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Relatério Descritivo da Patente de Invengado para "COMPOS-
TOS DE POLIAMIDA POLISSILOXANO".

A presente invencgao refere-se a novos compostos de poliamida-
polissiloxano, ao processo para sua preparagado, seu emprego, precursores
para sua preparagao, assim como a composi¢oes reativas que contém esses
precursores.

E amplamente conhecida a reacdo de di-isocianatos a base de
hidrocarboneto com diaminas a base de hidrocarboneto ou di6is a base de
hidrocarboneto para formar poliuréias ou poliuretanos. O processamento de
isocianatos, aminas ou alcoois de elevada funcionalidade, leva a produtos
reticulados.

Um ponto de vista essencial na preparacgéo deste tipo de polime-
ros é a preparagao de pré-polimeros estaveis ao armazenamento, facilmente
manuseaveis. Isto é obtido de preferéncia por desativagdao temporaria de
pré-polimeros contendo isocianato com agentes de bloqueio apropriados,
tais como lactamas, oximas, pirazdis, aminas estericamente impedidas ou
ésteres de acido malénico (C. Gurtler, M. Homann, M. Mager, M. Schelhaas,
T. Stingl, Farbe & Lack, 110° ano, 12/2004, 34-37). A desvantagem dessas
estratégias de bloqueio é que, sob as condi¢cbes de formagao das poliuréias
finais ou produtos da dissociagcdo de poliuretanos volateis, os agentes de
bloqueio originados séao liberados.

Para superar essa desvantagem foram desenvolvidos agentes
de bloqueio a base de cetonas ciclicas, que sdo ligadas ao polimero final.
Aqui nao sao desprendidos produtos de decomp‘osigéo.

Assim, a US 6 827 875 descreve a reacao de cetonas ciclicas,
de preferéncia ciclopentanona-2-carboxietil éster (CPEE) com di-isocianatos
para formar pré-condensados reativos, que reagem com hidrocarbonetos
contendo grupos hidroxila ou grupos amino para formar os polimeros finais
com formacao de compostos éster ou amida. A US 2004/0030086 descreve
poliéster polidis, policarbonato polidis e poliacrilato polidis, como compostos
de poli-hidroxi, para empregos em lacas. A US 2004/0147704 recomenda,

especialmente para sistemas endurecidos a temperatura ambiente, o
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emprego de poliéteres modificados por isocianato em combinagao com hi-
drocarbonetos contendo grupos amino. De acordo com a US 2006/0069255
pode-se controlar a reatividade do sistema através do emprego de aminoal-
coois na ultima etapa de polimerizacdo. Na US 2004/0133035 é tratado o
emprego de pés endurecedores para preparagéo de lacas livres de solvente.
De acordo com a US 2004/0132909 pode-se adicionar, aos pré-polimeros
livres de produtos de dissociagdo, mondmeros acrilato que sao entao reticu-
laveis por irradiagéao.

A desvantagem comum das recomendagbes mencionadas € que
elas nao sugerem nada acerca da introdugdo dos segmentos desejados das
poliorganossiloxanos.

Copolimeros em bloco de siloxano contendo estruturas de amé-
nio quaternario sdo em geral conhecidos. Assim por um lado pode se tratar
de copolimeros em diblocos do tipo siloxano com unidades de aménio qua-
ternario (DE 33 40 708, EP 282720, US 6 240 929, US 6 730 766). Por outro
lado foram desenvolvidos copolimeros em triblocos, que tratam-se da com-
binacao de siloxano, unidade de aménio quaternario e bloco de poliéter (WO
02/10256, WO 02/10257, WO 02/10259, WO 2004/ 090007, WO 03/078504,
WO 2004/041912, WO 2004/042136).

Na GB 1128642 é descrita a reagao de siloxanos com termina-
¢do de amino ou hidréxi com di-isocianatos, sendo que concomitantemente
ou em seguida, podem ser introduzidos grupos idnicos, por exemplo grupos
amonio quaternarios. A reagao de siloxanos com terminagdo de amino ou
hidroxi com di-isocianatos leva a etapas intermediarias com terminagéo de
isocianato que entdao reagem, por exemplo com diaminas ou triaminas prima-
rias- terciarias, com o que o grupo amino terciario é quaternizado. E possivel
reagir etapas intermediarias com terminagcéao de isocianato com oligoetileno-
glicois como prolongadores de cadeia hidréfilos o que, entretanto, leva a um
consumo de grupos isocianato, que entdo nao estdo mais a disposigao para
a reacdo com diaminas primarias-terciarias. Em consequéncia a quantidade
de grupos amoénio quaternarios introduziveis cai. A desvantagem dessa so-

lugao é que assim nao pode ocorrer um ajuste flexivel da estrutura as exi-
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géncias concretas do produto, abrangendo amplos limites.

Além disso, sabe-se reagir siloxanos com terminagao de grupos
amino com di-isocianatos a base de hidrocarboneto para formar copolimeros
em dois blocos contendo grupos uréia (US 2006/036055 e Silicone, Chemie
und Technologie, editora Vulkan, Essen, 1989, paginas 94-96). Sao igual-
mente descritos derivados de uretano analogos (US 2004/087752).

E igualmente estado da técnica, reagir poliéteres, poliésteres,
poliuretanos com terminagéo de OH com isocianatossilanos que, sob condi-
¢oes de emprego, condensam na presenga de umidade para formar reticula-
dos de siloxano (DE 103 28 844, DE 103 30 288, US 2004/087752).

Essas sugestbes objetivas quanto a introdugao de estruturas de
siloxano em copolimeros em bloco apresentam duas desvantagens essenci-
ais. O usuario final deve empregar matérias-primas de alto peso molecular
com as respectivas propriedades, tais como viscosidade elevada, que tem
como pré-condicdo uma respectiva técnica de equipamentos mecanicos. Ou
sé&o introduzidos materiais com grupos alcoxissilano, sendo que a formacgao
anterior ao local dos polimeros esta ligada a presen¢a de agua, o que em
muitos casos € indesejado, e que sé pode ser muito dificimente reproduzi-
vel. Os reticulados de T-siloxano rigidos originados (T = R - SiO3/2) ndo sao
apropriados para o ajuste de um carater de siloxano definido do polimero
final. Assim, foi tarefa da invengao colocar a disposigao copolimeros em blo-
co com participagao de segmentos contendo siloxano que, a partir de pré-
etapas estaveis ao armazenamento, no caso de emprego, podem reagir ob-
jetivamente formando os polimeros desejados.

Uma outra tarefa da invencgao foi colocar a disposigao copolime-
ros em bloco de siloxanos contendo grupos aménio quaternarios, que por
um lado permitem uma adaptagdo, em grandes extensdes, da estrutura as
exigéncias concretas do produto, e com os quais por outro lado sob a influ-
éncia de interagcbes entre doador - receptor, pode ser exercida influéncia nas
propriedades essenciais do produto por meio de grupos amida, grupos uréia
e grupos uretano.

A presente invengdo coloca a disposi¢gdo novos compostos de
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poliamida-polissiloxano, que podem reagir em pré-etapas estavel objetiva-
mente no caso de emprego para formar os desejados compostos de polia-
mida-polissiloxano. Os novos compostos de poliamida-polissiloxano sao
preparados facilmente, seguramente e objetivamente e dispdem de novas
propriedades interessantes.

A invengao refere-se a novos compostos de poliamida-polissilo-

xano, contendo pelo menos um elemento estrutural de formula (1):

O X

" N-ST‘—{—N
y | |
o H H

RG

na qual

* Simboliza uma valéncia livre,

X é um grupo que atrai elétrons,

Os radicais R® podem ser iguais ou diferentes e sao seleciona-
dos a partir de hidrogénio e radicais hidrocarboneto de cadeia linear, ciclicos
ou ramificados, saturados, insaturados ou aromaticos com até 40 atomos de
carbono, que podem conter um ou mais grupos selecionados de -O-, -C(O)-,
-NH- e -NR>-, onde

R® & um radical hidrocarboneto de cadeia linear, ciclico ou rami-
ficado, saturado, insaturado ou aromatico com até 40 atomos de carbono,
que pode conter um ou mais grupos, selecionados de -O-, -C(O)- e -NH-, e,

onde os radicais R® sao de preferéncia hidrogénio,

ST' & um radical hidrocarboneto divalente até tetravalente, de
cadeia linear, ciclico ou ramificado, saturado, insaturado ou aromatico com
até 1000 atomos de carbono, que pode conter um ou mais grupos, selecio-
nados de -O-, -C(O)-, -NH-, -NR>- e uma unidade de polissiloxano com 2 até
1000 atomos de silicio, onde R® é conforme acima definido,

Y &€ 0 até 5, de preferénciaé 1, e

X é 1 até 3, de preferéncia é 1 ou 2,

ou seus compostos de adi¢cao acidos.

O termo compostos de adicéo acidos significa, de acordo com a



10

15

20

25

invencgéo, particularmente compostos salinos, que sao obtidos por protoniza-
¢ao de grupos basicos na molécula, como particularmente grupos amino op-
cionalmente disponiveis, por exemplo por reagdo com acidos inorganicos ou
organicos.

O composto poliamida-polissiloxano da invengao pode ser cons-
truido de modo linear ou ramificado. Com x > 1 s&do obtidas estruturas ramifi-
cadas. De acordo com a invenc¢éao ele abrange, em particular, apenas estru-
turas lineares (x = 1) e nos compostos tanto podem estar presentes estrutu-
ras lineares como também ramificadas (x =1 e x> 1).

Nos compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a in-
vencao elementos estruturais de polissiloxano obrigatoriamente presentes

apresentam de preferéncia a formula (2):

R4 |R4
| |
Si-O4Si ~_
R4 | R4
S (2),

na qual

R* representa um radical hidrocarboneto de cadeia linear, ciclica,
ou ramificada, saturado, insaturado ou aromatico com até 20 atomos de car-
bono, e

S = 1 até 999 de preferéncia 1 até 999, mais preferido 1 até 99,

sendo que pelo menos um dos grupos ST', ST2 ou ST* contém o
radical poliorganossiloxano de formula (2).

Os compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a in-
vencgao apresentam no meio de preferéncia pelo menos dois elementos es-
truturais de férmula (1).

Além disso, os compostos de poliamida-polissiloxano de acordo
com a invencao apresentam em média pelo menos dois, de preferéncia pelo
menos trés elementos estruturais de polissiloxano de formula (2).

Os compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a in-
vengao apresentam, além disso, de preferéncia um, mais preferido dois, ain-
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da mais preferido trés unidades de repeticao da formula (3):

(3)

na qual

X, R®, ST' e y sao conforme definido acima, e

Y é escolhido de -O-, -S- e -NR2-, sendo que

R? & hidrogénio ou um radical hidrocarboneto de cadeia linear,
ciclica ou ramificada, saturado, insaturado ou aromatico com até 40 atomos
de carbono, que pode conter um ou mais grupos, selecionados de -O-,
-C(0O)-, -NH- e -NR3, onde R? é conforme acima definido, e

ST? é um radical hidrocarboneto de cadeia linear, ciclico ou rami-
ficado, saturado, insaturado ou aromatico com até 1000 atomos de carbono,
que pode conter um ou mais grupos, selecionados de -O-, -C(O)-, -NH-,

-NR?-, R e uma unidade de polissiloxano com 2 até 1000 atomos de
silicio, onde

R® & um radical hidrocarboneto de cadeia linear, ciclico ou rami-
ficado, saturado, insaturado ou aromatico com até 1000 atomos de carbono,
que pode conter um ou mais grupos selecionados de -O-, -C(O)- e -NH-, ou
R® & um radical divalente, que forma estruturas ciclicas dentro do radical
ST?,

ou Y é nitrogénio e juntamente com ST? forma uma estrutura he-
terociclica, que resulta particularmente do emprego de diaminas ciclicas,
como piperazina, de modo que -Y-ST2-Y- por exemplo apresenta a seguinte

estrutura:

/N
N N

; essa variante engloba assim também o caso

em que a estrutura heterociclica abrange apenas um radical Y, de modo que
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-Y-ST2-Y- por exemplo apresenta a seguinte estrutura, isto &, derivados de

Nos compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a in-

piperidina:

vencao o grupo X que atrai elétrons é escolhido de preferéncia de -Z-R', on-
de R' & um radical hidrocarboneto de cadeia linear, ciclico ou ramificado,
saturado, insaturado ou aromatico com até 40 atomos de carbono, que pode
conter um ou mais grupos selecionados de -O-, -C(O)-, -NH- e -NR3-, onde
R3 é conforme acima definido, e onde

Z é escolhido de -C(0)-0-,-SO0,-, -NO,, -P(0)(OR*)3, -CN, -NC, e
-C(O)-.

Particularmente preferido X representa um radical éster de for-
mula -C(0)-O-R', onde R' é conforme acima definido, e mais preferido X &
escolhido de um grupo metiléster de acido carboxilico e um grupo etiléster
de acido carboxilico.

Nos compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a in-
vencdo R® representa de preferéncia hidrogénio.

Em uma forma de execucado preferida a invengao refere-se a
compostos lineares de poliamida-polissiloxano, nos quais x = 1. Este tipo de
compostos de poliamida-polissiloxano lineares da invengao sao utilizados de
preferéncia em usos nos quais € necessaria uma boa miscibilidade ou dis-
pergibilidade em meios aquosos. Estes tipos de usos englobam particular-
mente o emprego como amaciante de fibras, particularmente em agentes de
lavagem, produtos para os cuidados dos tecidos, agentes para acabamento
de produtos téxteis, agentes para modificagdo de plasticos termoplasticos.

Em uma outra forma de execucgao preferida, a invengao refere-se
a compostos de poliamida-polissiloxano ramificados, nos quais x =1, e x > 1.
Estes tipos de compostos de poliamida-polissiloxano que apresentam os
elementos estruturais da invengdo sdo particularmente necessarios para a-

queles usos nos quais sao preparados revestimentos duroplasticos ou os



elastdbmeros de compostos de poliamida-polissiloxano da invencgao.

Em uma outra forma de execucdao do composto de poliamida-
polissiloxano de acordo com a invengdo, este apresenta grupos amino, gru-
pos amino protonados e/ou grupos aménio quaternarios. E particularmente

5 preferida a presenca de grupos amoénio quaternarios que servem particular-
mente para o ajuste das propriedades hidréfilas ou substantivas, que sao
particularmente vantajosas no emprego de composi¢gées aquosas.

Compostos de poliamida polissiloxano particularmente preferidos
da invencao apresentam uma mas particularmente também varias unidades

10 de repeticao das seguintes formulas:

RO RL—O.
N—S 1—N (&N
Fo s TP S e At
O 4),
1—O, R0
R N —0 \C=0 W ﬁ?
N e
O O (5),
RO RL-O( o
S L2 AP e e
C/Jlj— T\CM{C\N—ST3-I:\I+-ST4-141+-ST3———N -
! S o o y
A A- (6),
RL—O RL—O Q Q
“c=0 1 c=0 RS RS I
'[/4(;/1‘1—— ST ~T\C C\O—ST3-I%I+-ST4—T‘|1+-ST3—0/C J
y
g u g RS {{5
X- X-

(7),
nas quais R', ST', ST2, R?, R®, y sdo como definidos acima,
ST2 & um radical hidrocarboneto de cadeia linear, ciclico ou rami-
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ficado, saturado, insaturado ou aromatico com 2 até 100 atomos de carbono,
que pode conter um ou mais grupos selecionados de -O-, -C(O)-, -NH-,
-NR®-, e

ST* é um radical hidrocarboneto de cadeia linear, ciclico ou rami-
ficado, saturado, insaturado ou aromatico com até 1000 atomos de carbono,
que pode conter um ou mais grupos, escolhidos de -O-, -C(O)-, -NH-, -NR>-
e uma unidade de polissiloxano com 2 até 1000 atomos de silicio, e

A" € um anion inorganico ou organico.

Os compostos de poliamida-polissiloxano preferidos da invengao
apresentam uma ou mais ou todas as seguintes definicdes preferidas:

ST' & um radical hidrocarboneto divalente de cadeia linear, cicli-
co ou ramificado, polivalente, saturado, insaturado ou aromatico com até 200
atomos de carbono, que pode conter um ou mais grupos, escolhidos de -O-,
-C(0)-, -NH-, -NR>- e uma unidade de polissiloxano com 2 até 200 atomos
de silicio,

ST2 & um radical hidrocarboneto divalente de cadeia linear, cicli-
co ou ramificado, polivalente, saturado, insaturado ou aromatico com até 200

atomos de carbono, que pode conter um ou mais grupos, escolhidos de -O-,

-C(O)-, -NH-, -NR>-, és e uma unidade de polissiloxano com 2 até 200
atomos de silicio,

R? & H ou um radical hidrocarboneto de cadeia linear, ciclico ou
ramificado, saturado, insaturado ou aromatico com até 10 atomos de carbo-
no, que pode conter um ou mais grupos, selecionados de -O-, -C(O)-, -NH- e
-NR3-,

y é 0 até 3,

ST* & um radical hidrocarboneto divalente, de cadeia linear, cicli-
co ou ramificado, polivalente, saturado, insaturado ou aromatico com até 200
atomos de carbono, que pode conter um ou mais grupos, escolhidos de -O-,
-C(O)-, -NH-, -NR3- e uma unidade de poliorganossiloxano com 2 até 200

atomos de silicio,



10

15

20

25

10

sendo que pelo menos um dos grupos ST', ST? ou ST* contém o
radical poliorganossiloxano da férmula (2).

ST? é um radical hidrocarboneto de cadeia linear, ciclico ou rami-
ficado, polivalente, saturado, insaturado ou aromatico com 2 até 20 atomos
de carbono, que pode conter um ou mais grupos escolhidos de -O-, -C(O)-, -
NH-, -NR>-,

R3® & um radical hidrocarboneto de cadeia linear, ciclico ou rami-
ficado, saturado, insaturado ou aromatico com até 10 atomos de carbono,
que pode conter um ou mais grupos selecionados de -O-, -C(O)- e -NH-,

R* & um radical hidrocarboneto de cadeia linear, ciclico ou rami-
ficado, saturado, insaturado ou aromatico com até 9 atomos de carbono,

R® & um radical hidrocarboneto de cadeia linear, ciclico ou rami-
ficado, saturado, insaturado ou aromatico com até 25 atomos de carbono,
que pode conter um ou mais grupos selecionados de -O-, -C(O)- e -NH-, ou
R® & um radical divalente, que forma estruturas ciclicas dentro do radical
ST?,

R® & hidrogénio,

A" é selecionado de halogeneto, como cloreto ou brometo, sulfa-
to, fosfato, carboxilato, sulfato de alquila e sulfonato.

Em uma forma de execucdo preferida da invengéo o radical ST’
é selecionado de:

radicais hidrocarboneto divalentes, de cadeia linear, com até 15
atomos de carbono, como por exemplo hexametileno,

radicais hidrocarboneto divalentes, ciclicos com até 15 atomos

de carbono, como por exemplo

< o)

CH3 /CH3
H3 H3C

—CH ou  —CH
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radicais hidrocarboneto divalentes, aromaticos com até 15 atomos de carbo-
no, como por exemplo a base de 2,4-toluila, 2,6-toluila, estruturas bis-fenil-

metano e naftileno das féormulas:
CH3
Qe O Ol

ST' sao particularmente estruturas que por um lado se derivam
diretamente de isocianatos difuncionais e de mais alta funcionalidade. Espe-
cialmente preferidos entre estruturas difuncionais séo radicais hidrocarbone-
to divalentes, de cadeia linear com até 15 atomos de carbono, por exemplo
hexametileno, radicais hidrocarboneto divalentes, ciclicos, com até 15 ato-
mos de carbono, por exemplo a base de estruturas bis-ciclo-hexil metano ou

Oroe O

radicais hidrocarboneto divalentes, ramificados, com até 15 atomos de car-

isoforona

bono, por exemplo a base de estruturas de metilciclo-hexila ou isoforona.

CH3 CH3

H3 H3C
—CH ou —CH

radicais hidrocarboneto divalentes, aromaticos com até 15 atomos de carbo-
no, por exemplo a base de 2,4-toluila, 2,6-toluila, estruturas bis-fenilmetano

e naftileno

Qo O O
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Os respectivos materiais de partida particularmente preferidos
sob os di-isocianatos sao hexametileno di-isocianato, isoforona di-isocianato,
bis-(4-isocianato-ciclo-hexil)-metano, toluileno-2,4-di-isocianato, toluileno-
2,6-di-isocianato, bis-(4-isocianato-fenil)metano, naftileno-1,5-di-isocianato,
1,3-di-isocianato-4-metilciclo-hexano, 5-metil-1,9-di-isocianato nonano, 2,4-
dimetil-1,8-di-isocianato octano, 2-metil-1,5-di-isocianato pentano e 2-etil-
1,4-di-isocianato butano.

Alem disso, no quadro da invencao, deve-se empregar as se-
guintes subestruturas de uretdiona, que apresentam di-isocianatos contendo
a seguinte unidade

N=C=0

Um exemplo aqui € o dimero isoforona di-isocianato. Essas mo-
léculas de partida sao obtidas de preferéncia por dimerizagao corresponden-
te, de preferéncia, de di-isocianatos (H.J. Laas, R. Halpaap, J. Pedain, Jour-
nal f. Prakt. Chemie 336 [1994], 185-200; H. J. Laas, R. Halpaap, J. Pedain,
Farbe + Lack 100 [1994], 330-336).

Além disso, no quadro da inven¢cao deve-se empregar isociana-
tos de mais alta funcionalidade para formagao do radical hidrocarboneto ST'.
Exemplos sao: tris-(4-iso-cianatofenil)-metano (Desmodur® R Bayer AG), o
produto da reagao de trimetilolpropano e toluileno-2,4-di-isocianato/toluileno-
2,6-di-isocianato (Desmodur® L, Bayer AG) e o produto da trimerisagdo de
hexametileno di-isocianato (Desmodur® L, Bayer AG) e o produto da trimeri-
sacao de di-isocianato de hexametileno (Desmodur® N3400 Bayer AG).

Os radicais de hidrocarboneto ST' em uma outra forma preferida
de execugao sao estruturas mais complexas, que se derivam de pré-polime-
ros funcionalizados com «,w-isocianato.

Esses pré-polimeros funcionalizados com o,»-isocianato tratam-
se, de preferéncia produtos de reagao de

- de didis com di-isocianatos

- poliéteres com terminacéao de OH, de preferéncia poliéteres a
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base de 6xido de etileno e 6xido de propileno com di-isocianatos,

- poliésteres com terminagao de OH com di-isocianatos,

- policarbonatos com terminag¢dao de OH com di-isocianatos,

- poliacrilatos com terminacao de OH com di-isocianatos,

Detalhes destes tipos de pré-polimeros contendo pontes de ure-
tano podem ser deduzidos da US 2004/0030086 e da US 2006/0069255.
Alternativamente é possivel preparar os pré-polimeros funcionalizados com
a,w-isocianato por reacdo de diaminas com di-isocianatos. De preferéncia
esses pré-polimeros funcionalizados com a,»-isocianato, tratam-se de pro-
dutos de reacéo de ‘

- diaminas com di-isocianatos

- poliéteres com terminacao de NH ou NH,, de preferéncia polié-
teres a base de 6xido de etileno e 6xido de propileno com di-isocianatos,

-poliamidas com terminagao de NH; com di-isocianatos,

- uréias com terminagao de NH, com di-isocianatos.

Exemplos de poliéteres com terminagdo de amino disponiveis
s30 as Jeffaminas® da série ED (Huntsman Corp.).

A introdugdo de acordo com a invengao de blocos de siloxano
em ST' ocorre de preferéncia em pré-polimeros funcionalizados com o, -
isocianato. Esses pré-polimeros funcionalizados com o,w-isocianato conten-
do siloxano sao de preferéncia preparados por reagao de

- siloxanos com terminagao de a,wm-aminoalquila com di-isocia-
natos,

- siloxanos com terminagao de a,w-hidroxialquila com di-isocia-
natos.

- siloxanos com terminagao de o,w-poliéter com di-isocianatos

- siloxanos finalizadas em o, »-epdxi com di-isocianatos.

A preparacgao dos siloxanos com terminagao de a,o-aminoalquila
correspondentes, siloxanos com terminagdo de o,®-hidroxialquila, siloxano
com terminacéao de a,w-poliéter, siloxanos com terminagao de o,0-epdxi é
estado da técnica (Silicone, Chemie und Technologie, Vulkan Verlag Essen
1989, paginas 89-90 e 120).
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Além disso, no quadro da invencao emprega-se pré-polimeros
de isocianato a base de siloxano de alta funcionalidade para formagao do
radical hidrocarboneto ST".

Para sua sintese, os siloxanos do tipo de pente ou com termina-

5 c¢ao

a,» e siloxanos do tipo de pente, substituidos por aminoalquila,
hidroxialquila, poliéter ou epdxi, sdo reagidos com di-isocianatos.

No quadro da invencao, é prevista a formag¢ao dos pré-polimeros
com terminagao de isocianato opcionalmente por catalisagdo. Catalisadores

10 apropriados sao, por exemplo, octoato de estanho (ll), laurato de dibutilesta-
nho (Il), aminas terciarias, como trietilamina, e DABCO (US 2004/0147744).

Para introdugao do elemento estrutural

'e) R®

ST :
HgXx R
(8)
os pré-polimeros anteriormente tratados finalizados em isociana-
to sdo reagidos com cetonas ciclicas acidas CH substituidas do estado da
15 técnica (US 6 827 875).
Cetonas ciclicas preferidas sdo ciclopentanona-2-carboximetil-

éster (CPME) e ciclopentanona-2-carboxietil éster (CPEE).

0= 0=
o~ o~ >~

CPME CPEE.
Essa reacao pode ocorrer, opcionalmente, na presen¢a de cata-
lisadores. Catalisadores apropriados sdo, entre outros, carbonato de sédio,
20 aminas, tais como DABCO, e sais de zinco, tais como etil-hexanoato de zin-
co (Il) (US 20004/0147704).
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Como resultado da reagao sao formados intermediarios bloque-
ados contendo ST'. Esses intermediarios podem ser levados a reacdo com
parceiros apropriados contendo ST>.

Os parceiros contendo ST? nao se tratam, no caso de copolime-
ros em bloco quaternizados em uma forma de execugao preferida, de subs-
tancias a base de hidrogénio o,w-hidréxi-funcionalizadas ou substancias
amino funcionalizadas.

De preferéncia trata-se de

- didis de hidrocarboneto

- poliéteres com terminagcao de OH, de preferéncia poliéteres a
base de 6xido de etileno e 6xido de propileno,

- poliésteres com terminacao de OH,

- policarbonatos com terminagao de OH e,

- poliacrilatos com terminacgao de OH.

Alternativamente trata-se de substancias que portam grupos a-
mino primarios e/ou secundarios, de preferéncia

- diaminas de hidrocarboneto

- amino alcoois, tais como etanolamina

- poliéteres com terminacéo de NH ou NH,, de preferéncia polié-
teres a base de 6xido de etileno e 6xido de propileno,

- poliamidas com terminagao de NH,

- uréias com terminagao de NH..

Exemplos de poliéteres com terminagdo de amino comercial-
mente disponiveis sao as Jeffaminas® da série ED (Huntsman Corp.).

Em uma outra forma de execucgédo, os radicais hidrocarboneto
ST? tratam-se de estruturas mais complexas, que se derivam de pré-polime-
ros o,m-hidroxi-funcionalizados. Esses pré-polimeros o,o-hidréxi-funcionali-
zados tratam-se de produtos de reagao de

- di6is com di-isocianatos

- poliéteres com terminagcao de OH, de preferéncia poliéteres a
base de 6xido de etileno e 6xido de propileno com di-isocianatos,

- poliésteres com terminagédo de OH com di-isocianatos,
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- policarbonatos com terminagao de OH com di-isocianatos,

- poliacrilatos com terminagédo de OH com di-isocianatos.

Alternativamente é possivel, preparar os pré-polimeros com fun-
cionalidade o,w-amino contendo grupos amino primarios e/ou secundarios,
por reagao de diaminas com di-isocianatos.

De preferéncia esses pré-polimeros com funcionalidade o,p-
amino tratam-se de produtos de reacao de

- diaminas com di-isocianatos

- poliéteres com terminacao de NH ou NHy, de preferéncia polié-
teres a base de 6xido de etileno e 6xido de propileno com di-isocianatos,

- poliamidas com terminag¢ao de NH; com di-isocianatos,

- uréias com terminagao de NH, com di-isocianatos,

Exemplos de poliéteres com terminagdo de amino comercial-
mente disponiveis sdo as Jeffaminas® da série ED (Huntsman Corp.).

A introdugdo de acordo com a invencao de blocos de siloxano
em ST? no caso de copolimeros em bloco quaternizados ocorre de preferén-
ciaem

- siloxanos com terminagao de o,w-aminoalquila, contendo gru-
pos amino primarios e/ou secundarios

- siloxanos com terminagéao de a,»-hidroxialquila,

- siloxanos com terminagao de a,w-poliéter.

A preparacgéao dos siloxanos com terminagao de a,w-aminoalquila
encontrados em ST?, siloxanos com terminagao de o,w-hidroxialquila, silo-
xanos com terminagdo de o,w-poliéter esta descrito no estado da técnica
(Silicone, Chemie und Technologie, editora Vulkan, Essen 1989, paginas 85-
90 e 120).

Em uma outra forma de execucgao a introdu¢cdo de blocos de si-
loxano em ST? ocorre através de pré-polimeros com funcionalidade o,cw-
hidréxi ou a,o-NH>, a saber com funcionalidade NH.

Esses pré-polimeros contendo siloxano sdo de preferéncia pre-
parados por reacgao de

- siloxanos com terminacgao de o,w-aminoalquila com di-isocia-
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natos,

- siloxanos com terminagao de a,w-hidroxialquila com di-isocia-
natos,

- siloxanos com terminacéo de a,»-poliéter com di-isocianatos.

Além disso, no quadro da inven¢ao cabe o emprego de substan-
cias a base de hidrocarboneto ou a base de siloxano de alta funcionalidade
para formacao do radical ST, Esses materiais contém mais do que duas
funcgdes hidroxila ou amino primarias e/ou secundarias.

Exemplos de substancias a base de hidrocarboneto de alta fun-
cionalidade sao glicerina, pentaeritritol, sorbitol, os etoxilatos dos alcoois
mencionados de maior valéncia, tris-(2-aminoetil)-amina e os alcoxilatos com
terminagcao de NH;, da série T-Jeffamina (Huntsman Corp.).

Substancias a base de siloxano de alta funcionalidade apropria-
das com substituicao hidroxila a,w-hidroxila na forma de pente podem ser
obtidas por exemplo por adicao de alcool alilico, butinodiol para formar e os
alcoxilatos de alcool alilico ou butinodiol em siloxanos SiH correspondentes.

Outras substancias a base de siloxanos de alta funcionalidade
apropriadas com substituicdo de tipo de pente de a,® e/ou NH; e/ou NH con-
tém, por exemplo, unidades de aminopropila e aminoetilaminopropila. Uni-
dades apropriadas podem, além disso, ser obtidas por abertura de estruturas
epbéxido com NH3; ou aminas primarias.

E essencial, que a funcionalidade dessas substancias a base de
hidrocarboneto ou a base de siloxano de alta funcionalidade seja maior/igual
a 3.

As reacgdes dos pré-polimeros em bloco com as pré-etapas for-
madoras da unidade ST? aminofuncional ou hidroxifuncional, estao de prefe-
réncia na faixa da temperatura ambiente até 160°C, de preferéncia 140°C.
Os tempos de reagao importam em alguns minutos até algumas horas.

Cabe no quadro da invengado catalisar a reacao dos pre-
polimeros bloqueados com cetonas ciclicas, que apresentam grupos da for-
mula (8) contendo ST', com as pré-etapas formadoras de ST? amino funcio-

nais ou hidroxifuncionais para a reagao. Catalisadores apropriados s&o, por
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exemplo, dilaurato de dibutilestanho, etil-hexanoato de zinco - 2 e etil-
hexanoato de bismuto-2 (US 6 827 875).

Tempos de reagao, temperaturas de reagido, o emprego de cata-
lisadores e a reagao objetivada dependem de modo particular do tipo dos
grupos amino e grupos hidroxila nos precursores formadores de ST?. Em
geral os grupos amino primarios reagem mais facilmente do que os grupos
amino secundarios. A reacao de grupos hidroxila exige frequentemente adi-
cionalmente a presenc¢a de um catalisador.

Cabe no quadro da invengéao realizar a sequéncia de reagao total
ou etapas parciais individuais sem solvente ou até mesmo na presenca de
solventes. Solventes preferidos sdo solventes de laca tipicos, como acetato
de metoxipropila, acetato de butila, tolueno.

Como resultado da sequéncia total de reagdo apresentada sao
obtidos copolimeros em bloco de poliamida ou poliamida - poliéster, que pelo
menos em um dos elementos estruturais ST' e/ou ST? dispéem de unidades
de siloxano.

A invengéo refere-se, além disso, a preparagdo dos compostos
de poliamida-polissiloxano de acordo com a invengao.

Segundo uma primeira variante um composto de férmula (9)

- —IX

9
na qual x, y, X, R® e ST’ sao conforme acima definidos,
é reagido com um composto de formula H-Y-ST2-Y-H, na qual Y
e ST? sao conforme acima definidos, com a condi¢éo de que pelo menos um
dos radicais ST e/ou ST? contém um radical polixiloxano, opcionalmente em
um solvente e opcionalmente na presenga de um catalisador.
Dependendo do radical Y (-O-, -S- e -NR%) empregado s&o for-

mados na abertura do anel grupos éster, grupos tioéster e/ou grupos amida.
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O emprego de compostos nos quais x > 1 leva naturalmente a
formacéao de estruturas ramificadas. De acordo com a invengéo a introdugéo
de estruturas ramificadas também & possivel através do emprego de com-
postos polifuncionais do tipo

H-Y-ST2-(Y-H),
onde x>1.

Em uma segunda variante do processo de acordo com a inven-
¢ao o composto de formula (9)

9
na qual x, y, X, R® e ST' s&0 conforme acima definidos,
€ reagido com um composto de formula
HY2-ST3-NR>,,
na qual ST?, Y? e R® sao conforme acima definidos,
e um composto de féormula
Q-ST*-Q, na qual
Q é um radical passivel de alquilagdo com um grupo amino, €
ST* juntamente com Q forma com a parte molecular anteriormente descrita
apods a reagio de quaternizagao o radical ST?,
com a condicdo de que pelo menos um dos radicais ST', ST>
e/ou ST* abrange um radical poliorganossiloxano.
O emprego dos compostos "assimétricos” de formula
HY-ST3-NR>,,
serve, particularmente nesta variante no radical HY -, para realizar a abertu-
ra do anel da cetona ciclica, enquanto o radical -NR>; de preferéncia esta
sujeito a alquilacgao.
R® nesta variante oportunamente nao é hidrogénio, ja que o radi-

cal - NR>, entdao também tem capacidade de abertura da cetona ciclica, e a
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amida resultante nao é mais disponivel para uma reagao de quaternizagao.
Também é naturalmente possivel preparar, a partir da reagédo do

composto

com um excesso do composto

HY2-ST3-NR5,,

onde R® entdao também pode ser hidrogénio, um composto com terminacao

de amina, que em seguida é reagido com
Q-STV-Q,
sendo que neste caso, ja que o grupo terminal -NR%; & um grupo amino pri-
mario ou secundario, ndo necessariamente ocorre uma quaternizagao.
Entretanto é preferido que R® nesta variante ndo seja hidrogénio,
particularmente nao seja alquila, de modo que desta forma sao formados

compostos com unidades repetidas de féormula (3)

6 6
o) R X X R o)
2
N—ST'N ST
R® o H Ho R®
3)

nas quais os substituintes sdo conforme acima definidos, sendo que ST? a-
qui forma um radical de formula

ST3-N*(R%),-ST*-N*(R%),-ST>-
de modo que se formam compostos com as unidades de repeticdo da férmu-
la (3) com grupos amédnio quaternarios, isto € sao formados grupos idnicos,
que emprestam aos compostos por exemplo uma capacidade hidréfila ou

capacidade de adesao sobre superficies correspondente.
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Os radicais Q passiveis de quaternizacao referentes a alquilagao
dos grupos amino sao de preferéncia escolhidos entre os grupos epodxi e
grupos halogenoalquila.
Para ilustragdo do radical ST*V serve o seguinte exemplo, no
5 qual é reagido um composto de diepdxi:

3 7 O O \
—ST—N\ + / \ ST4V / \ N___ST3 —_—
R5 Rs/
Q O
R®
| ¥
— ST3-N* L= I
ST T*STL_/‘T ST
5 RS
R™ OH OH

10 ST* também é formado a partir de ST*V e a partir das particulas
moleculares resultantes dos grupos epoxi.
De modo analogo podem ser empregados compostos de
di(halogenoalquila) como composto Q-ST*V-Q quaternizantes.
Os radicais Q de grupos amino passiveis de alquilacdo sao de
15 preferéncia escolhidos entre os grupos epoéxi e grupos halogenoalquila. Es-
truturas contendo grupos epoéxi particularmente preferidos sido a estrutura de
glicidila
0]

L2 _o—

e uma estrutura epoéxi-ciclo-hexila

o
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Radicais contendo halogenoalquila preferidos sao particularmen-
te radicais cloropropila, radicais clorometila e radicais caloroalquilcarbonila.

Os compostos Q-ST*V-Q sao, por exemplo, escolhidos do grupo
que consiste em substancias com funcionalidade a,»-epdxi. De preferéncia,
os derivados de diepéxido a base de hidrocarboneto tratam-se de

- diepdxidos de hidrocarboneto, por exemplo, vinil ciclo-hexeno-
epoxido

- poliéter com terminagao de epoxi, de preferéncia poliéter a ba-
se de oOxido de etileno e a base de 6xido de propileno, por exemplo, poliéter
com terminagao de glicidila,

poliéster com terminagéao de epodxi e

- policarbonato com terminagao de epodxi.

Além disso, os compostos Q-ST*V-Q, por exemplo, sdo escolhi-
dos do grupo que consiste em substancias com funcionalidade de halogénio
a base de hidrocarboneto, de preferéncia cloretos, brometos e dihalogenetos
de hidrocarbonetos. De preferéncia escolhe-se o grupo que consiste em:

- poliéteres com terminagao de halogénio, de preferéncia poliéte-
res a base de éxido de etileno e éxido de propileno

- ésteres de acido halogenocarboxilico de hidrocarbonetodibis e
poliéteres, de preferéncia poliéteres a base de 6xido de etileno e éxido de
propileno, especialmente ésteres de acido cloroacético, ésteres de acido
cloropropidnico e ésteres de acido clorobutanico de hidrocarbonetodidis e
poliéteres.

A sintese dos ésteres de acidos clorocarboxilicos particularmen-
te preferidos ocorre de maneira conhecida (Organikum, Organish-
Chemisches Grundpraktikum, 17%edicdo, VEB Deutscher Verlag der Wis-
senschaften, Berlin 1988, paginas 402-408) por reagdo dos componentes
didis com os respectivos anidridos de acido halogenocarboxilico ou cloretos
de acido halogenocarboxilico.

Além disso, eles podem ser preparados a partir das pré-etapas
de HY-ST2-YH correspondentes, tais como pré-polimeros com funcionalida-

de a,w-hidréxi que sdo convertidos, em uma forma de execucgao preferida,
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nos compostos Q-ST*V-Q correspondentes, tais como ésteres de acido o, -
halogenocarboxilico, especialmente ésteres de acido cloroacético, ésteres
de acido cloropropidnico e ésteres de acido clorobutanico.

A introdugao de blocos de siloxano nos compostos de poliamida-
polissiloxano de acordo com a invengao ocorre, em uma forma de execugao
preferida da invengdo, com o emprego dos respectivos compostos contendo
grupos polissiloxano Q-ST*V-Q,

os quais sao de preferéncia escolhidos de:

- siloxanos com terminacao de o,»-epdxi, de preferéncia siloxa-
nos com terminacgao de a,»-glicidila e epoxiciclo-hexila

- siloxanos com terminacgao de a,w-halogenoalquila, de preferén-
cia siloxanos com terminagao de cloropropila e cloropropenila

- siloxanos com terminagao de ésteres de acido a,w-halogeno-
carboxilico, de preferéncia ésteres de acido cloroacético, acido cloropropi6-
nico e acido clorobutanico,

- polietersiloxanos com terminagdo de ésteres de acido o,w-
halogenocarboxilico, de preferéncia ésteres do acido cloroacético, acido clo-
ropropiénico e acido clorobutanico.

A preparagao de Q-ST*V-Q correspondendo aos siloxanos com
terminacéo de o,0-epodxi e a,w-halogenoalquila € descrita no estado da téc-
nica (Silicone, Chemie und Technologie, Vulkan Verlag Essen 1989, paginas
85-90 e 120). A preparacao de siloxanos com terminagdo de ésteres de aci-
do o,w-halogenocarboxilico pode ocorrer em analogia ao modo de procedi-
mento de acordo com WO 02/10256, Exemplio 1. Aqui SiH siloxanos séo re-
agidos com ésteres de acido halogenocarboxilico de alcoois olefinicamente
ou acetilenicamente insaturados. A preparagiao dos polietersiloxanos com
terminacao de ésteres de acido o,w-halogenocarboxilico pode ocorrer em
analogia ao WO 02/10257 Exemplo 1. Aqui SiH siloxanos s&o reagidos com
ésteres de acido halogenocarboxilico para formar poliéteres olefinicamente
ou acetilenicamente insaturados. Alternativamente & possivel converter o, -
polietersiloxanos com acidos halogenocarboxilicos, seus anidridos ou clore-
tos acidos (US 5 650 529 O’Lenick).
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A escolha de uma substancia de alta funcionalidade para intro-
ducdo de ST® pode ser objetivamente utilizada no aspecto de ramifica-
cao/reticulagdo, para ajustar a proporg¢ao interna das unidades estruturais
ST': ST*. Assim o emprego de N,N-bis-(3-dimetilaminopropil)-N-isopropanol-
amina leva a uma proporgdo de ST': ST* = 1: 2 com a hipétese de um atomo
de N central nao reativo a substancia.

O emprego de N-(3-dimetilaminopropil)N,N-di-isopropanolamina
por outro lado leva a uma proporgao de ST': ST* = 2:1.

As reacdes dos pré-polimeros contendo ST’ bloqueados com as
pré-etapas formadoras de ST> com funcionalidade amino ou hidroxi sao rea-
lizadas de preferéncia na faixa da temperatura ambiente até 160°C, de pre-
feréncia até 140°C. Os tempos de reagéo sdo de alguns minutos até algu-
mas horas. Tempos de reagao, temperaturas de reagao, o emprego de cata-
lisadores e a conversao desejada dependem de maneira particular do tipo
dos grupos amino e grupos hidroxila nas pré-etapas formadoras de ST3. Em
geral vale que grupos amino primarios reagem mais facilmente do que gru-
pos amino secundarios. A reagao de grupos hidroxila requer frequentemente
adicionalmente a presen¢a de um catalisador.

Cabe ao quadro da invengao catalisar a reagao dos prée-polime-
ros contendo ST' bloqueados com as pré-etapas formadoras de ST° com
funcionalidade amino ou hidroxi. Catalisadores apropriados sdo por exemplo
dilaurato de dibutilestanho, 2-etil-hexanoato de zinco e 2-etil-hexanoato de
bismuto (USA 6 827 875).

A invencgao refere-se, aiém disso, ao emprego dos compostos de
poliamida-polissiloxano de acordo com a invengdo para preparagao de re-
vestimentos, agentes para modificagdo tensoativa, elastbmeros, durémeros,
adesivos, preparadores para superficies metalicas e plasticas, aditivos poli-
meéricos, aditivos de lavagem, agentes reoldgicos, agentes cosméticos, a-
gentes modificadores de fibra.

Em formulagbes cosméticas capilares os compostos de poliami-
da-polissiloxano de acordo com a invengéo podem exercer particularmente a

funcdo dos denominados agentes condicionadores ("condicionadores capila-
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res"), isto &, influenciar favoravelmente, em particular as propriedades capi-
lares, tais como maciez, brilho, volume, penteabilidade, etc., sendo que eles
podem ser empregados particularmente também em combinagédo com outros
agentes condicionadores, tais como por exemplo poli-alfaolefinas, 6leos fluo-
rados, ceras fluoradas, borrachas fluoradas, ésteres de acido carboxilico
com pelo menos 10 atomos de carbono, polimeros catiénicos, silicones solu-
veis ou insollveis no agente da formulagao, 6leos minerais, dleos vegetais, e
6leos animais e suas misturas como elas podem ser empregadas por exem-
plo conforme descrito em WO 99/009939.

A invengao, além disso, refere-se de preferéncia ao emprego de
compostos de poliamida-polissiloxano para preparagédo de revestimentos ou
agentes para modificagdo de superficies rigidas tais como, por exemplo, vi-
dro, ceramica, ladrilho, cimento e pecas de ago, tais como carrosserias de
automaoveis e corpos de navios (paredes).

Além disso, a invencgéao refere-se de preferéncia ao emprego dos
compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a invengao para pre-
paracéo de preparadores para ligacao de elastdmeros de silicone com ou-
tros substratos, como a¢o, aluminio, vidro, plasticos, tais como resinas ep6-
xido, poliamidas, sulfeto de polifenileno, poliésteres, tais como politereftala-
tos.

Em uma outra forma preferida de execugao da invengéo, esta re-
fere-se ao emprego de compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com
a invengao para preparagao de agentes de modificacdo para plasticos ter-
moplasticos, tais como poliolefinas, poliamidas, poiiuretanos, poli(met) acrila-
tos, policarbonatos.

Em uma outra forma preferida de execucao da invengao, esta re-
fere-se ao emprego de compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com
a invengao para preparagdo de modificadores de resiliéncia a baixa tempera-
tura.

A expressao "para preparagao de", como é empregada anterior-
mente, engloba também o caso de que os compostos de poliamida-polissi-

loxano de acordo com a invengao sao empregados sozinhos para o emprego
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mencionado. Quer dizer, por exemplo, que os compostos de poliamida-
polissiloxano de acordo com a invengao podem ser empregados de imediato
como modificadores de resili€ncia a baixa temperatura. Eles também podem
ser preparados previamente de maneira apropriada por misturagdo, compos-
tagem, preparacao em batelada mestra.

Além disso, o copolimero de polidiorganossiloxano-uretano pode
ser empregado de preferéncia como constituinte em colas e materiais de
vedagao, como material basico para elastomeros termoplasticos tais como,
por exemplo, involucros para cabos, mangueiras, vedacdes, teclados, e para
membranas tais como membranas seletivas permeaveis a gas. Um outro
emprego dos copolimeros de acordo com a invengao sao revestimentos, tais
como revestimentos anti-incrustagcdo, revestimentos compativeis com teci-
dos, revestimentos a prova de chama e materiais biocompativeis.

Esses podem servir para cosméticos, produtos para cuidados do
corpo, aditivos de tinta, coadjuvantes de produtos de lavagem, formulagdes
desespumantes e agentes para tratamento de produtos téxteis, para modifi-
cacgao de resinas ou modificagdo de betume.

Outros empregos abrangem material de empacotamento para
constituintes eletrénicos, materiais de isolamento ou materiais de blindagem,
materiais de vedacao em espagos ocos com formacgao de agua de conden-
sacao, como avides, cabines de avides, navios, automoédveis, revestimento
antineblina para lentes de fardis (lado interno), vidros para edificios residen-
ciais, veiculos ou aparelhos medicinais assim como aditivos para material de
limpeza, detergentes ou produtos para conservacao, como aditivos para
produtos para os cuidados do corpo, como material de revestimento para
madeira, papel e papelao, como agentes para separag¢do de formas, como
material biocompativel em empregos medicinais como lentes de contato,
como material de revestimento para fibras téxteis ou tecidos téxteis, como
material de revestimento para materiais naturais tais como por exemplo cou-
ro e peles, como material para membranas e como material para sistemas
fotoativos por exemplo para processos litograficos, seguranga 6tica de dados

ou transmissao otica de dados.
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Em uma outra forma de execugao preferida da invencgao, esta re-
fere-se ao emprego de compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com
a invengéao para preparagao de reguladores de viscosidade, agentes anties-
taticos, de componentes de misturagdo para borrachas de silicone, que po-
dem ser reticulados peroxidicamente ou por hidrosililagao (catalise com pla-
tina) para formar elastdmeros, e la levam a modificagao de propriedades
tensoativas, a modificacao da difusao de gases, liquidos etc., ou ao compor-
tamento de intumescimento dos elastomeros de silicone, para preparacao de
amaciantes para fibras téxteis para tratamento de fibras téxteis, antes, du-
rante e apos a lavagem de agentes para modificagcao de fibras naturais e
sintéticas, como por exemplo cabelos, fibras de algodao e fibras de sintese,
tais como fibras de poliéster e fibras de poliamida assim como tecidos mis-
tos, de agentes de acabamento téxtil, assim como formulagdes contendo
detergentes, tais como agentes de lavagem, produtos detergentes.

A presente invengao refere-se, além disso, a novas formulagdes
detergentes, formulagdes cosméticas, formulagdes para tratamento de fi-
bras, que contém os compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a
invengao.

Assim os compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a
invencao podem estar presentes, por exemplo, em formulagdes detergentes
sélidas ou liquidas em fragdes de cerca de 0,1 a 10% em peso com relagao
a formulagcao total, em formulagbées cosméticas e formulagbes para trata-
mento de fibras, tais como agentes para cuidados téxteis, em fragdes de
cerca de 0,1 até 50% em peso relativo a quantidade total da formulagao.

De preferéncia os compostos de poliamida-polissiloxano de a-
cordo com a invengao sdo empregados para tratamento e acabamento de
superficies rigidas, tais como vidro, ceramica, azulejos, superficies plasticas,
superficies metalicas, superficies de tintas, corpos de navios especiais, e
carrosserias de automéveis, muito especialmente também em formulagbes
para secagem para maquinas de lavar carros, como colas ou preparadores,
de preferéncia para ligagao de elastémeros de silicone com outros substra-

tos, tais como aco, aluminio, vidro, resina de epoéxido, poliamida, como modi-
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ficadores, por exemplo modificadores de resiliéncia a baixa temperatura e
modificadores de polaridade, para polimeros a base de hidrocarboneto e
sistemas elastoméricos a base de silicone, que se baseiam em reticulacao
peroxidica e catalisada por Pt.

Além disso, eles podem ser empregados para tratamento de fi-
bras naturais e sintéticas, como por exemplo algodao, Ia, fibras sintéticas a
base de poliéster e poliamida, especialmente na forma de produtos téxteis,
em agentes especiais para tratamento de fibras, particularmente formula-
¢bes detergentes contendo agentes tensoativos anidnicos, nao-idnicos e
catibnicos, sendo que os compostos de acordo com a invengao podem ser
construidos diretamente no agente de lavagem (detergente), separadamente
no processo de lavagem corrente, ou dosados apés o processo de lavagem,
e os substratos tratados fornecem maciez, elasticidade aperfeicoada e ten-
déncia a prega reduzida com obtencdo de uma hidrofilia aceitavel.

Eles podem igualmente servir como constituintes de sistemas
amaciantes separados, especialmente a base de agentes tensoativos catid-
nicos, apdés a lavagem de fibras e produtos téxteis, como auxiliares para
passar a ferro, e produtos para impedir ou para desfazer pregas téxteis.

Eles podem, além disso, ser utilizados para acabamento de fi-
bras, especialmente para primeiro acabamento e tratamento por exemplo de
algodao, 14, fibras sintéticas a base de poliéster e poliamida, especialmente
na forma de produtos téxteis, papéis e madeira.

Eles podem, além disso, ser empregados como ja mencionado
vantajosamente em sistemas cosméticos para tratamento de cabelos e pele.

Locais de emprego particularmente preferidos para os compos-
tos de poliamida e polissiloxano de acordo com a invengao sao também de
preferéncia solugdes, misturas, emulsdes e micro emuisédes, particularmente
como base para formulagdes cosmeéticas.

Os compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a in-
vencao podem ser empregados como substancia pura, solugdo, mistura,
emulsao ou microemulsdo na forma de liquidos, cremes, ou pastas como

material de emprego para a preparagao de formulagdes cosméticas apropri-
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adas, de acordo com a invengao, de diferentes viscosidades.

O processo para preparacao de formulagdées dos compostos de
poliamida-polissiloxano de acordo com a inveng¢ao, como por exemplo para o
tratamento de substratos, como substratos rigidos ou macios, pode consistir
por exemplo das seguintes etapas:

a) Preparaciao de uma pré-mistura na forma de solugdes, misturas ou
emulsées com os compostos de poliamida-polissiloxano de acordo
com a invengao e

b) preparacao de uma outra mistura com emprego da pré-mistura a) as-
sim como adi¢ao de outros agentes tensoativos, coadjuvantes e ou-
tros aditivos ou

c) reuniao das etapas a) e b), onde realiza-se a misturagdo dos constitu-
intes com agitadores, dissolvedores, amassadores, bombas, parafu-
sos de misturagao, tubeiras de misturacao, dispositivos de emulisifica-
¢ao com baixa emulséao e alta emulso.

Os processos sdo executados com as maquinas e aparelhos co-
nhecidos na técnica (Enciclopédia Ulimann), tais como por exemplo toda a
forma de agitadores em recipientes apropriados, aparelhos ou dispositivos
de misturagcao, conforme anteriormente descrito. A misturagao direta de to-
dos os constituintes é possivel. Entretanto é preferida a prepara¢gao de uma
pré-mistura, ja que ela leva a uma distribuicdo mais rapida e melhor e em
parte nao-tratavel, ja que os grupos de diferentes materiais por outro lado
nao podem ser misturados, ou emulsificados, ou dispersos de maneira apro-
priada, ou apenas misturados, emuisificados ou dispersos entre si a um cus-
to elevado. Pré-misturas ou misturas intermediarias podem estar de prefe-
réncia na forma de solugdes, pastas, cremes ou outras formas de emulsbes
ou dispersodes. Particularmente preferida é a preparagcdo e emprego de mi-
croemulsdes com 10 até 200 nm de diametro médio de particula em formu-
lagbes cosméticas.

As formulagbes que contém esses compostos de poliamida-
polissiloxano de acordo com a invengao, podem ser preparadas por exemplo

para diversas formas de aplicagao, tais como para o tratamento capilar. De
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preferéncia as composi¢des contendo os compostos de poliamida-polissilo-
xano de acordo com a invengao como formulagées cosméticas para o trata-
mento de substratos contendo queratina, tais como por exemplo cabelos ou
pele humanos e pelos ou pele animais, € empregado como solugao alcoolica
ou polidlcoolica ou como emulsao. Dependendo das matérias-primas em-
pregadas, coadjuvantes assim como o processo de misturagdo na prepara-
cao, sao obtidas formulagdes claras, turvas, e brancas.

Para preparagao de solugbées e misturacées que contém os
compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a invengao, sao apro-
priados de preferéncia os solventes alcoolicos e polidlcoolicos bem como
suas misturas com agua, substancias oleosas, e silicones comuns (entre
outros polidimetilsiloxano) assim como misturas binarias e terciarias de sol-
ventes e/ou substancias oleosas e/ou silicones. Particularmente preferidos
sao aqui etanol, isopropanol, etilenoglicol e etilenoglicoléter, polietilenoglicois
e seus éteres, propilenoglicol e propilenoglicoléter, polipropilenoglicéis e
seus éteres, e glicerina e suas misturas. Substancias oleosas particularmen-
te preferidas sdo produtos de 6leo mineral bem como 6leos de origem vege-
tal, animal e sintética e suas misturas. Silicones particularmente preferidos,
que diferem dos compostos de poliamida, tais como polimetilsiloxano ciclicos
e lineares e suas misturas, tais como por exemplo ciclometicona (segundo
INCI), ciclotetrassiloxano, ciclopentassiloxano, ciclo-hexassiloxano, dimeti-
cona com uma faixa de viscosidade de 0,65 até 60 000 000 mPa.s a 25°C e
dimeticonol com um ambito de viscosidade de 10 até 60 000 000 mPa.s a
25°C.

Solugdes e misturas preferidas que contém os compostos de po-
liamida-polissiloxano de acordo com a invengao, apresentam a seguinte
composicao em % em peso relativo ao peso total da composigao:

Solucées ou misturas:

0,1-99,9% compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a invengéao
0,1-99,9% solventes e/ou 6leos e/ou silicone, e/ou agua
Composigdes das emulsdes dos compostos de poliamida-polis-

siloxano de acordo com a invengéao:
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Para preparacao das emulsées sdao empregados em geral agua
e agentes tensoativos nao-idnicos, catidnicos e anféteros, bem como mistu-
ras de agentes tensoativos. Além disso, as emulsées podem conter coadju-
vantes, tais como por exemplo acidos inorganicos e organicos, bases e solu-
¢cbes tampéo, sais, espessantes, estabilizadores para emuisdes, tais como
por exemplo " goma xantana", conservantes, estabilizadores de espuma,
desespumantes e solventes tais como por exemplo alcoois (etanol, isopro-
panol, etilenoglicol, polietilenoglicol, propilenoglicol, polipropilenoglicol, glicol
éter e glicerina e suas misturas).

Os compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a in-
vengao, que sao empregados nas emulsdes, podem servir na preparagao de
emulsdes, também eles proprios como emulsificantes.

Uma emulsao preferida, que pode ser empregada de preferéncia
para preparacao de formulagdes cosméticas, consiste por exemplo dos se-
guintes constituintes em % em peso, relativo a quantidade total da composi-
cao:

10-50% compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a inven-

cao,
1-35% agentes tensoativos,
0-10% coadjuvantes,
0-20% solventes,

até 100% completado com agua.

Microemulsdes para formulagées cosméticas, o acabamento de
produtos téxteis e outros substratos formadores de fibras ou o revestimento
de superficies mais rigidas:

A preparacdo de microemulsdes com um elevado teor ativo de
compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a invengao é particu-
larmente preferido, ja que estes, além da possibilidade da preparacdo de
formulagdes cosméticas mais claras, adicionalmente apresentam a vanta-
gem de um processamento técnico mais simples (“"Cold Process") em formu-
lagbes aquosas. Existe a possibilidade de empregar os compostos de polia-
mida-polissiloxano de acordo com a invengao na preparagao de microemul-
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sbées na forma das solugdes e misturas descritas bem acima. Um teor ativo
preferido dos compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a inven-
¢ao na emulsao situa-se entre 5 e 60% em peso, particularmente preferidos
séo 10-50% em peso, relativo a quantidade total da composigéao.

Uma microemulsdo muito especiaimente preferida consiste nos
seguintes constituintes, que entretanto nao limitam a inveng¢ao, em % em
peso relativo a quantidade total da microemulsao:

20-80% compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a inven-

cao,
0-35% agentes tensoativos
0-10% coadjuvantes
0-20% solventes

até 100% completado com agua.

Um outro objetivo da invencéao é o emprego de solugdes, mistu-
ras ou emulsdes preparadas com os compostos de poliamida-polissiloxano
de acordo com a invengdo em uma formulagcao cosmeética.

Essas formulacbes cosméticas sao preparadas com o emprego
das solugdes ou emulsdes anteriormente preparadas, elas podem ser prepa-
radas também diretamente a partir dos constituintes individuais.
Formulacdes cosméticas:

Formulacdes cosméticas incluem por exemplo:
Os denominados produtos "com enxague" tais como por exem-

plo xampus " 2-em-1", sabonete corporal e condicionadores para o tratamen-
to capilar durante e ap6s a limpeza ou apés o tingimento ou o tratamento
capilar antes da descoloragao, permanente, alisamento, assim como os de-
nominados produtos "leave-in" tais como produtos de cura capilar, creme
capilar, creme para frisagem, géis capilares, modeladores capilares, fixado-
res, sprays capilares, sprays com bomba, produtos para ondulagao capilar
com secador e fixadores de penteado. Além disso, as formula¢cbes abran-
gem igualmente tinturas capilares, que dependendo da resisténcia a lava-
gem, acarretam um resultado da cor almejado diferenciado em 3 tipos - per-

manente, semipermanente e temporario. O termo cabelos utilizado aqui sig-
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nifica todas as fibras que contém queratina, particularmente cabelos huma-
nos. As tinturas capilares contém, por exemplo, além dos compostos de po-
liamida-polissiloxano de acordo com a invengao, silicones, agentes tensoati-
vos, coadjuvantes e corantes usuais. Cada um desses contetidos pode ser
empregado individualmente ou em combinagdo com outros conteldos, e
possuem fung¢des adicionais nas formulagdes, para o aumento do volume,
da penteabilidade e do brilho, assim como a redugédo do desbotamento da
cor de e a partir de substratos tingidos contendo queratina que se tratam, por
exemplo, de cabelos humanos e pelos de animais e, que contém pelo menos
um composto de poliamida-polissiloxano.

As abreviagdes mencionadas no contexto das formulagdes cos-
meéticas sao esclarecidas no INCI (The Cosmetic, Toiletry and Fragrance
Association Washington DC).

Os silicones abrangidos aqui, além dos compostos de poliamida-
polissiloxano de acordo com a inveng¢ao, incluem por exemplo:

Polidimetilsiloxanos ciclicos, lineares e ramificados com uma vis-
cosidade de 0,65 - 200 000 000 mPa.s a 25°C assim como suas misturas,
tais como por exemplo octaorganociclotetrassiloxano, octametilciclotetrassi-
loxano, decaorganociclopentassiloxano, dodecaorganociclo-hexassiloxano,
sendo que o radical organico representa de preferéncia, metila, como SF
1173, SF 1202, SF 1217, SF 1204 e SF 1258 da GR Bayer Silicones, dimeti-
cona tais como os 6leos da Baysilona M (M3 até M2.000.000), SE 30, SF
1214, SF 1236, SF 1276 e CF 1251 da GE Bayer Silicones e Dimeticonolas
tais como Baysilona da GE Bayer Silicones/Momentive Performance Materi-
als e DC 1501 e DC 1503 da Dow Corning, bem como polidimetilsiloxanos
com terminacao final SiOH, de alto peso molecular.

O emprego de polidimetilsiloxanos acima descritos na forma de
emulsdes nao-idnicas, anidbnicas e catidbnicas tais como por exemplo SM
2169, SM 2785, SM 555, SM 2167 e SM 2112 da GE Bayer Silicones/ Mo-
mentive Performance Materials em combinagao com emulsées dos compos-
tos de poliamida-poliorganossiloxano de acordo com a invengéo e/ou o em-

prego e misturas e solugdes das polidimetilsiloxanos acima descritas com os
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seguintes compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a invengéo &
aqui particularmente preferido, ja que dessas combinagdes derivam proprie-
dades particulares dos produtos para os cuidados com os cabelos, tais como
o silicone amino funcional até agora conhecido e ja descrito em uma grande
extensao na literatura (WO 99/44565, WO 99/44567, WO 99/49836, WO
99/53889, WO 97/12594, US 6 028 031, EP 0811371, WO 98/18443, WO
98/43599 e US 2002-0182161).

Silicones rigidos igualmente apropriados siao as denominadas
resinas MQ, tais como, por exemplo, SR 1000 da GE Bayer Silicones/ Mo-
mentive Performance Materials e suas solugbes em solventes, tais como os
silicones supracitados e solventes alifaticos tais como por exemplo isodode-
cano.

Igualmente apropriados sdo os silicones organofuncionais, tais
como silicones modificados por alquila, arila, arilalquila, fenila, fluoralquila, e
poliéter, tais como os tipos SF 1632, SF 1642, SF 15655, Baysilone CF 1301,
Baysilone PK 20, FF 157, SF 1188A, SF 1288 e SF 1388 da GE Bayer Sili-
cones/Momentive Performance Materials.

Agentes tensoativos:

Agentes tensoativos como ingredientes de formulacdes cosméti-
cas sao descritos em A. Domsch: Die kosmetischen Praparate, Verlag fur
Chem. Industrie, 4® edigao, 1992, no Anuario de Cosméticos 1995, e H. Sta-
che, Tensidtaschenbuch, 2° edigao, editora Carl Hanser, 1981.

Agentes tensoativos anibnicos:

Os seguintes agentes tensoativos anidénicos sao exemplares, en-
tretanto, nao-limitantes, apropriados como constituintes das formulagdes:

sulfatos de alquila, éter sulfatos de alquila, sulfatos de alcarila,
sulfonatos de olefina, éter sulfatos de alquilamida, isotionato de acila, gluta-
mato de acila, éter carboxilato de alquila, taureto de metila e tauretos, sarco-
sideos, sulfossuccinatos, condensados de albumina - acido graxo, fosfatos
de alquila e éter fosfatos de alquila. Aqui sdo empregados os acidos livres
bem como seus sais de metal alcalinos, sais de magnésio, sais de amdnio, e

monossais de etanolamina, dissais de etanolamina e trissais de etanolamina.
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Os grupos alquila e acila contém tipicamente 8-18 atomos de C e
podem ser insaturados. Os alquil éter sulfatos, alquilamida éter sulfatos, al-
quil éter carboxilatos e alquil éter fosfatos podem conter 1-10 unidades de
o6xido de etileno ou unidades de 6xido de propileno ou uma combinagéao de
unidades de 6xido de etileno e 6xido de propileno.

Agentes tensoativos anféteros:

Os seguintes agentes tensoativos anféteros sao exemplares, en-
tretanto, nao-limitantes, apropriados como constituintes das formulagées:

alquil betainas, alquilamidobetainas, sulfobetainas, acetatos e
diacetatos, imidazolinas, propionatos e éxidos de alquilamina.

Os grupos alquila e acila contém aqui 8-19 atomos de C.

Agentes tensoativos nao-idnicos:

Os seguintes agentes tensoativos nao-idnicos sao exemplares,
entretanto, n&do-limitantes, apropriados como constituintes das formulagdes:

alquiletoxilatos, ariletoxilatos, ésteres etoxilados, poliglicolami-
das, polissorbatos, etoxilatos de acido glicérico graxo, alquilfenolpoliglicoléter
e agentes tensoativos de agucar, tais como por exemplo alquilglicosideos.

Agentes tensoativos catidnicos:

Dentre os agentes tensoativos catiénicos diferencia-se entre a-
gentes catidnicos puros e polimeros catidnicos.

Agentes tensoativos catidnicos puros:

Os seguintes agentes tensoativos nao-idnicos sao exemplares,
entretanto nao-limitantes, apropriados como constituintes das formulagées:

monoalquilquats, dialquilquats, trialquiiquats, tetra-alquilquats,
sais de benzilamoénio, sais de piridina, sais de alcanolaménio, sais de imida-
zolina, sais de oxazolina, sais de tiazolina, sais de amino-6xidos, sais de sul-
fona, sendo que o termo "quat" implica pelo menos na presenca de um gru-
po amodnio quaternario.

Polimeros catiénicos:

Particularmente para xampus "2 in 1" sdo empregados, além dos
agentes tensoativos catibnicos puros, também polimeros modificados catio-
nicamente. Uma descricdo abrangente desses polimeros esta contina nas
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US 5 977 038 e WO 01-41720 A1. Aqui sao preferidos poliacrilamidas catio-
nicas, derivados de albumina, celulose éter de hidroxialquila e derivados de
goma guar catidénicos, particularmente preferido sdo os derivados de goma
guar catiénicos com o CTFA denominado cloreto guar de hidroxipropiltrimo-
nio. Esses tipos sao obteniveis sob os nomes comerciais Cosmedia Guar C
261 (Henkel), Diagum P 5070 (Diamalt), Jaguar tipos C e Jaguar EXCEL da
Rhodia.

Coadjuvantes:

Coadjuvantes como ingredientes de formulagdes cosméticas sao
descritos em: A. Domsch, Die kosmetischen Préaparate, VVerlag fur Chem.
Industrie, 4° edigao, 1992, e em: Anuario dos Cosméticos (Kometikjahrbuch)
1995, Verlag fur Chemische Industrie, 1995.

Sao exemplares, porém nao-limitantes, sdo apropriados os se-
guintes coadjuvantes como constituintes das formulagdes:

Acidos inorganicos e organicos, bases e solugbes tampao, sais,
alcoois tais como por exemplo etanol, isopropanol, etilenoglicol, polietileno-
glicol, propilenoglicol, polipropilenoglicol, glicoléter e glicerina, espessante,
estabilizadores para emulsdes tais como por exemplo goma xantana, gordu-
ra, conservantes, estabilizadores de espuma, desespumantes, brilho peroli-
zado e agente de turvagao tais como por exemplo diestearato glicolico e dio-
xido de titanio, hidrolisado de colageno, hidrolisado de queratina, hidrolisado
de seda, substancias ativas anticaspa, tais como por exemplo zinco piritiona,
acido salicilico, dissulfeto de selénio, enxdfre e preparados de alcatrao,
emulsificantes poliméricos, vitaminas, corantes, filtros UV, bentonita, 6leo de
perfume, aromatizantes, polimeros modeladores, dosador de umidade, ex-
tratos vegetais e outras matérias-primas naturais e idénticas as naturais.

Sabe-se que, através da adigdo de filtros UV solliveis em 6leo e
agua ou combinagdes de filtros UV em formulagdes cosméticas para os cui-
dados e tratamento de substratos contendo queratina, tais como cabelos
humanos e pelos animais, a decomposigao de tinturas e assim o descora-
mento e desbotamento de substratos tingidos contendo queratina podem ser

reduzidos decisivamente por irradiagao UV, ou mesmo podem ser totalmente
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evitados.

Conteudos para tinturas capilares:

Corantes e outros ingredientes de tinturas capilares sdo descritos
em: A. Domsch, Die kosmetichen Préparate, \lerlag fur Chem. Industrie, 4°
edicao, 1992. Corantes sao descritos em: Verordnung uber Kosmetische Mit-
tel (Kosmetik Verordnung, Bundesgesetzblatt, 1997, parte 1, folhas 2412, § 3
e anexo 3 e na European Community (EC) Directive, 76/68/EEC, Anexo V.

A seguir sdo diferenciadas tinturas capilares diversas em tinturas
capilares permanentes, semipermanentes e temporarias.

Tinturas permanentes:

Corantes duradouros que nao se desbotam mesmo apés diver-
sas lavagens capilares (mais do que 10) se originam por reagao quimica en-
tre precursores de corantes sob condigdes oxidativas por perdxido de hidro-
génio. Aqui a mistura dos componentes correspondentes determina o resul-
tado de cor alcangavel. Os precursores sao diferenciados entre bases de
oxidagao (reveladores) e componentes de ligagao (modificadores).

Bases de oxidacéo:

Sao exemplares, entretanto nao-limitantes, as seguintes bases
de oxidacao, sdo apropriadas como constituintes das formulagées:

m-fenilenodiamina e p-fenilenodiamina (diaminobenzenos), seus
derivados e sais N-substituidos, derivados N-substituidos da o-fenilenodi-
amina, o-toluilenodiamina, m-toluilenodiamina e p-toluilenodiamina (metil-
diaminobenzenos), seus derivados e sais N-substituidos, p-amino-difenil-
amina, p-amino-cloridrato e p-amino-sulfato, o-aminofenol, m-aminofenil e p-
aminofenol e cloridrato, 2,4-diaminoisossulfato (4-metdxi-m-fenilenodiami-
nossulafto), o-cloro-p-fenilenodiaminassulfato, acido picraminico (2,4-dinitro-
6-aminofenol) e 2,4-dinitro-1-naftol-acido sulfénico assim como seus sais de
soédio.

Componentes de ligacao:

Sao exemplares, porém nao-limitantes, como constituintes das
formulagdes os seguintes componentes de ligagao apropriados:
hidroquinona (1,4-di-hidroxibenzeno), resorcinol (1,3-di-hidroxi-
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benzeno), Brenzcatequina (1,2-di-hidroxibenzeno), a-naftol(1-hidroxinafta-
leno), pirogalol (1,2,3-tri-hidroxibenzeno) e 2,6-diaminopiridina.

Da mesma forma sao elaboradas bases de oxidagdo e compo-
nentes de ligagcdo com agentes tensoativos em emulsdes éleo-em-agua, en-
tretanto solugdes também simples ou xampus s&o conhecidas como formu-
lacdes. As formulagdes contém, além disso, antioxidantes, como por exem-
plo sulfito de sédio, ditionita de sédio, acido ascérbico ou acido tioglicélico
para estabilizagdo das pré-etapas, e sao ajustadas com substancias alcali-
nas, como por exemplo amoniaco, a um valor de pH entre 8 e 12 (de prefe-
réncia 9 - 11). Além disso, sdo adicionados agentes tensoativos tais como
reticulantes, formadores de complexo para metais pesados, aromatizantes
para encobrir o cheiro de amoniaco, condicionadores para aperfeicoamento
do toque capilar e para protecdo do cabelo, e solventes tais como etanol,
etilenoglicol, glicerina ou alcool benzilico.

Séao tipicamente oferecidas tinturas capilares permanentes como
sistemas de dois componentes consistindo em uma solugao corante, em
creme ou xampu que é descrita acima, e uma solugéo reveladora. A solugao
reveladora contém aqui entre 6-12% em peso de peréxido de hidrogénio e
pode, opcionalmente, também ser reagida com constituintes da formulacao
contendo os componentes de cor. A solugdo de peroxido deve aqui, entre-
tanto, ser cuidadosamente estabilizada.

Agentes tintoriais semipermanentes:

Tinturas semipermanentes foram desenvolvidas para manter a
tintura boa por 6-10 lavagens com xampu. Aqui sdo empregados os corantes
denominados diretos, que pertencem essencialmente ao grupo dos corantes
nitro, azo e antraquinona. Esses corantes sdo suficientemente pequenos
para penetrar no cabelo. Formulagbes tipicamente empregadas s&o solu-
cbes, cremes, xampus, ou também espumas em aerossol. A composig¢ao &
comparavel com as formulagées contendo os componentes corantes que
sao tinturas capilares permanentes.

Tinturas capilares temporarias:

Tinturas temporarias, também denominadas de tonalizantes,
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contém, diferentemente das tinturas capilares semipermanentes, moléculas
de corantes maiores que nao sao capazes de penetrar no cabelo. Elas foram
desenvolvidas para manter o tingimento por 1-6 lavagens. Tipicamente sao
empregados aqui corantes azo e basicos assim como os derivados de azina
e de tiazina. Para a composi¢cdo das formulagbes sao validos os corantes
capilares semipermanentes e permanentes mencionados. Corantes e outros
ingredientes de tinturas capilares sdo descritos em: A. Domsch, Die kosme-
tischen Préaparate, Verlag fur Chem. Industrie, 4% edigdo, 1992. Corantes séo
descritos em: Verordnung uber Kosmetische Mittel (Kosmetik Verordnung),
Bundesgesetzblatt 1997, parte | pagina 2412, §3 e anexo 3 e na Diretriz da
comunidade européia (EC), 76/68/EEC, Anexo IV.

Como particularmente vantajoso para o emprego das misturas
contendo os compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a inven-
cao em formulagdes cosméticas foram observadas as seguintes receitas, no
entanto nao-limitantes, nas quais todo ingrediente ativo funcional pode ocor-
rer como composto unico ou como misturas de diversos compostos dessa
categoria.

Uma formulagdo de xampu tipica de acordo com a invengao, en-
tretanto nao-limitante, para o tratamento e condicionamento de cabelos,
consiste nos seguintes constituintes em % em peso, respectivamente relati-
vo a formulagao total:

0,01-10% compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a invengao

2-15% agente tensoativo aniénico

0-10% agente tensoativo anfétero

0-15% agente tensoativo nao-iénico

0-10% agente tensoativo catidnico

0-10% condicionador de silicone (coadjuvantes)
0-10% coadjuvantes

até 100% completado com agua

Uma formulacdo de xampu especial, porém nao-limitante, da
invengao consiste nos seguintes constituintes em % em peso:
0,1-12%  compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a invengao
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1-35%
1-6%
0-3%
0-5%
0-12%
0,01-1%
0,01-1%

0-1%
0-1%
0-1%
0-2%
até 100%
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laurilsulfato ou lauretossulfato de sédio ou de amoénio (20-30%)
cocoamidopropilbetaina (25-35%)

cloreto de hidroxipropiltriménio guar

poliquatérnio-10

condicionador de silicone (coadjuvantes)

dissédio EDTA

fenoxietinol (e) metilparabeno (e) butilparabeno (e) etilparabeno
(e) propilparabeno

perfume (aromatizante)

corante

acido citrico

cloreto de sddio

completado com agua.

Uma logao de enxague capilar tipica, de acordo com a invengao,

entretanto nao-limitante, para o tratamento e condicionamento de cabelos

consiste nos seguintes constituintes em % em peso:

0,1-15%
0-10%
0,1-15%
0-10%
0-15%
0-20%
até 100%

compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a invengao
agente tensoativo anfétero

agente tensoativo nao-iénico

agente tensoativo catidnico

condicionador de silicone (coadjuvantes)

coadjuvantes

completado com agua

Uma formulagdo de xampu especial, porém nao-limitante, da

invencgao, consiste nos seguintes constituintes em % em peso:

0,5-15%

0-15%
0-10%
0-3%

1-10%
1-10%

compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a invengéao
(como emulsao 43,5 % em agua com emulsificantes nao-idnicos)
de condicionador de silicone (coadjuvantes)

cloreto de cetriménio (25-35%)

cloreto de hidroxipropiltriménio guar

alcool cetearilico

glicerina
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0-1%
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fenoxietinol (e) metilparabeno (e) butilparabeno (e) etilparabeno
(e) propilparabeno

perfume (aromatizante)

corante

acido citrico

completado com agua.

Um enxague capilar tipico, de acordo com a inveng¢ao para o

tratamento de cura e condicionamento de cabelos, porém nao-limitante, con-

siste nos seguintes constituintes em % em peso:

0,4-20%
0-15%
0-10%
0-20%
0-20%
até 100%

compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a invengao
agente tensoativo anidnico

agente tensoativo catiénico

condicionador de silicone (coadjuvante)

coadjuvantes

completado com agua

Um tratamento de cura capilar especial, porém nao-limitante da

invencgao, consiste nos seguintes constituintes em % em peso:

1-20%

0,5-10%
0-20%
0-10%
0-3 %
0-5%
0-5%
1-10%
0-10%
0,01 -1%

0-1%
0-1%
0-1%

compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a invengéao
(como emulsao 43,5 % em agua com emulsificantes nao-idnicos)
alcool estearilico (e) esteareth -7 (e) esteareth-10
condicionadores de silicone (coadjuvantes)

cloreto de cetriménio (25-35%)

cloreto de hidroxipropiltriménio guar

dimeticona

6leo de parafina

alcool estearilico

glicerina

fenoxietinol (e) metilparabeno (e) butilparabeno (e) etilparabeno
(e) propilparabeno

perfume (aromatizante)

corante

acido citrico
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cloreto de sédio
completado com agua.
Uma produto para cura capilar especial, porém nao-limitante da

invengao, consiste nos seguintes constituintes em % em peso:

2-5%

0-5%
0-2%
0,5-5%
0,25-2,5%
0,05-0,2%
0,1-0,5%
até 100%

de compostos de poliamida-polissiloxano- de acordo com a in-
vencgao (como emulséo 43,5% em agua com emulsificantes nao-
idbnicos)

condicionadores de silicone (coadjuvantes)

cloreto de cetriménio (25-35%)

glicerina

propilenoglicol

perfume

polissorbato 20

completado com agua.

Uma formulagao tipica de acordo com a invengao contendo os

corantes, porém nao-limitante da invengao, para o cuidado e condicionamen-

to e tingimento capilar temporario, semipermanente ou permanente, consiste

nos seguintes constituintes em % em peso:

0,1-10%
1-10%

0-15%
0-10%
0-10%
0-10%
0-1%
0-5%
0-10%
0-10%
até 100%

compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a invencao
precursores de tinturas capilares ou corantes dependendo da cor
desejada dos cabelos

agente tensoativo anidnico

agente tensoativo anfétero

agente tensoativo nao-idnico

agente tensoativo catiénico

sulfito de sédio

solugao tampao

condicionador de silicone (coadjuvantes)

coadjuvantes

de agua.

Um creme colorante especial, de acordo com a invengéo, porém

nao-limitante da invengédo, para o tingimento capilar permanente consiste
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nos seguintes constituintes em % em peso:

0,1-10%

1-5%

2-15%
0-10%
0-10%
0-10%
0.1-1%
0,1-5%
0-10%
0-10%

compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a invengéao
(como emulsao 20% em agua com emulsificantes nao-idnicos)
de precursores de tintura capilar ou corantes dependendo da
tonalidade desejada

agente tensoativo anidnico

agente tensoativo anfétero

agente tensoativo nao-idnico

agente tensoativo catiénico

sulfito de soédio

solucao tampao para pH =8 -12

condicionante de silicone (coadjuvantes)

coadjuvantes

até completar 100% de agua.

Uma solugao tintorial especial, de acordo com a inveng¢ao, po-

rem nao-limitante da invengao, para a tintura capilar permanente consiste

nos seguintes constituintes em % em peso:

0,1-10%

1-5%

0,1-1%
5-15%
5-15%
10-30 %
5-15%
10-30%
0-10%

compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a invencgao
(como emulsdo 20% em agua com emulsificantes nao-idnicos)
precursores de tinturas capilares ou corantes dependendo da
tonalidade posteriormente desejada

sulfito de sédio

propilenoglicol

amoniaco (28%)

acido oléico

isopropanol

alcanolamida

condicionador de silicone (coadjuvantes)

até completar 100% de agua.

Uma formulagao reveladora para o tingimento capilar permanen-

te tipica, porém nao-limitante da invengao, para o tingimento capilar consiste

nos seguintes constituintes em % em peso.
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0,1-10% compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a invengao
10-30% peréxido de hidrogénio (30%)

0-15% agente tensoativo anidnico

0-10% agente tensoativo anfétero

0-10% agente tensoativo nao-idnico

0-10% agente tensoativo catiénico

0-5% solugcao tampao ou acido para pH - 2-6
0-10% condicionante de silicone (coadjuvantes)
0-10% coadjuvantes

até completar 100% de agua.

Um creme revelador para um tingimento permanente especial,
de acordo com a inven¢ao, porém nao-limitante da inveng¢ao, consiste nos
seguintes constituintes em % em peso.

0,1-5% compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a invengao

(como emulsdo 20% em agua com emulsificantes nao-idnicos)
10-30% peroxido de hidrogénio (30%)

0-5% condicionadores de silicone (coadjuvantes)

1-10% alcool cetearilico

0,5-5% trideceth-2-carboxamida MEA

0,5-5% ceteareth-30

0,5-5% glicerina

0,05-2%  pentetato de pentassédio (pentacetato de dietilenotriamina pen-
tassédio)

0,05-2%  estanato de s6dio

0,05-2%  pirofosfato de tetrassoédio

até completar 100% de agua.

Reconheceu-se aqui que as solugdes ou misturas de acordo
com a invengao sao de preferéncia apropriadas para preparagao de formula-
¢bes cosméticas, tais como para o tratamento, condicionamento, limpeza
e/ou cuidados de substratos tingidos ou a serem tingidos.

Isto &, as formulagdes, contendo pelo menos um composto de
poliamida-polissiloxano de acordo com a invengao, podem ser empregadas
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particularmente para a limpeza, cuidados e condicionamento de substratos
em fibras ou planos, e quando esses séao tingidos e sua impressao de cor
deve permanecer o maior tempo possivel.

Uma formulagao contendo pelo menos um composto de poliami-
da-polissiloxano de acordo com a inveng¢éao pode, além disso, servir para a
limpeza, para os cuidados, e o tratamento e o condicionamento de substra-
tos contendo queratina, ja que eles sao apropriados como produtos de lim-
peza para las, para lavagem e/ou para o aumento do volume, e/ou da pente-
abilidade, e/ou do brilho, e/ou para redugao do desbotamento da cor, e de ou
a partir de substratos tingidos ou a serem concomitantemente tingidos, tais
como, por exemplo, cabelos humanos e pelos animais.

Além disso, as formulagbes contendo pelo menos um composto
de poliamida-polissiloxano de acordo com a invengdo podem ser emprega-
das particularmente para a limpeza, cuidados e tratamento, limpeza e cuida-
dos das fibras ou cabelos contendo queratina, antes, durante e/ou apés a
etapa de tingimento, ja que com isso as tinturas capilares assim formuladas
levam concomitantemente ao aperfeicoamento da maciez, e/ou a redugao
das forgas de escovagado a umido e a seco, e/ou ao aumento do brilho, e/ou
ao aumento do volume capilar, e/ou a diminuicdo do desbotamento de co-
rantes de e a partir de cabelos tonalizados e tingidos.

Formulacées Amaciantes

Tendo em vista a forma de aplicagao é possivel, por um lado,
processar os compostos de poliamida-polissiloxano de acordo com a inven-
c¢ao em dispersées amaciantes nao transparentes, ou emulsées amaciantes,
ou microemulsdes transparentes, ou solucdes.

Outros componentes tipicos para este tipo de formulagcdes nao
transparentes ou transparentes sao:

- compostos de amdnio quaternarios, de preferéncia unidades de
compostos de amoénio quaternario contendo ésteres de acido alcanico como
amaciantes,

- solventes organicos, de preferéncia alcoois monovalente e poli-

valentes, tais como etanol, 2-propanol, etilenoglicol, 1,2-propilenoglicol, hexi-
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lenoglicol, dipropilenoglicol, ésteres e éteres de glicois e oligoglicois, tais
como dipropilenoglicol monobutil éter, tripropileno monometil éter, diacetato
de dietilenoglicol, para aperfeicoamento da solubilidade e transparéncia da
formulagéao,

- dibis e alcoois mais elevados de hidrocarbonetos de cadeia
mais longa, por exemplo, 2,2 4-trimetil-1,3-pentanodiol, para aumento da
solubilidade dos componentes amaciantes,

- agentes tensoativos nao-idnicos de preferéncia alcoxilatos de
alcoois C8 até C40 ramificados e nao ramificados e ésteres de acido graxo
de 6xidos de alquileno para estabilizagdo da emulsao ou preparagao de mi-
croemulsdes.

- perfumes

- reguladores da viscosidade

- corantes

- conservantes.

Os componentes funcionais adicionalmente indicados e substitu-
intes preferidos sdo conhecidos, por exemplo, da US 6376455. Por outro
lado é possivel trazer os compostos de polissiloxano-poliamida de acordo
com a invencgao no contexto dos sistemas reavivadores da cor de roupas em
um carreador sdélido e colocar esses entdo na secadora de roupas em con-
tacto com produtos téxteis a serem renovados e/ou amaciados. Sistemas
reavivadores de roupas carregados e seus componentes funcionais sao,
por exemplo, conhecidos da US 4824582, US 4808086, US 47496596,
US 3686025.

Componentes tipicos para este tipo de sistemas renovadores de
roupas desta maneira carregado sao:

- aminas graxas ou seus complexos com agentes tensoativos
anidénicos tais como condicionadores

- compostos de aménio quaternario, de preferéncia compostos
de amédnio quaternario contendo unidades de éster acido de acido alcanico
como amaciantes

- amaciantes n&o ionogénicos, por exemplo, a base de ésteres
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de sorbitano, alcoxilatos de alcool graxo

- agentes de desprendimento de sujeira, por exemplo, a base de
éteres de celulose, goma guar, copolimeros em bloco de acido tereftalico.

O material carreador € um material esponjoso ou poroso lamina-
do, que apresenta uma capacidade suficiente de absor¢do da formulagao
renovadora/reavivadora da cor/ restauradorada lavagem. Sao empregados
materiais "tecidos" e "nao-tecidos". Trata-se de materiais 4 base de polime-
ros naturais ou sintéticos, tais como 13, algodao, sisal, linho, ésteres de celu-
lose, compostos de polivinila, poliolefinas, poliamidas, poliuretanos, poliéste-
res.

A invencgao refere-se, além disso, a uma composi¢cao reativa
contendo pelo menos um composto de férmula (9)

R
H o X
L —JX

)
assim como pelo menos um composto de formula
H-Y-ST2Y-H,
na qual x, y, X, Y, R®, ST', ST? sao conforme acima definidos,
com a condigdo de que pelo menos um dos radicais ST' e/ou ST? abrange
um radical polissiloxano.
Além disso, a invengao refere-se a uma composi¢cao reativa,

contendo pelo menos um composto de férmula (9)
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na qual x, y, X, R®, ST' sao conforme acima definido,
pelo menos um composto de férmula

HY-ST>-NR?>,,
na qual Y, ST3 e R® sao conforme acima definidos, e
pelo menos um composto de férmula

Q-sTV-Q,

na qual Q é um radical qualificado para alquilagdo de um grupo amino, e
ST* juntamente com o Q da parte molecular proveniente da rea¢ao de qua-
ternizagao, formam o radical ST,
com a condigdo de que pelo menos um dos radicais ST', ST® e/ou ST* a-
brange um radical poliorganossiloxano.

As composicdes reativas mencionadas podem ser empregadas
para endurecer composi¢des endurecidas particularmente por aquecimento
e/ou adigao de catalisador. As composi¢gdes reativas podem assim ter em-
prego particularmente como composi¢ao de 1K (componente) ou menos de
preferéncia como composicao de 2K (componentes).

Através do endurecimento das composicdes reativas emprega-
das de acordo com a invengao podem ser preparados particularmente reves-
timentos ou corpos moldados elastoméricos.

Além disso, a invengao refere-se ao novo composto de formula
(9) empregavel nas composigoes reativas
— )

O R
B
HgX R

- —JX

(9)
na qual x, y, X, R®, ST' sao conforme acima definidos, com a condigédo de
que o radical ST abrange pelo menos um radical polissiloxano.
Através do emprego de compostos (x > 1) com alta funcionalida-
de ocorre uma ramificagao/reticulagdo dos compostos de polissiloxano-

poliamida. Deste modo podem ser ajustados diversos parametros técnicos
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de emprego, tais como, por exemplo, dureza e elasticidade.
A presente invengao é a seguir ilustrada por meio dos seguintes
exemplos.
EXEMPLOS

Exemplo 1
Sintese de um intermediario de CPEE blogqueado a base de hidrocarboneto

33 g (0,2 mol) de etiléster de acido ciclopentanona-2-carboxilico
(CPEE) e 0,4 g de etil-hexanoato de zinco-2 sao introduzidos em 51,5 g de
acetato de butila sob agitacao a temperatura ambiente. Uma mistura de 22,2
g (0,1 mol) de di-isocianato de isoforona (IPDI) em 20 g de acetato de butila
sao gotejados num espaco de tempo de 20 minutos. A temperatura da mistu-
ra de reagdo aumenta a 32°C. Em seguida o preparado & aquecido por 10
horas a 80-90°C. Obtém-se uma solucédo amarela clara de natureza

}|{ CH3/ZH3
o H3C
N 3

“SNCH N —Q

7
5 ¢

Exemplo 2

Reacao do intermediario CPEE em bloco com um siloxano terminado em

NH,

Introduz-se 20 g da solugao do exemplo 1 (16,27 mmols de in-
termediario) com 146 g de acetato de butila. Goteja-se em porgdes 15,2 g
(32,54 mmols de grupos NH;; 2,14 mmols de NH./siloxano) de um siloxano

terminado em a,w-aminopropila com a estrutura

H,N Ii-O Sll\/\/NHZ
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A temperatura da mistura de reagéo sobe até 45°C. A reagao é
em seguida aquecida por 7,5 horas a 85-92°C. Obtém-se uma solugéo ama-
rela clara altamente viscosa, que contém um polimero de natureza segundo

a seguinte unidade estrutural

_ ST! ST2 _
N CH CH3 ?H3
H 3 i-Olsi H
S Ny b b
~CH s N
07 N |
O)

A conversao, determinada espectroscopicamente obtida por
RMN, do anel de ciclopentanona €& de 98%. Apés aplicagdao de uma amostra
do produto em uma placa de policarbonato e aeragido do solvente, obtém-se

um filme mais transparente, elastico-dutil nao aderente.

Exemplo 3
Reacéao do intermediario de CPEE bloqueado com uma siloxano terminada

em NH
50 g (105 mols de NH3, 2,14 mmols de NHy/g de siloxano) de

uma siloxano terminada em o,®-aminopropila com a estrutura

CH3|CH3

H,N |i-O Sli\/\/NHz
CH3|CH3
9.6

e 12,2 g (105 mmols) de isopropilglicidil éter sdo dissolvidos em 62,2 g de 2-
propanol e aquecidos por 6,5 horas a temperatura de refluxo. Obtém-se uma
solugcao amarelo-claro.

38,7 g (32,54 mmols de NH) dessa solugdo séo obtidos com 20
g da solugéo do exemplo 1 (16,27 mmols de intermediario) por 9 horas a 82-
84°C. Obtém-se uma solugao amarelo-claro.

A conversao, determinada por espectroscopia por RMN, do anel
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de ciclopentanona é de 76%. Apés aplicagao de uma amostra do produto em
uma placa de policarbonato e aeragdo do solvente obtém-se um filme mais
transparente, elastico-dutil, ainda menos aderente.

Exemplo 4
Reacdo do intermediario de CPEE blogueado com um siloxano terminada

em CH,OH
35,6 g (16,27 mmols) de um siloxano da estrutura

i

HO i-O Si\/\/OH
CIH3 C|2H3
27

€ misturado com 20 g de solugao do exemplo 1 (16,27 mmols de intermedia-
rio), 0,2 g de zinco-2-etil-hexanoato e 33 g de acetato de butila e sdo aque-
cidos durante 6 horas a 120°C. Apdés o resfriamento da preparacéo o prepa-
rado levemente turvo é filtrado em um filtro de dobra de papel. Obtém-se
uma solugcao amarela viscosa.

A converséo do anel de ciclopentanona, determinada por espec-
troscopia por RMN, é de 42%.
Exemplo 5
Reacado do intermediario de CPEE bloqueado com siloxano terminada em
CHOH

48,8 g (8,13 mmols) de um siloxano com a estrutura

H3 CH3
CH3 CH3

sao misturados com 10 g da solugao do exemplo 1 (8,13 mmols de interme-
diario), 0,2 g de etil-hexanoato de zinco 2 e 47 g de acetato de butila e aque-
cidos por 7,5 horas a 120°C. Ap6s resfriamento da preparacdo o preparado
levemente turvo é filtrado em um filtro de dobra de papel. Obtém-se uma

solugao amarela viscosa.
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A conversao do anel de ciclopentanona, determinada por espec-
troscopia por RMN, é de 33%.

Os exemplos 2 até 5 mostram que o siloxano terminado em ami-
no reage mais facilmente com um intermediario bloqueado por CPEE do que

5 o siloxano com terminagao de hidroxila.

Aminas primarias ou alcoois reagem por sua vez mais facilmente
do que os respectivos compostos secundarios. Através dessas graduagoes,
a reatividade do sistema como um todo pode ser ajustada para exigéncias
especificas de processamento.

10 Exemplo 6
Reacao de um intermediario contendo siloxano com CPEE blogueado com

uma estrutura de hidrocarboneto terminada em NH-

22,2 g (0,1 mol) de IPDI sao dissolvidos em 46 g de acetato de
metoxipropila a temperatura ambiente. Uma mistura consistindo em 46,7 g

16 (0,1 mol de grupos NH;) de um siloxano com a estrutura

guojess
H,N |i—O Sli\/\/NHz
CH3|{CH3
9.6

e 23 g de acetato de metoxipropila sdo gotejadas por uma hora. A tempera-
tura de reacao atinge 40°C. A mistura de reagéao é aquecida por 1,5 horas a

90°C. Obtém-se um siloxano com terminagao de isocianato essencialmente

com uma estrutura

CH3 CH3 CH3 (CH3
CH CH3|CH3 H
O=C= 2\NH/U\ I | NH/C =C=0
HN i-O Sl\/\/ H
H3 ('JH3
9.
20 Na solugao de reagdo é dosada uma mistura que consiste em

15,6 g (0,1 mol) de CPEE, 0,2 g de etil-hexanoato de zinco 2 e 15,6 g de
acetato de metoxipropila. O preparado é aquecido por 8 horas a 95-105°C.
Para finalizar dosa-se 31,65 g (0,05 mol) de Jeffamin ED 600
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(Huntsman® Corp.), um poliéter EO/PO terminado em NH; de estrutura
H2NCH(CH3)CH,[OCH2CH(CHs3)]a(OCH2CH2)o[0OCH2CH(CH3)JoNH2

com a +b = 3,6 e todo o preparado é aquecido a 100°C por 8 horas. Obtém-
se uma solugao de produto clara, altamente viscosa, levemente avermelha-
da.

Apébs a aplicagdo de uma amostra do produto em uma placa de
policarbonato e aeragdao do solvente obtém-se um filme mais transparente,
elastico dutil, nao aderente.

Exemplo 7
Sintese de um siloxano substituido por unidades de éster de acido cloroacé-

tico

Introduz-se em um balao sob N, e a temperatura ambiente 59,5
g (449 mmols) de CHOCCH,OC(O)CH.CIl e 0,5 g (contendo Pt 1%) de um
catalisador de Pt modificado por vinilsiloxano. Em 0,5 horas sao gotejados
416,5 g (346 mmoils de SiH, 0,83 mmol de SiH/g) de um siloxano SiH com
funcionalidade o,», onde a temperatura é elevada a 130°C. A temperatura
de reacao é mantida por outras 2,5 horas. Uma determinacao volumétrica do
teor residual em SiH calcula uma conversao de 98,5%.

Apds remocgiao de todos os componentes em ebulicao até
130°C/I mm Hg obtém-se um produto, que apresenta de acordo com analise
de RMN a estrutura.

0 CH3|CH3
C‘\)J\O ol o
I cl
CH3jCH3
34 _
A proporgao de adicdo na posi¢dao 1. posicdo 2 importa em
78:22.
Exemplo 8

Sintese de um Intermediario bloqueado de CPEE a base de hidrocarboneto

33 g (0,2 mol) de etiléster de acido ciclopentanona-2-carboxilico
(CPEE) e 0,4 g de etil-hexanoato de zinco 2 sao introduzidos em 51,5 g de
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acetato de butila sob agitagdo a temperatura ambiente. Uma mistura de 22,2
(0,1 mol) de di-isocianato de isoforona (IPDI) em 20 g de acetato de butila
s&o gotejados num espago de tempo de 20 minutos. A temperatura da mistu-
ra de reagao aumenta a 32°C. Em seguida a preparagao é aquecida por 10

horas a 80-90°C. Obtém-se uma solugao amarelo claro de
o,
0= 11} H3C

O N
/

O o)
) ’
O>
Exemplo 9
Reacéo do intermediario bloqueado de CPEE do Exemplo 8 para formar um
siloxanquat

23 g da solugcao do exemplo 2 (18,7 mmols de intermediario),3,8
g (7,4 mmoils) de (CH3),CH>CH,CH2NH,, 0,2 g de etileno-hexanoato de zin-
co 2 e 54 g de 2-propanol sao misturados um com o outro a temperatura
ambiente, sendo que a temperatura se eleva a 45°C. A mistura é aquecida
por 1 hora a 82-84°C.

Em seguida adiciona-se uma mistura que consiste em 54 g de 2-
propanol e 53,2 g (18,7 mmols) do derivado de siloxano de acordo com o

exemplo 1
ol
i-O Si\/\/o
I | Cl
CH3|CH3
34

e toda a mistura é aquecida por 12 horas a 82-84°C.

o,

Obtém-se uma solugdo viscosa, vermelho escuro, que contém

um polimero com os elementos estruturais.
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0]
/\/\IL+
- | \/”\O
Cl
STl
N
H CH3
o= | H3C

ST2

(|3H3 (I3H3

SO A~ O

CH3|CH3
3
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REIVINDICAGOES
1. Composto de poliamida-polissiloxano, que contém pelo menos

um elemento estrutural de formula (1):

6
o R x
MYK”/N—STL{—N
. y | |
R® o H H

em que

* simboliza uma valéncia livre,

X é um grupo um grupo que atrai elétrons,

os radicais R® podem ser iguais ou diferentes e s&o selecionados
a partir de hidrogénio e radicais hidrocarboneto de cadeia linear, ciclicos ou
ramificados, saturados, insaturados ou aromaticos com até 40 atomos de
carbono, que podem conter um ou mais grupos selecionados de -O-, -C(O)-,
-NH- e -NR>-, onde

R3® & um radical hidrocarboneto de cadeia linear, ciclico ou rami-
ficado, saturado, insaturado ou aromatico com até 40 atomos de carbono,
que pode conter um ou mais grupos, selecionados de -O-, -C(O)- e -NH-, e,

ST' & um radical hidrocarboneto divalente até tetravalente, de
cadeia linear, ciclico ou ramificado, saturado, insaturado ou aromatico com
até 1000 atomos de carbono, que pode conter um ou mais grupos, selecio-
nados de -O-, -C(O)-, -NH-, -NR>- e uma unidade de polissiloxano com 2 até
1000 atomos de silicio, onde R® & conforme acima definido,

Y é escolhidode O até 5, e

X é escolhido de 1 até 3,
ou seus compostos de adigao acidos.

2. Composto de poliamida-polissiloxano de acordo com a reivin-
dicacao 1, que sao lineares ou ramificados, ou seus compostos de adigao
acidos.

3. Composto de poliamida-polissiloxano de acordo com a reivin-

dicacido 1 ou 2, que contém pelo menos um elemento estrutural de férmula

(2)
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R4 [R4
| |
Si-O4Si~_
R4 [R4
S (2),

em que

R* representa um radical hidrocarboneto de cadeia linear, ciclica,
ou ramificada, saturado, insaturado ou aromatico com até 20 atomos de car-
bono, e

s = 1 até 999.

4. Composto de poliamida-polissiloxano de acordo com uma das
reivindicagdes de 1 a 3, que contém pelo menos dois elementos estruturais
de féormula (1).

5. Composto de poliamida-polissiloxano de acordo com uma da
reivindicacoes de 1 a 4, que contém pelo menos dois elementos estruturais
de polissiloxano de férmula (2).

6. Composto de poliamida-polissiloxano de acordo com uma da
reivindicagdes de 1 a 5, que contém unidades de repeticao de férmula (3):

8

6
o R x x R 9
2
N—STIN ~ST
Y y l | MY

X, R®, ST'e y sao conforme definido acima, e

(3

Y é escolhido de -O-, -S- e -NR?, sendo que

R? & hidrogénio ou um radical hidrocarboneto de cadeia linear,
ciclica ou ramificada, saturado, insaturado ou aromatico com até 40 atomos
de carbono, que pode conter um ou mais grupos, selecionados de -O-,
-C(O)-, -NH- e -NR3?, onde R® é conforme acima definido, e

ST? & um radical hidrocarboneto de cadeia linear, ciclico ou rami-
ficado, saturado, insaturado ou aromatico com até 1000 atomos de carbono,

que pode conter um ou mais grupos, selecionados de -O-, -C(O)-, -NH-,
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-NR>-, 'lqs e uma unidade de polissiloxano com 2 até 1000 atomos de
silicio, onde

R® é um radical hidrocarboneto de cadeia linear, ciclico ou rami-
ficado, saturado, insaturado ou aromatico com até 100 atomos de carbono,
que pode conter um ou mais grupos selecionados de -O-, -C(O)- e -NH-, ou
R® é um radical divalente, que forma estruturas ciclicas dentro do radical
ST?,

ou Y & nitrogénio e juntamente com ST? forma uma estrutura he-
terociclica.

7. Composto de poliamida-polissiloxano de acordo com uma das
reivindicagées de 1 a 6, onde X é escolhido de -Z-R', onde R' & um radical
hidrocarboneto de cadeia linear, ciclico ou ramificado, saturado, insaturado
ou aromatico com até 40 atomos de carbono, que pode conter um ou mais
grupos selecionados de -O-, -C(O)-, -NH- e -NR®-, onde R® é conforme aci-
ma definido, e

Z é escolhido de -C(0)-O-,-SO»-, -NO,, -P(0)(OR%)32, -CN, -NC, e
-C(O)-.

8. Composto de poliamida-polissiloxano de acordo com uma das
reivindicagées de 1 a 7, onde X & um radical éster de férmula -C(O)-O-R',
onde R’ & definido conforme acima.

9. Composto de poliamida-polissiloxano de acordo com uma das
reivindicagdes de 1 a 8, onde X é escolhido entre um grupo éster carboxilato
de metila e carboxilato de etila.

10. Composto de poliamida-polissiloxano de acordo com uma
das reivindicagdes de 1 a 9, onde R°® é hidrogénio.

11. Composto de poliamida-polissiloxano de acordo com uma
das reivindicagbes de 1 a 9, onde x = 1.

12. Composto de poliamida-polissiloxano de acordo com uma
das reivindicacdes de 1 a 11, caracterizado pelo fato de que ele contém gru-

pos amino, grupos amino protonizados e/ou grupos aménio quaternario.



13. Composto de poliamida-polissiloxano de acordo com uma
das reivindicagcdes de 1 a 12, caracterizado pelo fato de que ele contém uni-

dades de repeticao das seguintes formuias:

=0 f ?2 1‘2
N—S 1—N
{Af | I‘M —s 2N “/\}
H H T
o) O (4),
5
R \C=O \C=O ﬁ)
N—S I—N C
{/4 | |\M “0—8 2—0
O H H O
R]/O\C o RI/O\C—O O
— = | R2 RS RS 2]
— STl —
e i N L I O R
! nf b y
A A (6),
o) L—-0
RL— Ne—o . R Nc=0 (ﬁ RS R5 (|)|
,I:/<C/T— T\ C\O—ST3 1:\r+ ST4—N+-ST3—0 - [/
(“) H H g RS 1!{5
10 X X (7),

nas quais R', ST, ST?, R?, R®, y sao como definidos acima,

ST? & um radical hidrocarboneto de cadeia linear, ciclico ou rami-
ficado, saturado, insaturado ou aromatico com 2 até 100 atomos de carbono,
que pode conter um ou mais grupos selecionados de -O-, -C(O)-, -NH-,

15 -NR*, e

ST* é um radical hidrocarboneto de cadeia linear, ciclico ou rami-
ficado, saturado, insaturado ou aromatico com até 1000 atomos de carbono,
que pode conter um ou mais grupos, escolhidos de -O-, -C(O)-, -NH-, -NR3-
€ uma unidade de polissiloxano com 2 até 1000 atomos de silicio, e

20 A" €& um anion inorganico ou organico.
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14. Composto de poliamida-polissiloxano de acordo com uma
das reivindicagbes de 1 a 13, onde valem uma ou mais ou todas as seguin-
tes definicdes preferidas:

ST' é um radical hidrocarboneto divalente de cadeia linear, cicli-
co ou ramificado, polivalente, saturado, insaturado ou aromatico com até 200
atomos de carbono, que pode conter um ou mais grupos, escolhidos de -O-,
-C(0)-, -NH-, -NR3- e uma unidade de polissiloxano com 2 até 200 atomos
de silicio,

ST? é um radical hidrocarboneto divalente de cadeia linear, cicli-
co ou ramificado, polivalente, saturado, insaturado ou aromatico com até 200
atomos de carbono, que pode conter um ou mais grupos, escolhidos de -O-,

FI:{S
-C(0O)-, -NH-, -NR>-, R e uma unidade de polissiloxano com 2 até
200 atomos de silicio,

R? & H ou um radical hidrocarboneto de cadeia linear, ciclico ou
ramificado, saturado, insaturado ou aromatico com até 10 atomos de carbo-
no, que pode conter um ou mais grupos, selecionados de -O-, -C(O)-, -NH- e
-NR%-,

y éde 0 até 3,

ST* & um radical hidrocarboneto divalente, de cadeia linear, cicli-
co ou ramificado, polivalente, saturado, insaturado ou aromatico com até 200
atomos de carbono, que pode conter um ou mais grupos, escolhidos de -O-,
-C(O)-, -NH-, -NR®- e uma unidade de polissiloxano com 2 até 200 atomos
de silicio,

ST? & um radical hidrocarboneto de cadeia linear, ciclico ou rami-
ficado, polivalente, saturado, insaturado ou aromatico com 2 até 20 atomos
de carbono, que pode conter um ou mais grupos escolhidos de -O-, -C(O)-,
-NH-, -NR3.

R® & um radical hidrocarboneto de cadeia linear, ciclico ou rami-
ficado, saturado, insaturado ou aromatico com até 10 atomos de carbono,

que pode conter um ou mais grupos selecionados de -O-, -C(O)- e -NH-,
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R* & um radical hidrocarboneto de cadeia linear, ciclico ou rami-
ficado, saturado, insaturado ou aromatico com até 9 atomos de carbono,

s éde 1a 999,

R® & um radical hidrocarboneto de cadeia linear, ciclico ou rami-
ficado, saturado, insaturado ou aromatico com até 25 atomos de carbono,
que pode conter um ou mais grupos selecionados de -O-, -C(O)- e -NH-, ou
R® & um radical divalente, que forma estruturas ciclicas dentro do radical
ST?,

R® é hidrogénio,

A é selecionado de halogeneto, como cloreto ou brometo, sulfa-
to, fosfato, carboxilato, sulfato de alquila e sulfonato.

15. Composto de poliamida-polissiloxano de acordo com uma
das reivindicagdes de 1 a 14, onde ST' é escolhido de:

radicais hidrocarboneto divalentes, de cadeia linear, com até 15
atomos de carbono, como por exemplo hexametileno,

radicais hidrocarboneto divalentes, ciclicos com até 15 atomos

de carbono, como por exemplo

L el -

CH3/H3
H3 H3C

—CH ou  —CH

radicais hidrocarboneto divalentes, aromaticos com até 15 atomos de carbo-
no, como por exemplo a base de 2,4-toluila, 2,6-toluila, estruturas bis-fenil-

metano e naftileno das formulas:

Qo Ol



16. Processo para preparagdao de composto de poliamida-
polissiloxano como definido em uma das reivindicagbes de 1 a 15, o qual

abrange a reagcao de um composto de férmula (9)

- —IX

(9)
com um composto de férmula H-Y-ST2-Y-H,

5 onde x, y, X, Y, R® ST' ST? sao conforme definidos acima, com
a condicdo de que pelo menos um dos radicais ST' e/ou ST? abrange um
radical polissiloxano.

17. Processo para preparagado de composto de poliamida-
polissiloxano como definido em uma das reivindicagées de 1 a 15, o qual

10 abrange a reacao de um composto de férmula (9)

R
H o X

L P {

(9)
onde x, y, X, Y, R® e ST' sao conforme definidos acima,
com um composto de férmula
HY2-ST3-NR®,,
onde ST3, Y? e R® sao conforme definidos acima,
15 e um composto de féormula
Q-ST"-Q,
na qual
Q é um radical passivel de alquilagdo com um grupo amino, e
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ST* juntamente com Q formam, com a parte molecular anteriormente des-
crita ap6s a reagao de quaternizacao, o radical ST,

com a condigdo de que pelo menos um dos radicais ST', ST® e/fou ST* a-
brange um radical poliorganossiloxano.

18. Processo de acordo com a reivindicacao 17, onde Q é esco-
lhido entre grupos epo6xi e grupos halogenoalquila.

19. Emprego de um composto de poliamida-polissiloxano como
definido em uma das reivindica¢des de 1 a 15 para a preparacao de revesti-
mentos, agentes para modificacao de superficies, elastdmeros, durébmeros,
colas, preparadores para superficies metalicas e plasticas, aditivos poliméri-
cos, aditivos de lavagem, agentes reoldgicos, agentes cosméticos, agentes
modificadores de fibras.

20. Emprego de acordo com a reivindicagdo 19 para preparagao
de revestimentos ou agentes para modificacdo de superficies rigidas, como
por exemplo vidro, ceramica, ladrilhos, cimento e pecas de acgo, tais como
carrosserias de automoéveis e partes de navios.

21. Emprego de acordo com a reivindicagdo 19 para preparacao
de preparadores para ligagao de elastdmeros de silicone com outros subs-
tratos, tais como a¢o, aluminio, vidro, plasticos, como resinas epéxido, poli-
amidas, sulfetos de polifenileno, poliésteres, tais como politereftalatos.

22. Emprego de acordo com a reivindicagao 19, para preparagao
de agentes de modificagdo para plasticos termoplasticos, tais como poliolefi-
nas, poliamidas, poliuretanos, poli(met)acrilatos, policarbonatos.

23. Emprego de acordo com a reivindicagao 22, para preparagao
de modificadores de resili€ncia a baixa temperatura.

24. Emprego de acordo com a reivindicagao 19 para preparacao
de reguladores de viscosidade, agentes anti-estaticos, de componentes de
misturagdo para borrachas de silicone, que podem ser reticuladas peroxidi-
camente ou por hidrosililagdo (catalise de platina) para formar elastébmeros, e
la levam a modificagao de propriedades tensoativas, a modificagdo da difu-
sao de gases, liquidos etc., ou a modificagdo do comportamento de intumes-

cimento dos elastémeros de silicone, de amaciantes para fibras téxteis para
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o tratamento antes, durante e depois da lavagem, de agentes para modifica-
¢ao de fibras naturais e sintéticas, como por exemplo cabelos, fibras de al-
godao e fibras sintéticas,tais como fibras de poliéster e fibras de poliamida
assim como tecidos mistos de agentes téxteis, de agentes para acabamento
téxtil, bem como de formulagbes contendo detergentes como agentes de
lavagem, detergentes.

25. Formulagdes de agentes de lavagem, formulagées cosméti-
cas, formulagdes para tratamento de fibras, contendo pelo menos um com-
posto de poliamida-polissiloxano como definido em uma das reivindicagdes 1
ate 15.

26. Composicao reativa contendo pelo menos um composto de

formula

(9)
assim como pelo menos um composto de férmula
H-Y-STZY-H,
onde x, y, X, Y, R®, ST', ST? sao como definidos acima,
com a condicdo de que pelo menos um dos radicais ST' e/ou ST? abrange
um radical polissiloxano.
27. Composic¢ao reativa, contendo pelo menos um composto de

formula

9
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onde x, y, X, Y, R®, ST' sdo como definidos acima,
pelo menos um composto de férmula
HY-ST3-NR?>,,
onde Y, ST e R® sdao conforme definidos acima, e
5 pelo menos um composto de formula
Q-ST* -Q
na qual
Q é um radical capaz de alquilagdo de um grupo amino, e ST*V
junto com a particula da molécula originada a partir de Q apés a reacao de
10  quaternizacao forma o radical ST,
com a condigdo de que pelo menos um dos radicais ST, ST*
e/ou ST* abrange um radical de poliorganossiloxano.
28. Composicao endurecida, obtenivel por endurecimento das
composigdes reativas de acordo com a reivindicagao 19 ou 20.
15 29. Composicao endurecida de acordo com a reivindicagao 21,

escolhida a partir de um revestimento e um elastémero.

30. Composto de férmula

X
9)
na qual x, y, X, R®, ST' sao conforme definidos acima, com a condicao de

que o radical ST abrange pelo menos um radical de polissiloxano.



RESUMO
Patente de Invengao: "COMPOSTOS DE POLIAMIDA POLISSILOXANO".
A presente invengao refere-se a novos compostos de poliamida-
polissiloxano, a um processo para sua preparagio, ao Seu Uso, a precurso-
res para sua preparagao € a composigdes reativas que contém oOs precurso-
res.
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