes contribuyen a neutralizar los compuestos
organofosforados y, en particular, a combatir los compuestos organofosforados del tipo V, que son compuestos que
comprenden un atomo de azufre, que esta unido a un grupo fosfonato, siendo los agentes mencionados anteriormente
capaces de cortar los enlaces fésforo-azufre para acelerar la hidrélisis.

Ademas, los agentes antes mencionados permiten aumentar la fuerza iénica de las soluciones que los contienen, lo
que permite, entre otras cosas, aumentar el poder secuestrante de los compuestos organofosforados por presién
osmébtica.

El o los agentes pueden estar presentes en la solucién en una cantidad de 1 a 15 g/lo de 1 a 5 % en peso con respecto
a la masa total de la solucién.

Més especificamente, el o los agentes pueden elegirse entre fluoruros alcalinos.

Un agente particularmente eficaz que puede usarse en las soluciones de la invencién es el fluoruro de potasio, que
puede estar, por ejemplo, presente en la solucién a un nivel de 11,5 g/l.

A modo de ejemplo, las soluciones de la invencidn pueden estar compuestas exclusivamente por al menos un
disolvente prético, por al menos un mondémero que comprende un grupo (alquil)acrilico, (alquil)acrilato o
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(alquil)acrilamida, por al menos un agente reticulante que comprende al menos dos grupos seleccionados entre los
grupos (alquilacrilico, (alquil)acrilato o (alquil)acrilamida, al menos un iniciador de fotopolimerizacién, al menos una
carga tixotrépica y al menos un agente seleccionado entre los haluros alcalinos, los fosfatos alcalinos, los sulfatos y
mezclas de los mismos.

Una solucién segln la invencién es una solucidén que comprende o consiste exclusivamente en los siguientes
ingredientes:

- como disolvente prético, agua;
- como mondémero, N,N'-dimetilacrilamida;
- como agente reticulante, un dimetacrilato de polietilenglicol o una mezcla de los mismos;

- como iniciador de fotopolimerizacién, 1-hidroxi-ciclohexilfenilcetona (también conocida con el nhombre comercial
IRGACURE® 184);

- como carga tixotrépica, silice pirégena o una mezcla de silice pirégena y alcohol polivinilico; y
- como agente, fluoruro de potasio.

Las soluciones de la invencién constituyen formulaciones liquidas aplicables a una amplia gama de objetos
contaminados por compuestos organofosforados debido a la buena compatibilidad de estas soluciones con respecto
a una amplia gama de superficies (tal como una superficie metalica como una superficie de aluminio, una superficie
cubierta con una capa de pintura, una superficie esmaltada o una superficie de material plastico).

Se precisa que, por buena compatibilidad, se entiende que ninguna degradacién (tal como fenémeno de corrosién,
coloracién, hinchamiento, descamacién o alteracién perceptible a simple vista) es visible después de 1 hora de
contacto con las soluciones de la invencion.

Una vez aplicadas sobre dicha superficie, por ejemplo mediante recubrimiento, inyeccién o pulverizacion, las
soluciones de la invencién, gracias a la presencia de las cargas tixotrépicas, permanecen estables sobre la superficie
a tratar sin el fenédmeno de escurrimiento, incluso incluso si la superficie a tratar es una superficie inclinada. Ademas,
las soluciones, por sus propiedades intrinsecas ligadas a la naturaleza de los ingredientes antes mencionados, podran
integrar, por difusién natural y miscibilidad natural, agentes quimicos téxicos, tal como los compuestos
organofosforados inicialmente presentes en la superficie. Las soluciones que han capturado estos agentes téxicos
pueden luego gelificarse bajo la influencia de radiacién natural o artificial (lo que implica la aplicacién de radiacion
distinta de la radiacién de la luz natural). Mas especificamente, bajo el efecto de la radiacién adecuada, el o los
iniciadores de fotopolimerizacién se activan y provocan el inicio de la polimerizacién del o de los monémeros y del o
de los agentes reticulantes de la solucién. También cabe sefialar que, a través de un efecto sinérgico inesperado entre
las cargas tixotropicas y los iniciadores de polimerizacion, los tiempos de fraguado del gel se redujeron drasticamente
en comparacion con las soluciones sin carga tixotrépica. Al final de la polimerizacién, esto da como resultado una
congelacién de la solucién en forma de un material polimérico, que se encuentra en forma de un gel cohesivo (que
puede describirse como un hidrogel cuando el disolvente prético es agua), en el que los agentes tdxicos quedan
fisicamente atrapados en la solucién restante, que a su vez estd completamente atrapada en la red polimérica del gel.
Este gel cohesivo constituye una membrana de contencién, intacta y manipulable, que luego puede eliminarse
mecénicamente, por ejemplo, simplemente despegandose de la superficie del sustrato, dejando asi un sustrato
descontaminado. Como resultado, los agentes toxicos asi atrapados son evacuados de la superficie contaminada sin
necesidad de utilizar dispositivos especificos de enjuague, recuperacién o tratamiento de efluentes. El material
polimérico constituye un material de contencion de los agentes quimicos téxicos inicialmente presentes en la superficie
a descontaminar.

También hay que sefialar que, debido a la reactividad de la solucién con respecto a los compuestos organofosforados,
mas particularmente a las toxinas de combate o a cualquier otro compuesto organofosforado que tenga un enlace
fésforo-halégeno, un enlace fésforo-azufre o un enlace hidrolizable, los compuestos organofosforados quedan
atrapados en el gel se puede degradar naturalmente in situ.

Por tanto, la invencién se refiere también a un material polimérico que puede obtenerse mediante polimerizacién de
una solucién segun la invencién, comprendiendo dicho material un polimero resultante de la polimerizaciéon del o de
los monémeros y del o de los agentes reticulantes definidos a continuacién (en otras palabras, el polimero comprende
unidades repetidas resultantes de la polimerizaciéon de los monémeros y los agentes reticulantes atrapando, en su
interior, una fase liquida (por ejemplo, una fase que comprende un disolvente prético, tal como agua) que comprende
al menos una carga tixotrépica y al menos un agente seleccionado entre los haluros alcalinos, los fosfatos alcalinos,
los sulfatos alcalinos y sus mezclas.

Cuando la fase liquida comprende agua como disolvente prético, el material polimérico mencionado anteriormente
puede describirse como un material de hidrogel.
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Por material de hidrogel se especifica que es un material en forma de gel constituido por un polimero en el que se
retiene una fase acuosa, que convencionalmente corresponde al medio de polimerizacién (es decir, el medio en el que
tuvo lugar la polimerizacién para formar el polimero que constituye el material del hidrogel), que absorbié, en nuestro
caso, los compuestos organofosforados. Debido a la flexibilidad de la red polimérica que constituye el hidrogel, un
material de este tipo es clasicamente capaz de absorber una masa de agua que puede superar 100 veces la masa del
edificio polimérico y, en nuestro caso, al menos 5 veces la masa del edificio de polimero.

Por polimero se entiende, clasicamente, en el sentido de la invencién, un compuesto constituido por la secuencia de
una o mas unidades repetitivas.

Por unidad repetitiva se entiende, convencionalmente, en el sentido de la invencién, un grupo orgénico bivalente (es
decir, un grupo formador de puentes) resultante de un monémero después de su polimerizacidn, correspondiendo la
férmula de la unidad repetitiva a la del mondémero cuyo doble enlace ha sido reemplazado por dos dtomos de hidrégeno
transportados por los atomos de carbono que llevan el doble enlace en el monémero.

El polimero comprende unidades repetitivas resultantes de la polimerizacién de los monémeros y los agentes
reticulantes, lo que significa en otras palabras, que este polimero es un polimero reticulado, que puede comprender
varias cadenas que comprenden una o mas unidades repetitivas resultantes de la polimerizacién de los mondémeros
unidos entre si por una o0 mas unidades repetitivas (que pueden asi calificarse de unidades reticulantes) resultantes
de la polimerizacion de los agentes reticulantes.

A modo de ejemplo, el polimero puede comprender una unidad repetitiva resultante de la polimerizacién de un
mondémero de formula (1) tal como se define anteriormente, correspondiendo asi esta unidad repetitiva a la siguiente

féormula (1'):
R2
CH,— | %—

COR!
()
con R' y R? siendo como se define anteriormente, y

alin mas especificamente, el polimero puede comprender una unidad repetitiva resultante de la polimerizacién de un
monédémero de férmula (l1) tal como se define anteriormente, correspondiendo asi esta unidad repetitiva a la siguiente
férmula (11'):

R2
CH2—| %—
(|::O

N
R4/ \R5

(Ir)

en la que la R? R*y R® son como se definen anteriormente, y mas particularmente, R? es un atomo de hidrégeno y R*
y R® representan un grupo metilo, en cuyo caso la unidad repetitiva corresponde a la siguiente férmula (11"):

H

1T
I—O——T

|| S

zZ—0O——0—
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esta unidad repetitiva resulta de la polimerizacién del monémero de N,N'-dimetilacrilamida.

A modo de ejemplo, el polimero puede comprender ademés una unidad repetitiva resultante de la polimerizacién de
un agente reticulante de férmula (lll) tal como se define anteriormente, correspondiendo este patrén repetitivo a la

siguiente férmula (l11'):
0 I ]

CH,——C——C——0—+—CH,——CH,——0—F—C——C——CH,

RS n R
("
en la que la R®,R” y n son como se definen anteriormente y, mas particularmente, R® y R son grupos metilo.

En particular, un polimero capaz de entrar ventajosamente en la constitucién de la invencidén es un polimero reticulado
que comprende varias cadenas que comprenden una unidad repetitiva de férmula (Il) tal como se define anteriormente
(o mas especificamente una unidad repetitiva de formula (Il') o (ll")), dichas cadenas estan unidas entre si por una
unidad repetitiva de formula (III'), constituyendo asi dicha unidad repetitiva una unidad de reticulacion.

Desde un punto de vista estructural, el material de hidrogel se presenta ventajosamente en forma de una membrana,
por ejemplo una membrana plana que tiene un espesor que puede oscilar entre 1 mm y 2 cm, pudiendo cumplir la
membrana una funcién de parche.

Como se menciond anteriormente, las soluciones y los materiales poliméricos de la invencién son, en virtud de sus
ingredientes, capaces de secuestrar o atrapar compuestos organosforados.

Ademas, la invencién también se refiere a:

- el uso de una solucidén o un material polimérico de acuerdo con la invencién para atrapar al menos un agente tdxico
quimico, tal como un compuesto organosfésforo; y

- un procedimiento para atrapar un agente téxico quimico, tal como un compuesto organofosforado, presente en una
superficie contaminada por dicho agente téxico quimico, siendo dicho agente téxico quimico, por ejemplo, un
compuesto organofosforado.

Més especificamente, este procedimiento incluye las siguientes etapas:
- una etapa de poner en contacto la solucién segun la invencién con la superficie contaminada;

- una etapa de formaciéon de un material polimérico como se define anteriormente mediante polimerizacién de los
mondmeros y los agentes de reticulacidn presentes en la solucién;

- una etapa de eliminacién del material polimérico asi formado de dicha superficie, por lo que dicha superficie queda
asi agotada o incluso desprovista de dicho agente téxico quimico.

La etapa de contacto se puede llevar a cabo recubriendo la superficie a descontaminar con la solucién o rociando la
solucién sobre la superficie a descontaminar.

La etapa de formar el material polimérico se puede realizar mediante la aplicacién de radiacién para iniciar la
fotopolimerizacién gracias a la accidén de los iniciadores de fotopolimerizacion.

Esta radiacién puede pertenecer ventajosamente al campo de la radiacién ultravioleta, es decir, una radiacién que
tiene al menos una longitud de onda en el rango ultravioleta, es decir, una longitud de onda comprendida entre 350
nmy 420 nm.

La intensidad de la radiacién puede estar entre 1000 y 10 000 W/m?.

El origen de la radiacién puede ser natural (por ejemplo, exposicién a la luz solar natural) o artificial, como, por ejemplo,
la radiaciéon de una ldmpara UV. A modo de ejemplo, una fuente de luz artificial utilizable en el contexto de la invencién
puede ser una lampara UV que emite una longitud de onda de 405 nm con una potencia de 9000 W/m?.

La invencion se describird ahora a la luz de los ejemplos siguientes, que se proporcionan Unicamente a modo de
ilustracién de la invencidn y de ninglin modo constituyen una limitacién.

Descripcidn detallada de modos de realizacion particulares
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Ejemplo 1
Este ejemplo ilustra la preparacién de una solucién segln la invencién.

En un frasco de pastillas opaco de 30 mL se colocan 11,0 mL de agua destilada y 1,1 g de silice pirégena marca
Cabot® (referencia CAB-O-SIL® M-5), cuyo diametro medio de particula esta comprendido entre 0,2 y 0,3 umy la
superficie especifica es de 200 m%g. Se homogeneiza el conjunto mediante agitacién en un aparato tipo Speedmixer
a 2000 rpm durante 45 segundos.

A continuacién se afiaden a la solucién 10,4 mL de N,N'-dimetilacrilamida, 0,35 mL de dimetacrilato de poli(etilenglicol)
con una masa molar media de 750 g/mol, 0,25 g de IRGACURE® 184 y 0,25 g de fluoruro de potasio. Se mezcla el
conjunto mediante agitacién magnética durante 45 minutos.

La solucién obtenida al final de este ejemplo comprende una carga tixotrépica (silice) al 4,8 % de la masa total de la
solucién y fluoruro de potasio al 1,09 % de la masa total de la solucién.

Ejemplo 2

En este ejemplo, el procedimiento es similar al descrito en el Ejemplo 1, excepto que la cantidad de silice pirégena
introducida es 0,92 g en lugarde 1,1 g.

La solucién obtenida al final de este ejemplo comprende una carga tixotrépica (silice) al 4,0 % de la masa total de la
solucién y fluoruro de potasio al 1,1 % de la masa total de la solucion.

Ejemplo 3

En este ejemplo, el procedimiento es similar al descrito en el Ejemplo 1, excepto que la silice pir6gena se reemplaza
por una mezcla tixotrépica que consiste en 0,7 g de silice pirégena como se define en el Ejemplo 1y 1,1 g de alcohol
polivinilico (PVA).

La solucién obtenida al final de este ejemplo comprende una carga tixotrépica (silice + PVA) al 7,6 % de la masa total
de la solucién y fluoruro de potasio al 1,05 % de la masa total de la solucién.

Ejemplo 4

En este ejemplo, el procedimiento es similar al descrito en el Ejemplo 1, con la diferencia de que no se ha afiadido
ninguna carga tixotrépica.

La solucién obtenida al final de este ejemplo contiene fluoruro de potasio al 1,14 % de la masa total de la solucién.
Ejemplo 5

En este ejemplo, las soluciones preparadas en los ejemplos anteriores se prueban para determinar:

- fraguado del gel;

- fluencia; y

- eficacia descontaminante.

a) Evaluacion del fraguado del gel.

Las soluciones antes mencionadas fueron polimerizadas por exposicién artificial en un horno UV equipado con
bombillas LED de longitud de onda 405 nm y una potencia de 9000 Watts/m? y por insolacién natural indirecta (simple
depésito de la solucién de la invencién en una habitacién provista de ventana). Una solucién de interés es una solucién
para la cual, en el contexto definido anteriormente, el tiempo de fraguado del gel es inferior a 1 minuto.

En diferentes intervalos de tiempo, el fraguado de gel se determina mediante palpacién. Los resultados obtenidos se
presentan a continuacion:

Tiempo aparente de fraguado del gel

Solucidn
Insolacién artificial Insolacién natural
Ejemplo 1 (1,1 g de silice) < 30 segundos Entre 12 minutos y 1 hora*
Ejemplo 2 (0,92 g de silice) < 30 segundos Entre 12 minutos y 1 hora*
Ejemplo 3 (0,7 g de silice + 1,1 g de PVA) <1 minuto No determinado
Ejemplo 4 (0 g de silice) 4 minutos > 1,5 horas

*' variaciones observadas dependiendo de las condiciones climaticas
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Se ha comprobado que, por un efecto inesperado, la incorporacién de una carga tixotropica permite mejorar
drasticamente la velocidad de fraguado del gel de los compuestos de la invencién con respecto a una formulacién
similar desprovista de dichas cargas.

b) Evaluacién de la fluencia

Se tomé 1 mL de cada solucién descrita anteriormente y se deposité mediante jeringa sobre una placa de vidrio, a su
vez colocada sobre un soporte metalico inclinado a 40°. El movimiento de las gotas de solucién se midié durante un
periodo de 30 minutos. Cabe sefialar que una solucién eficaz es aquella con una fluencia minima, que corresponde a
una velocidad de flujo inferior a 1 mm/minuto durante un periodo de 30 minutos.

Solucidn Cambio Tasa de fluencia
Ejemplo 1 (1,1 g de silice) 1a2mm 0,06 mm/min
Ejemplo 2 (0,92 g de silice) <1 mm < 0,03 mm/min
Ejemplo 3 (0,7 g de silice + 1,1 g de PVA) 10 mm 0,33 mm/min
Ejemplo 4 (0 g de silice) > 50 mm > 1,6 mm/min

Por lo tanto, las soluciones de la invencién tienen un desplazamiento de fluencia significativamente reducido en
comparacién con la solucién comparativa sin carga tixotrépica (Ejemplo 4). Cabe sefialar, sin embargo, que estos
resultados provienen de un efecto combinado con el fraguado del gel, que puede producirse a partir de 12 minutos
después de depositar la solucion.

¢) Evaluacién de la eficacia descontaminante

Se obtienen 10 muestras de ensayo, planos y de dimensiones 2,5 cm x 2,5 cm, cortando una placa de aluminio en
bruto y una placa de loza, a razdn de 5 muestras de aluminio y 5 muestras de loza. Cada muestra se enjuaga con
agua y etanol y luego se seca.

Sobre cada una de las muestras se depositan 10 pL del simulante metilmetilfosfonato (DMMP). Se especifica que un
simulante es un compuesto que tiene propiedades fisicoquimicas similares a los compuestos organofosforados de
combate (por ejemplo, en términos de morfologia, solubilidad, temperatura de ebullicién) siendo poco o nada nocivo
para el organismo humano.

Para acercarse a las condiciones reales de funcionamiento, se respeta un tiempo de espera de 10 minutos para
permitir que el simulante penetre en las porosidades de la muestra.

Al final de este tiempo de espera, se recoge una muestra de cada material y se enjuaga con 2 x 0,5 mL de etanol
absoluto. Se realiza una muestra de prueba de cada una de las soluciones de enjuague y luego se analiza mediante
cromatografia de gases junto con espectrometria de masas GC-MS. Se anota el area de la sefial correspondiente al
DMMP en el cromatograma y constituird el valor comparativo.

Al mismo tiempo, se depositan 200 pL de la solucién de la invencién descrita en el Ejemplo 2 sobre cada zona
contaminada con DMMP de las otras muestras. Luego se colocan inmediatamente dos muestras de cada material en
un horno UV y luego se irradian a 405 nm a una velocidad de 9000 vatios/m? durante un minuto, mientras las 4
muestras restantes (2 muestras de aluminio + 2 muestras de loza) se mantienen tal cual en la habitacidén (exposicién
a luz natural indirecta). Una hora después de poner en contacto la solucién de la invencién con las muestras, el material
resultante, que luego adopté la apariencia de una membrana flexible para las 8 muestras, se eliminé mediante pelado
manual con unas pinzas.

Cada soporte se enjuaga con 2 x 0,5 mL de etanol absoluto. Se toma una muestra de prueba de cada solucién de
enjuague. Estos son analizados por GC-MS, luego se divide el drea de cada sefial correspondiente a DMMP por el
valor comparativo obtenido previamente para cada material respectivo para asi calcular el porcentaje de DMMP
residual. Para cada material se calcula un valor medio por modo de insolacién para cada par de muestras.

Durante estos ensayos, no se detecté ninguna traza de DMMP en ninguno de los soportes tratados con el compuesto
de la invencién, lo que significa que la cantidad de DMMP esta por debajo del umbral de deteccién del dispositivo.

No se ve ninguna degradacién visual en las muestras. Las medidas tomadas se resumen a continuacién:

% de DMMP residual después de 1 hora de contacto

Solucién : Ejemplo 2 (0,92 g de silice)  |nsolacion artificial (1 min a 405 Insolacion natural (1 hora,
nM/9000 W/m?) exposicion indirecta)
Sobre aluminio <01% <01%

10
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% de DMMP residual después de 1 hora de contacto

Solucién : Ejemplo 2 (0,92 g de silice)  |nsolacion artificial (1 min a 405 Insolacion natural (1 hora,
nM/9000 W/m?) exposicion indirecta)
Sobre loza <01% <01%

** Limite de deteccion del dispositivo GCMS estimado en 1000 ppm para el procedimiento de medicién utilizado.

Para todos los casos estudiados, el tratamiento de superficies contaminadas mediante la invencién permite reducir los
niveles de contaminantes residuales (DMMP) a valores especialmente bajos (inferiores al 0,1 %). Esto significa que
un litro de la solucién de la invencién es capaz de eliminar aproximadamente 50 mL de organofosforado de una
superficie contaminada, lo que demuestra el alto nivel de eficacia del compuesto de la invencién.

1
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REIVINDICACIONES

1. Solucién utilizable para atrapar al menos un agente téxico quimico, comprendiendo dicha solucién al menos un
disolvente prético, al menos un monémero que comprende un grupo (alquil)acrilico, (alquil)acrilato o (alquil)acrilamida,
al menos un agente reticulante que comprende al menos dos grupos elegidos entre los grupos (alquil)acrilico,
(alquil)acrilato o (alquil)acrilamida, al menos un iniciador de fotopolimerizacién, al menos una carga tixotrépica y al
menos un agente elegido entre los haluros alcalinos, los fosfatos alcalinos, los sulfatos alcalinos y sus mezclas, siendo
dichos grupos la carga tixotrépica una carga inorganica elegida entre silice coloidal, silice pirégena y sus mezclas; una
carga organica seleccionada entre un alcohol polivinilico y copolimeros a base de unidades de acrilato y/o metacrilato;
y mezclas de los mismos.

2. Solucién segun la reivindicacién 1, en la que el disolvente prético es agua.

3. Solucién segun la reivindicacion 1 0 2, en la que el disolvente prético esta presente en una cantidad del 40 al 60 %
en volumen con respecto al volumen total de la solucién.

4. Solucidn seglin una cualquiera de las reivindicaciones anteriores, en la que el al menos un monémero que
comprende un grupo (alquil)acrilico, un grupo (alquil)acrilato o un grupo (alquil)acrilamida corresponde a la siguiente
férmula (1):

Q

R'I

RZ
{1}
en la que:

- R representa -OR' con R' que representa un atomo de hidrégeno o un elemento alcalino; -OR3 con R® representando
un grupo alquilo; o -NR*R® con R* y R® representan, independientemente entre si, un atomo de hidrégeno o un grupo
alquilo;

- R? representa un atomo de hidrégeno o un grupo alquilo.

5. Solucién seguin una cualquiera de las reivindicaciones anteriores, en la que el al menos un monémero es un
mondémero que corresponde a la siguiente férmula (I1):

o

enla que:
- R*y R® son como se definen en la reivindicacién 4;
- R? es como se define en la reivindicacién 4.

6. Solucién seguln una cualquiera de las reivindicaciones anteriores, en la que el al menos un agente reticulante
comprende al menos dos grupos (alquil)acrilato.

7. Solucién segln una cualquiera de las reivindicaciones anteriores, en la que el al menos un agente reticulante
corresponde a la siguiente formula (Il1):

12
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R® 0
{1
en la que:
- R®y R7 representan, independientemente entre si, un atomo de hidrégeno o un grupo alquilo;
- n corresponde al nimero de apariciones del patron entre paréntesis, este nUmero oscila entre 1 a 15.

8. Solucién seglin una cualquiera de las reivindicaciones anteriores, en la que el al menos un agente reticulante esta
presente en una cantidad del 1 al 5 % en volumen con respecto al volumen total de la solucién.

9. Solucién segun una de las reivindicaciones anteriores, en la que el al menos un iniciador de fotopolimerizacion es
un iniciador de la familia de las cetonas arométicas.

10. Solucién segln una cualquiera de las reivindicaciones anteriores, en la que el agente es fluoruro de potasio.

11. Material polimérico capaz de obtenerse mediante polimerizacién de una solucién tal como se define segun una
cualquiera de las reivindicaciones 1 a 10, comprendiendo dicho material un polimero resultante de la polimerizacién
de los monémeros y los agentes de reticulacién segln una cualquiera de reivindicaciones 1 a 10 y atrapando, dentro
de ella, una fase liquida que comprende al menos una carga tixotrépica y al menos un agente como se define segtn
una cualquiera de las reivindicaciones 1 a 10.

12. Uso de una solucién segln una cualquiera de las reivindicaciones 1 a 10 o de un material polimérico segun la
reivindicacion 11 para atrapar al menos un agente téxico quimico.

13. Uso segun la reivindicacién 12, en el que el tdéxico quimico es un compuesto organofosforado.

14. Procedimiento para atrapar un agente téxico quimico presente en una superficie contaminada por dicho agente
téxico quimico que comprende las siguientes etapas:

- una etapa de poner en contacto la solucién definida segin una cualquiera de las reivindicaciones 1 a 10 con la
superficie contaminada;

- una etapa de formacidén de un material polimérico como se define en la reivindicaciéon 11 mediante polimerizacion de
los monémeros y los agentes de reticulacidn presentes en la solucién;

- una etapa de eliminacién del material polimérico asi formado de dicha superficie, por lo que dicha superficie queda
asi agotada o incluso desprovista de dicho agente téxico quimico.

15. Un procedimiento segun la reivindicacién 14, en el que el agente téxico quimico es un compuesto organofosforado.

13
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