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(57)【特許請求の範囲】
【請求項１】
　立体異性体のいずれか１つの形での式（Ｉ）
【化１】

の化合物、又はそれらの混合物の、付香成分としての使用であって、
前記化合物が、フローラル及びフルーティータイプのにおいノートを付与する、前記使用
。
【請求項２】
　前記化合物が、（－）－（Ｓ）－１－イソプロポキシ－１－オキソプロパン－２－イル
ピバレート又は１－イソプロポキシ－１－オキソプロパン－２－イルピバレートであるこ
とを特徴とする、請求項１に記載の使用。
【請求項３】
　以下、
ｉ）請求項１または２で定義した式（Ｉ）の化合物の少なくとも１つ、
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ｉｉ）香料キャリヤー及び香料ベースからなる群から選択される成分の少なくとも１つ、
並びに
ｉｉｉ）場合により香料補助剤の少なくとも１つ
を含む、付香組成物。
【請求項４】
　請求項１または２で定義した式（Ｉ）の化合物の少なくとも１つを含む、付香消費者製
品。
【請求項５】
　前記付香消費者製品が、香水、織物ケア製品、ボディケア製品、エアケア製品又はホー
ムケア製品であることを特徴とする、請求項４に記載の付香消費者製品。
【請求項６】
　前記付香消費者製品が、ファイン香水、コロン、アフターシェービングローション、液
体又は固形洗剤、織物柔軟剤、織物リフレッシャー、アイロン水、紙、漂白剤、シャンプ
ー、染毛料、ヘアスプレー、バニシングクリーム、デオドラント又は発汗抑制剤、着香石
鹸、シャワー用又はバス用ムース、オイル又はゲル、衛生製品、エアフレッシュナー、“
すぐに使用できる”粉末エアフレッシュナー、ワイプ、皿用洗剤又は硬質表面洗剤である
ことを特徴とする、請求項４に記載の付香消費者製品。
【請求項７】
　立体異性体のいずれか１つの形での式（Ｉ）
【化２】

の化合物、又はそれらの混合物。
【発明の詳細な説明】
【技術分野】
【０００１】
　本発明は、香料の分野に関する。より詳述すれば、本発明は、付香成分としての、１－
イソプロポキシ－１－オキソプロパン－２－イルピバレートの立体異性体のいずれか１つ
の形又はそれらの混合物での使用に関する。本発明は、付香組成物の又は付香消費者製品
の一部としての本発明による化合物を含む。
【０００２】
　先行技術
　我々の知る限り、本発明による化合物自体は、新規である。
【０００３】
　ＷＯ２００９／１４７５６５号は、本発明の化合物を明確に開示していないが、本発明
の化合物を包含する一般式の付香化合物を報告している。しかしながら、前記先行技術の
化合物は、フルーティータイプであると記載されている一方で、本発明の化合物のにおい
は、さらに驚くべきことにフローラルノートを有する。
【０００４】
　発明の詳細
　驚くべきことに、式
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【化１】

の１－イソプロポキシ－１－オキソプロパン－２－イルピバレートの立体異性体のいずれ
か１つの形、又はそれらの混合物を、例えばフローラル及びフルーティータイプのにおい
ノートを付与するために、付香成分として使用できることを見出した。
【０００５】
　明確性の理由から、“その立体異性体のいずれか１つ”の表現又は同様の表現は、当業
者によって理解される通常の意味、すなわち本発明の化合物が、純粋なエナンチオマー（
例えば、Ｓ配置又はＲ配置の１つ）であってよいことを意味する。
【０００６】
　本発明の化合物の特定の一例として、制限されない例として、リナロール、シトロネロ
ール、ゲラニルアセテートのアスペクトも有するフローラルなロージー／ゼラニウムタイ
プのノート、及びレモン、ベルガモットのアスペクトを有するフルーティーなシトラスタ
イプのノートを有するにおいを呈する、（－）－（Ｓ）－１－イソプロポキシ－１－オキ
ソプロパン－２－イルピバレートを挙げてよい。全体の心地よい効果は、興味深いロージ
ー／ゼラニウム及びフルーティーな印象である。
【０００７】
　他の例として、Ｓエナンチオマーの１つに類似するが、それ自体Ｓエナンチオマーより
もわずかにより明白なフルーティーノートを有し、かつ生じるにおいが少ないことによっ
て特徴付けられる、（＋）－（Ｒ）－１－イソプロポキシ－１－オキソプロパン－２－イ
ルピバレートが挙げられる。
【０００８】
　他の例として、Ｓエナンチオマーのにおいに類似するが、それ自体驚くべきことにわず
かにより明白なフローラル／ロージーノートによって特徴付けられるにおいを呈する、１
－イソプロポキシ－１－オキソプロパン－２－イルピバレートが挙げられる。
【０００９】
　本発明の特定の一実施態様によれば、式（Ｉ）の化合物は、（－）－（Ｓ）－１－イソ
プロポキシ－１－オキソプロパン－２－イルピバレート又は１－イソプロポキシ－１－オ
キソプロパン－２－イルピバレートである。
【００１０】
　本発明の化合物のにおいを、ＷＯ２００９／１４７５６５号において記載された先行技
術の化合物、例えばプロピル（Ｓ）－２－（イソブチリロキシ）プロパノエート、（－）
－（Ｓ）－１－イソプロポキシ－１－オキソプロパン－２－イルイソブチレート、又は（
－）－（Ｓ）－１－エトキシ－１－オキソプロパン－２－イルピバレートのにおいと比較
した場合に、本発明の化合物は、先行技術の化合物において存在しない又は有意でないフ
ローラル（ロージー／ゼラニウム）ノートを有することによってそれら自体特徴付けられ
る。前記フローラルノートは、本発明の化合物のにおいプロフィールの顕著な特徴であり
、実施例において示されるように、単純なアスペクト又はシェードではない。
【００１１】
　本発明の化合物は、先行技術の化合物と比較した場合に、異なるタイプのフルーティー
ノート（本発明の場合にシトラスタイプのノート）を有することによっても特徴付けられ
る。前記の違いによって、本発明の化合物及び先行技術の化合物は、それぞれ異なる使用
に適している、すなわち異なる感覚刺激性の印象を付与する。
【００１２】
　前記のように、本発明は、付香成分としての式（Ｉ）の化合物の使用に関する。言い換
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えれば、本発明は、付香組成物又は着香物品のにおい特性を付与する、高める、改良する
又は改質するための方法に関し、該方法は、該組成物又は物品に、式（Ｉ）の少なくとも
１つの化合物の有効量を付加することを含む。“式（Ｉ）の化合物の使用”に関しては、
化合物（Ｉ）を含む、及び香料産業において有利に使用されてよいあらゆる組成物の使用
もここで理解すべきである。
【００１３】
　実際に付香成分として有利に使用される前記組成物は、本発明の目的でもある。
【００１４】
　従って、本発明の他の目的は、
ｉ）付香成分として、前記の本発明の化合物の少なくとも１つ、
ｉｉ）香料キャリヤー及び香料ベースからなる群から選択される成分の少なくとも１つ、
並びに
ｉｉｉ）場合により香料補助剤の少なくとも１つ
を含む付香組成物である。
【００１５】
　“香料キャリヤー”に関しては、ここでは、香料の観点から事実上中性である、すなわ
ち付香成分の感覚刺激性の特性を著しく変更しない材料を意味する。前記キャリヤーは液
体又は固体であってよい。
【００１６】
　液体キャリヤーとしては、限定的でない例として、乳化系、すなわち溶剤及び界面活性
剤系、又は香料において通常使用される溶剤を挙げてよい。香料において通常使用される
溶剤の性質及びタイプの詳細な説明は網羅できない。しかしながら、限定的でない例とし
て、最も慣用的に使用される溶剤、例えばジプロピレングリコール、ジエチルフタレート
、イソプロピルミリステート、ベンジルベンゾエート、２－（２－エトキシエトキシ）－
１－エタノール又はクエン酸エチルが挙げられる。香料キャリヤー及び香料ベースの双方
を含む組成物に関して、前記キャリヤーよりも適した他の香料キャリヤーは、エタノール
、水／エタノール混合物、リモネン、又は他のテルペン、イソパラフィン、例えば商標名
Ｉｓｏｐａｒ（登録商標）（出所：Ｅｘｘｏｎ Ｃｈｅｍｉｃａｌ）で公知のもの、又は
グリコールエーテル及びグリコールエーテルエステル、例えば商標名Ｄｏｗａｎｏｌ（登
録商標）（出所：Ｄｏｗ Ｃｈｅｍｉｃａｌ Ｃｏｍｐａｎｙ）で公知のものであってもよ
い。
【００１７】
　固体キャリヤーとしては、制限のない例として、吸収性ゴム又はポリマー、又はさらに
封入材料を挙げてよい。かかる材料の例は、造壁材料及び可塑材料、例えば単糖、二糖又
は三糖、天然デンプン又は化工デンプン、親水コロイド、セルロース誘導体、ポリビニル
アセテート、ポリビニルアルコール、タンパク質又はペクチン、又はさらに、参考文献、
例えばＨ． Ｓｃｈｅｒｚ， Ｈｙｄｒｏｋｏｌｌｏｉｄｅ： Ｓｔａｂｉｌｉｓａｔｏｒ
ｅｎ， Ｄｉｃｋｕｎｇｓ－ ｕｎｄ Ｇｅｌｉｅｒｍｉｔｔｅｌ ｉｎ Ｌｅｂｅｎｓｍｉ
ｔｔｅｌｎ， Ｂａｎｄ ２ ｄｅｒ Ｓｃｈｒｉｆｔｅｎｒｅｉｈｅ Ｌｅｂｅｎｓｍｉｔ
ｔｅｌｃｈｅｍｉｅ， Ｌｅｂｅｎｓｍｉｔｔｅｌｑｕａｌｉｔａｅｔ， Ｂｅｈｒ'ｓ Ｖ
ｅｒｌａｇ ＧｍｂＨ ＆ Ｃｏ．， Ｈａｍｂｕｒｇ， １９９６において挙げられている
材料を含んでよい。カプセル化は、当業者によく知られた方法であり、かつ例えば噴霧乾
燥、凝集又はさらに押し出しのような技術を使用して実施されてよく、又はコアセルベー
ション及び複合コアセルベーション技術を含む被覆カプセル化からなる。
【００１８】
　“香料ベース”に関しては、ここでは、少なくとも１つの付香補助成分を含む組成物を
意味する。
【００１９】
　前記付香補助成分は、式（Ｉ）のものではない。さらに、“付香補助成分”に関しては
、ここでは、心地よい効果を付与するための付香調合物又は組成物において使用される化
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合物を意味する。言い換えれば、付香補助成分であると考えられるべきかかる補助成分は
、ポジティブ又は好ましい方法で組成物のにおいを付与又は改質することができると、及
び単に１つのにおいを有するだけでないと当業者によって認識される必要がある。
【００２０】
　いずれにしても網羅的とはならないであろう前記ベース中に存在する付香補助成分の性
質及びタイプは、ここでより詳細な記載を保証するものではなく、その際当業者は、一般
の知識に基づいて、及び任意の使用又は適用及び所望された感覚刺激性効果に従って、前
記ベースを選択することができる。一般的な用語で、これらの付香補助成分は、アルコー
ル、ラクトン、アルデヒド、ケトン、エステル、エーテル、アセテート、ニトリル、テル
ペノイド、窒素又は硫黄の複素環化合物及び精油と多様な化学品種に属し、かつ該付香補
助成分は、天然又は合成由来のものであってよい。これらの補助成分の多くは、いずれに
しても、参考文献、例えばＳ． ＡｒｃｔａｎｄｅｒによるＰｅｒｆｕｍｅ ａｎｄ Ｆｌ
ａｖｏｒ Ｃｈｅｍｉｃａｌｓ， １９６９， Ｍｏｎｔｃｌａｉｒ， Ｎｅｗ Ｊｅｒｓｅ
ｙ， ＵＳＡ、又はその最新版において、又は同様の種類の他の著作において、並びに香
料の分野における豊富な特許文献において挙げられている。前記補助成分は、制御された
方法で種々のタイプの付香化合物を放出することが公知の化合物であってもよい。
【００２１】
　“香料補助剤”に関しては、ここで、追加の付加効果、例えば色、特定の耐光性、化学
安定性等を付与することができる成分を意味する。付香ベースにおいて通常使用される補
助剤の性質及びタイプの詳細な説明は網羅的なものにはなりえないが、しかし該成分が当
業者に周知であることを挙げるべきである。
【００２２】
　少なくとも１つの式（Ｉ）の化合物及び少なくとも１つの香料キャリヤーからなる本発
明の組成物は、本発明の特定の一実施態様を示し、及び少なくとも１つの式（Ｉ）の化合
物、少なくとも１つの香料キャリヤー、少なくとも１つの香料ベース、及び場合により少
なくとも１つの香料補助剤を含む付香組成物を示す。
【００２３】
　ここで、前記組成物において、１つ以上の式（Ｉ）の化合物を含有する可能性は、香料
製造者が、アコード、香料を製造すること、本発明の種々の化合物のにおい香調を呈する
こと、従って彼らの作業のための新たなツールを創造することが可能であるために重要で
あることを挙げることが有用である。
【００２４】
　明確性の理由から、本発明の化合物が出発生成物、中間生成物又は最終生成物として含
まれる、化学合成から直接得られるあらゆる混合物、例えば十分な精製を行っていない反
応媒体は、該混合物が香料のための適した形で本発明による化合物を提供しない限りは、
本発明に従った付香組成物として考えられないことも理解される。従って、未精製の反応
混合物は、一般に、特に明記されない限り本発明から除外される。
【００２５】
　さらに、本発明の化合物は、現在の香料、すなわちファイン香水又は機能的香料の全て
の分野において、前記（Ｉ）を付加する消費者製品のにおいをポジティブに付与する又は
改良するために、有利に使用されてよい。従って、本発明の他の目的は、付香成分として
、前記で定義した式（Ｉ）の少なくとも１つの化合物を含む付香消費者製品によって示さ
れる。
【００２６】
　本発明の化合物は、そのままで、又は本発明に夜付香組成物の一部として添加すること
ができる。
【００２７】
　明確性の理由から、“付香消費者製品”に関しては、少なくとも１つの付香効果を伝え
ることを期待した消費者製品、すなわち着香した消費者製品を意味することに注意すべき
である。明確性の理由から、“香料消費者ベース”に関しては、ここで、付香成分と相容
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性であり、かつ適用される表面（例えば、皮膚、髪、織物、又は家の表面）に心地よいに
おいを伝えることが期待される消費者製品に対応する、機能的調合物及び場合により追加
の有効物質を意味することを言及すべきである。言い換えれば、本発明による付香消費者
製品は、所望の消費者製品に対応する、機能的な調合物及び場合により追加の有効物質、
例えば洗剤又はエアフレッシュナーと、嗅覚有効量の少なくとも１つの本発明の化合物と
を含む。
【００２８】
　いずれにしても網羅的とはならないであろう付香消費者製品の成分の性質及びタイプは
、ここでより詳細な記載を保証するものではなく、その際当業者は、一般的な知識に基づ
いて、及び該製品の性質及び所望の効果に従って、前記ベースを選択することができる。
【００２９】
　適した付香消費者製品の限定的でない例は、香料、例えばファイン香料、コロン、又は
アフターシェービングローション；織物ケア製品、例えば液体又は固形洗剤、織物柔軟剤
、織物リフレッシャー、アイロン水、紙、又は漂白剤；ボディケア製品、例えばヘアケア
製品（例えばシャンプー、染毛料又はヘアスプレー）、化粧品調合物（例えばバニシング
クリーム又はデオドラント又は発汗抑制剤）、又はスキンケア製品（例えば着香石鹸、シ
ャワー又はバスムース、オイル又はゲル、又は衛生製品）；空気ケア製品、例えばエアフ
レッシュナー又は“すぐ使用できる”粉末エアフレッシュナー；又はホームケア製品、例
えばワイプ、皿用洗剤又は硬質表面洗剤であってよい。
【００３０】
　前記付香消費者製品のいくつかは、本発明の化合物にとってアグレッシブな媒体である
こともあるため、適切な外部刺激、例えば酵素、光、熱又はｐＨの変化に対して、例えば
カプセル化によって、又は本発明の成分の放出に適した他の化学物質との化学的結合によ
って、本発明による化合物を早すぎる分解から保護する必要がある場合がある。
【００３１】
　種々の前記製品又は組成物中に組込まれてよい本発明による化合物における割合は、広
い範囲の値で変動する。これらの値は、着香されるべき製品の性質に、並びに所望の感覚
受容性効果及び本発明による化合物が、付香補助成分、溶剤又は先行技術において通常使
用される添加剤と混合される場合に、与えられたベースにおける補助成分の性質に依存す
る。
【００３２】
　例えば、付香組成物の場合において、典型的に濃度は、組込まれてよい組成物の質量に
対して、本発明の化合物の１質量％～５０質量％、又はそれ以上の範囲である。これらよ
り低い濃度、例えば０．０５質量％～２０質量％の範囲は、これらの化合物が付香消費者
製品中に組込まれる場合に使用されてよく、その際パーセンテージは物品の質量に対する
。
【００３３】
　本発明の化合物を、以下の実施例において記載された方法に従って製造することができ
る。
【００３４】
　実施例
　本発明を以下の例に基づいてさらに詳細に記載するが、ここで略号は当業界で通常の意
味を有し、温度は摂氏（℃）で示されている。ＮＭＲスペクトルのデータは、ＣＤＣｌ3

（その他の記載がない限り）で1Ｈ及び13Ｃに関して３６０ＭＨｚ又は４００ＭＨｚの機
器で記録し、ケミカルシフトδは、ＴＭＳを標準液としてｐｐｍで記載し、結合定数Ｊは
、Ｈｚで記載されている。
【００３５】
　実施例１
　式（Ｉ）の化合物の合成
　・　（－）－（Ｓ）－１－イソプロポキシ－１－オキソプロパン－２－イルピバレート
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の製造
　０℃のジクロロメタン（８００ｍｌ）中で、Ｓ－（－）－イソプロピルラクテート（６
８．１ｇ、０．５モル、［α］20

D＝－３．２°、２．５％、ＣＨＣｌ3）、トリエチルア
ミン（６１．３ｇ、０．６モル）の溶液に、塩化ピバロイル（６７．０ｇ、０．５５モル
）をゆっくりと添加した。室温で２４時間後に、その混合物を、１０％ＨＣｌ（２００ｍ
ｌ）及び砕氷（１００ｇ）で急冷し、そしてその有機相を、水性ＮａＨＣＯ3、水で洗浄
し、そしてＮａ2ＳＯ4上で乾燥させた。ジクロロメタンの蒸発は、ビグリューカラム（Ｂ
．ｐ．12 mbars＝８０～８５℃）を使用して急速に蒸留させ、そしてフィッシャーカラム
（Ｂ．ｐ．12 mbars＝８３～８５℃）を使用して分留させて残留物（９６．７ｇ）を提供
し、５１．１ｇの純粋な（－）－（Ｓ）－１－オキソプロパン－２－イルピバレート（収
率＝４７％）を得た。

【００３６】
　使用した出発材料がそれぞれＲ－（＋）－イソプロピルラクテート又はイソプロピルラ
クテートであることを除いて、Ｒエナンチオマー又はラセミ体を全く同様の方法で得るこ
とができる。
【００３７】
　実施例２
　付香組成物の製造
　“全ての目的のクリーナー”のための付香組成物を、次の成分を混合することによって
製造した：
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１）　４－シクロヘキシル－２－メチル－２－ブタノール；出所：Ｆｉｒｍｅｎｉｃｈ 
ＳＡ、Ｇｅｎｅｖａ、Ｓｗｉｔｚｅｒｌａｎｄ。
【００３８】
　前記組成物への次の化合物の４０００質量部の添加によって得られた効果を以下に記載
した：
ａ）　（－）－（Ｓ）－１－イソプロポキシ－１－オキソプロパン－２－イルピバレート
は、フルーティーなフローラル－ゼラニウムのアスペクトをフレグランスに導入した。本
発明の化合物を添加した場合に得られたゼラニウムのアスペクトは、プロピル（Ｓ）－２
－（１，１－ジメチルプロポキシ）プロパノエート（ＥＰ １０６９１７６号を参照）及
びシトロネロールの８０／２０の混合物（それぞれ３２００部。８００部）の添加と比較
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可能であった；
ｂ）　プロピル（Ｓ）－２－（イソブチリルオキシ）プロパノエート（ＷＯ２００９／１
４７５６５号）は、フローラルノートを付与しなかったが、プロピル（Ｓ）－２－（１，
１－ジメチルプロポキシ）プロパノエートと同様にフルーティーであり、しかし全体的に
フレッシュさが少なかった；
ｃ）　（－）－（Ｓ）－１－エトキシ－１－オキソプロパン－２－イルピバレート（ＷＯ
２００９／１４７５６５号）は、フローラルノートを付与しなかったが、アップル及びス
トロベリーを思い出させるブチリックなフルーティーさを付与した；
ｄ）　エチル（Ｓ）－２－（プロパノイルオキシ）プロパノエート（ＷＯ２００９／１４
７５６５号）は、フローラルノートを付与しなかったが、フルーティー／グリーン、メタ
リック、ワイン／ルバーブのノートを付与した；又は
ｅ）　（－）－（Ｓ）－１－イソプロポキシ－１－オキソプロパン－２－イルイソブチレ
ート（ＷＯ２００９／１４７５６５号）は、フローラルノートを付与しなかったが、アプ
リコットを思い出させるブチリックなフルーティーさのみを付与した。
【００３９】
　実施例３
　付香組成物の製造
　“オーデコロン”タイプのための付香組成物を、次の成分を混合することによって製造
した：

１）３－メチル－５－シクロペンタデセン－１－オン；出所：Ｆｉｒｍｅｎｉｃｈ ＳＡ
、Ｇｅｎｅｖａ、Ｓｗｉｔｚｅｒｌａｎｄ。
【００４０】
　前記組成物への次の化合物の２０００質量部の添加によって得られた効果を以下に記載
した：
ａ）　（－）－（Ｓ）－１－イソプロポキシ－１－オキソプロパン－２－イルピバレート
は、より丸みのあるシトラスノート及びよりフルーティーなノートを付与し、かつフロー
ラルなゼラニウム／ローズノートを付与した。本発明の化合物によって導入された同様の
フローラル効果は、およそ７５％のプロピル（Ｓ）－２－（１，１－ジメチルプロポキシ
）プロパノエート（ＥＰ １０６９１７６号を参照）及び２５％のシトロネロール（それ
ぞれ１５００部及び５００部）の混合物を添加することによって（ただし２０００部のプ
ロピル（Ｓ）－２－（１，１－ジメチルプロポキシ）プロパノエート（ＥＰ １０６９１
７６号を参照）のみを添加することによらずに）得られた；
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ｂ）　プロピル（Ｓ）－２－（イソブチリルオキシ）プロパノエート（ＷＯ２００９／１
４７５６５号）は、フローラルノートを付与しなかったが、アロマティックノートを促進
し、かつ本発明の化合物よりもわずかなフルーティーさをシトラスノートに付与した；
ｃ）　エチル（Ｓ）－２－（プロパノイルオキシ）プロパノエート（ＷＯ２００９／１４
７５６５号）は、フローラルノートを付与することなく、組成物をビターグリーン及びハ
ーシュ（ｈａｒｓｈ）なものにした；又は
ｄ）　（－）－（Ｓ）－１－エトキシ－１－オキソプロパン－２－イルピバレート（ＷＯ
２００９／１４７５６５号）は、フローラルノートを付与しなかったが、クリスタルモス
と合わせて、典型的なフルーティーなシプレ（Ｃｈｙｐｒｅ）効果をもたらすスイートで
ブチリックなフルーティーさを付与した。
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