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DESCRIPCION
Compuestos organometalicos y un proceso para la preparacion de los mismos
Campo técnico

La presente i nvencion s e r efiere a un ¢ ompuesto or ganometalicoy a un m étodo de pr oduccién del mismo, en
particular a un compuesto organometalico que contiene magnesio, cinc, aluminio o galio que es util como un agente
de transferencia de cadenas y un reactivo de sintesis organica en la reaccion de polimerizacién de un compuesto
que contiene dobles enlaces.

Antecedentes de la técnica

Los compuestos organometalicos son compuestos que tienen un enlace carbono-metal (los compuestos pueden
incluir compuestos de hidruro que tienen un enlace hidrégeno-metal). En general, el enlace carbono-metal tiene una
alta reactividad y la reactividad es diversa dependiendo de los tipos de grupos organicos y metales. De este modo,
los compuestos organometalicos se han convertido en reactivos de reaccion indispensables para la industria quimica
actual, tal como parae |lu soen diversasr eacciones de s intesis organica. S e e spera que un c ompuesto
organometalico binuclear que tenga enlaces carbono-metal plurales en una molécula tenga propiedades tales como
una reactividad mas diversa. Aunque se han notificado diversos casos de un compuesto organometalico binuclear
que no tiene ningun grupo funcional (Documentos No de Patente 1, 2 y 3), apenas puede decirse que un método de
sintesis del mismo sea un método de sintesis industrial. Ademas, no se ha notificado ningiin caso de un compuesto
organometalico binuclear que tenga un grupo funcional.

Por otra parte, se sabia bien que en la produccion de polimeros tales como polietileno y polipropileno usando un
catalizador d e pol imerizacion de m etal de t ransicion, los compuestos or ganometalicos t ales ¢ omo d ietilcinc,
trimetilaluminio, trietilaluminio y trioctilaluminio actian como un agente regulador del peso molecular. Gibson et al.
notifica que el uso de c ompuestos de d ialquilcinc en | a pol imerizacién de ol efinas usando un cierto tipode un
complejo de metal de transicion puede proporcionar un oligémero de etileno del que un extremo esta protegido con
un metal en el que la distribucién del peso molecular es una distribucion de tipo Poisson (Documento de Patente 1).
En este caso, la distribucion de Poisson se representa por X, = (x’eX)/p!, en la que X, es la fraccion molar de un
polimero obtenido después de que se polimerizara un ndmero p de olefinas, y x es el coeficiente de Poisson. Debido
a que | a distribucion del peso molecular es una distribucion de tipo Poisson, se considera que la transferencia de
cadena desde el catalizador al metal es reversible y un agente de transferencia de cadenas con dicha naturaleza se
denomina un agente de transferencia de cadenas reversible. Cuando la reaccion de la transferencia de cadena al
compuesto or ganometalico e s reversible y tan rapida como la reaccion d e crecimiento de la cadena, no queda
ningun compuesto organometalico sin reaccionar y puede obtenerse eficientemente un polimero del que un extremo
esta protegido con un metal.

La reaccion de la transferencia de cadena al compuesto organometalico en la polimerizacion de olefinas utiliza una
reaccion de intercambio de metal, una de las reacciones elementales en quimica organometalica, obteniendo de
este modo un polimero en el que, formalmente, el grupo organico derivado del compuesto organometalico empleado
como un agente regulador del peso molecular esta unido a un extremo del polimero de olefina, y el metal derivado
del c ompuesto or ganometalico es ta u nido al ot ro extremo. La m odificaciéon de un enlace c arbono-metal en el
extremo puede conducir a la introduccion de un grupo funcional en el extremo de la poliolefina.

Ademas, un polimero de olefina funcional en ambos extremos, que tiene un grupo funcional en a mbos extremos,
puede estar provisto de méas propiedades diversas. Un polimero de olefina funcional en ambos extremos de este tipo
se sintetiza mediante polimerizacion viva, hidrogenacion d e pol imeros de m etatesis, de scomposicion térmicade
poliolefinas, pero la sintesis va acompafada de baja productividad, baja relacién de funcionalizacion, bajo pe so
molecular y similares, lo que limita el ambito de aplicacion.

Entre | os c ompuestos organometalicos, un compuesto d e or ganocinc ha e stado at rayendo | a a tencion por su
capacidad para coexistir con grupos funcionales debido a su reactividad moderada. De este modo, el compuesto de
organocinc ha sido intensamente desarrollada como un reactivo organometalico multi-funcionalizado.

El compuesto de organocinc se prepara por lo general a partir de haluros de cinc vy litios organicos o reactivo de
Grignard, implicando la preparacion la producciéon secundaria de sales inorganicas tales como haluros de litio y
haluros de m agnesio. Dichas sales i norganicas producidas secundariamente posiblemente tienen una influencia
sobre | a reactividad y, portanto, deben retirarse. C omo m étodo p ara retirar las sales i norganicas pr oducidas
secundariamente, Charette et al. han notificado que se somete a centrifugacion una mezcla de reaccion y se usa un
sobrenadante para preparar de este modo un reactivo de organocinc libre de sales inorganicas producidas
secundariamente (Documento de P atente 2), pero debe tenerse en cuenta que el método de centrifugacién en una
atmosfera inerte es dificil de emplear a escala industrial.

Se ha notificado un método que no implica | a ge neracion de dichas sales inorganicas y un medio eficazes |la
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reaccion de intercambio de boro-cinc. En esta reaccion, la hidroboracién de borano con un alquino terminal o un
alqueno terminal produce un alquil borano o un alquenil borano, con el que se hace reaccionar dimetil o dietil cinc y
de este modo puede obtenerse un compuesto de alquil o alquenil cinc en el que el boro se ha intercambiado con el
cinc. Debido a que el producto secundario es trialquilborano, que tiene un punto de ebullicion bajo, el producto
secundario es facil de retirar a presion reducida a nivel de laboratorio, y se han notificado varios casos acerca de la
preparacion de diversos compuestos de al quilcinc multifuncionales (Documento No de P atente 2). Ademas, se han
notificado varios casos acerca de la sintesis de compuestos de organocinc ciclicos cuyos dos extremos se metalizan
mediante métodos similares (Documentos No de Patente 1 y 3). Como otro método que no implica la generacién de
sales inorganicas, puede mencionarse otro método de intercambio de halégeno-metal. Knochel et al. han notificado
que un compuesto de yoduro de alquilo que tiene un grupo funcional se hace reaccionar con dietilcinc y después se
retira un exceso de dietilcinc y yoduro de etilo a presién reducida, sintetizando de este modo un compuesto un alquil
cinc que tiene un grupo funcional (Documento No de Patente 4).

Estos m étodos d e s intesis que no implican la generacion de | as sales i norganicas, sin em bargo, requieren una
cantidad excesiva de d ietilcinc no acompafiado de di solvente con el fin de o btener un rendimiento de | a reaccion
alto. Ademas, en lugar de no generar sales inorganicas, se producen secundariamente alquilboranos, haluros de
etilo y similares. Por esta razon, un método de este tipo a escala industrial necesita realizarse con un control de la
reaccion avanzado y con medidas de seguridad avanzadas con respecto al uso de d ietilcinc no acompafnado de
disolvente. A demas, e s ne cesario pr oporcionar un e quipo par a retirar compuestos de baj o pu nto de e bullicién
incluyendo el dietilcinc.

También se ha descrito la sintesis de compuestos or ganometalicos p ara u sos alternativos. P or ej emplo, el
Documento de Patente 3 describe compuestos que contienen boro o aluminio, que se dice que son particularmente
utiles como combustibles de alta energia para la propulsion de misiles y cohetes.

Como se ha descrito anteriormente, se han notificado varios casos acerca de métodos de sintesis de compuestos
organometdlicos tales como compuestos de organocinc. S in embargo, no puede decirse que ninguno de | os
métodos sea eficiente en términos de economia de atomos, ya que se generan productos secundarios tales como
sales inorganicas, alquilboranos y haluros de alquilo, y no se ha proporcionado ningin método que sea empleable y
eficiente en la industria. Por tanto, se ha deseado un método de produccién mas practico. Se desvelan complejos
para su uso en la preparacion de polimeros en el Documento de Patente 4.
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Sumario de la invencién

Problema que se ha de resolver por la invencion

Es un objeto de la presente invencién proporcionar un compuesto organometalico novedoso que funcione de forma
util como agente d e transferencia d e c adena y si milar en la reaccion de p olimerizaciéon de un c ompuesto qu e
contiene dobles enlaces, y sea capaz de producir un polimero de olefina funcional en ambos extremos util. Es otro
objeto de la presente invencién proporcionar un método para producir eficientemente un compuesto organometalico
novedoso.

Medios para resolver el problema

Un compuesto organometalico (1) de | a pr esente i nvencion tiene una e structura r epresentada p or | a s iguiente
férmula general (1).
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[Formula quimica 1]

8 8

N 10y ]
f ‘\ (1)
R'——M—-C c cﬂ Q2 Q5 c C—M R (1)
L INER |
R® R° rR? R r

En la féormula general (1), M es un atomo de magnesio, un 4tomo de cinc, un grupo Al- R" oun grupo Ga- R" a
condicion de que R" sea unatomodeh |drogeno un 1g!)rupo hidrocarburo, un &tomo d e hal6geno, un grupo que
contiene silicio o un grupo que contiene OX|geno R’ Oy R son cada uno independientemente un grupo hidrocarburo
que tiene de 1 a 20 atomos de carbono o R’ y R’ pueden estar unidos entre si para formar un grupo conector
divalente (R ) que tiene 4 0 mas atomos de carbonog que contiene opcionalmente un heteroatomo excluyendo
carbono e hidrégeno y, por tanto, forma un anillo; R? a R’ son cada uno |ndependlentemente un atomo de hidrégeno
0 un grupo hidrocarburo que tlene de 1a 20 atomos de carbono; Q' y Q° son cada uno independientemente un
grupo hidrocarburo divalente; Q% es un grupo conector divalente que contiene un enlace mediante un heteroatomo
excluyendo carbono; h, j, k, m y p son cada uno independientemente 0 0 1; n es un numero enterode O a 10; y res
un numero entero de 2 a 10000, a condicion de que:

R'aR" puede ser un grupo formado mediante la sustitucién de una parte de los atomos de hldrogeno del grupo
hidrocarburo con un sustituyente que contiene un heteroatomo excluyendo carbono e hidrégeno; Q' y Q° pueden
ser un grupo formado mediante la sustitucion de una parte de los atomos de hidrégeno del grupo hidrocarburo
divalente con un sustituyente que contlene un heteroatomo excluyendo carbono e hidréogeno;

cuando h es 0, al menos uno de R y R es un grupo hidrocarburo que tiene de 2 a 20 atomos de carbono;
cuando h es 1, al menos uno de R y R es un grupo hidrocarburo que tiene de 1 a 20 atomos de carbono;
cuando p es 0, al menos uno de R® y R es un grupo hidrocarburo que tiene de 2 a 20 4tomos de carbono;
cuando p es 1, al menos uno de R y R” es un grupo hidrocarburo que tiene 1 a 20 atomos de carbono;

cuando nes2omas, Q' Q% Q@° 5 js kg/ m plurales pueden ser individualmente iguales o diferentes entre si; Q'
Q Q3 h, j, K, m, n, p plurales y R’aR pueden ser individualmente iguales o diferentes entre si.

El compuesto organometalico (1) de la presente invencion incluye los representados por las siguientes formulas
generales (2), (3a), (3b), (3c) y (4).

[Férmula quimica 2]

_R‘E R4 Rt'i RS

R'—M l t|3 (\QT}_(') rl: M R10 (2)
| |
R3 R5 RT RQ dr

R2 Tﬁ R3
RI—M clzfa’\ c clz M——Rr"  (3a)
AR
| R R R dr
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[Foérmula quimica 4]

‘RE Rli TS ]
L (3b)
R1 M C C Q' C M——R10
L VA
| R® RS R® dr

[Formula quimica 5]

| R2 R®
] { \ l (3 c)
R1—M C ,\Q1/ C—M R10
i
B RS RQ Ar
[Férmula quimica 6]
B RZ 4 = RS —‘
M cC—=C (\Q* C—C—M
T A
R} RS R" R® dr (4)
R101
5
En las férmulas generales (2), (3a), (3b), (3c) y (4), M, R'aR" Q' j y r se definen cada uno de la misma manera
que en la formula general (1) de la reivindicaciéon 1; y R es un grupo conector divalente que tiene 4 o mas atomos
de carbono y que contiene opcionalmente un heteroatomo excluyendo carbono e hidrégeno.
10
En el compuesto organometalico (1) de la presente invencién, M es preferentemente un grupo AI-R" 0 un atomo de
cinc.
Un compuesto organometalico (5) de la presente invencién se representa por la siguiente formula general (5).
15

[FOérmula quimica 7]

T2 T“ TB Ta
R’-AK—M——P\Y—C—‘(C 7 Q‘)_—-(Q")—(Qa C)-'C‘—""‘Az-—lu’l——ﬂw-——ﬁm
3 R5

- ' r (5)

En la férmula general (5), A es una unidad derivada de una a-olefina lineal o ramificada que tiene de 2 a 30 atomos
de carbono, una olefina ciclica, un dieno, un polieno o un compuesto de vinilo aromatico; x, y, z y w son cada uno un
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numero entero de 1 o mas; y x +y + z+ w = de 8 a 100000. M, Q1, QZ, Q3, h,j,k,m,n,py R"a R se definen de la
misma manera que en la formula general (1).

Un método para la produccion del compuesto organometalico de la presente invencion se caracteriza porque en
presencia de un compuesto de m etal de transicion ( A) r epresentado p or | a s iguiente f 6rmula g eneral ( A), un
compuesto de dieno (B) representado por la siguiente formula general (B) se hace reaccionar con un compuesto
organometalico (C) representado por la siguiente férmula general (C), para obtener de este modo el compuesto
organometalico (1) anterior.

[Férmula quimica 8]

WM X (A)

a

En la férmula general (A), M' es un atomo de metal de transicion seleccionado entre los Grupos 3a 11 delatabla
periddica de los elementos (el Grupo 3 incluye un lantanido y un actinido); a es un nimero entero de 1 a 3, que es el
numero de ligandos coordinados con el atomo de metal de transicion M'; X es un dtomo o un grupo seleccionado
entre el grupo que consiste en un atomo de hidrégeno, un atomo de halégeno, un atomo de oxigeno, un grupo
hidrocarburo, un grupo que contiene silicio, un grupo que contiene germanio, un grupo que contiene estafio, un
grupo que contiene boro, un grupo que c ontiene aluminio, un grupo que contiene fésforo, un grupo que contiene
oxigeno, un grupo que contiene azufre, un grupo que contiene nitrégeno, un grupo que contiene halégeno y un resto
de compuesto heterociclico; b es un niumero entero de 0 a 3, que es el nUmero de X; cuando b es 2 0 3, X pueden
ser iguales o diferentes entre si y X plurales pueden estar unidos entre si para formar un anillo; Y es un atomo de
nitrégeno o un atomo de carbono que tiene un sustituyente R?; G es un atomo de oxigeno, un atomo de azufre, un
atomo de selenio 0 un 4tomo de nitrégeno que tiene un sustituyente R%; R*' aR® pueden ser iguales o diferentes
entre si y son un atomo o un grupo seleccionado entre el grupo que consiste en un grupo hidrocarburo, un atomo de
halégeno, un atomo de hidrégeno, un grupo sililo sustituido con hidrocarburo, un grupo que c ontiene oxigeno, un
grupo que contiene nitrégeno, un gr upo que contiene azufre, un gr upo que contiene boro, un gr upo que contiene
aluminio, un grupo que contiene fésforo, un grupo que contiene halégeno, un resto de compuesto heterociclico, un
grupo que contiene silicio, un grupo que contiene germanio y un grupo que contiene estano; dos o mas de R*? aR%®
pueden estar unidos entre si para formar un anillo; y cuandoaes 20 3, los R21, los Rzz’ los R23, los R?* y los R®
pueden ser individualmente igsuales o diferentes entre si, y un grupo de R*-R? contenido en uno cualquiera de los
ligandos y un grupo de R#-R* contenido en otro ligando pueden estar unidos.

[Formula quimica 9]

AN /"
c=—=cC Q“}—(QQHQE‘}'—}—CEC (B)
/ l% SN AN

Enlaformula general (B), de R® a R" son cada uno i ndependientemente un atomo de hidrégeno o un grupo
hidrocarburo que tiene de 1 a 20 atomos de carbono y puede ser un grupo formado mediante la sustitucion de una
parte de los at omos de hidrégeno de | g rupo hi drocarburo ¢ on u n sustituyente que contiene un heteroatomo
excluyendo carbono e hidrégeno; y Q1, QZ, Q3, j, k, my n se definen cada uno de la misma manera que en la férmula
general (1).
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[Férmula quimica 10]

R-M-R (C)
En la férmula general (C), M se define de la misma manera que en la formula general (1); dos R son cada uno,
independientemente, un grupo hidrocarburo que tiene de 1 a 20 atomos de carbono y puede ser un grupo formado
mediante la sustitucién de una parte de los atomos de h idrégeno del grupo hidrocarburo con un sustituyente que
contiene un heteroatomo excluyendo carbono e hidrégeno.

El c ompuesto d e m etal de transicion ( A) em pleado en el m étodo de pr oduccion d e | a pr esente i nvencidén es
preferentemente un compuesto de metal de transiciéon (A1) representado por la siguiente formula general (A1).

[Formula quimica 11]

RZE R21
R#*

M (A1)

/A N

Rf&ﬁ R29

Ja

En la formula general (A1), M', A, X, B, R?' y R?? se definen cada uno de la misma manera que en la férmula general
(A) de la reivindicacion 1; R? a R*® pueden ser iguales o diferentes entre si y son un atomo o un grupo seleccionado
entre el grupo que consiste en un atomo de hidrégeno, un grupo hidrocarburo, un atomo de halégeno, un grupo sililo
sustituido con hidrocarburo, un grupo que contiene oxigeno, un grupo que contiene nitrégeno, un grupo que contiene
azufre, un grupo que contiene boro, un grupo que contiene aluminio, un grupo que contiene fésforo, un grupo que
contiene halégeno, un resto de c ompuesto het erociclico, un grupo qu e c ontiene s ilicio, un gr upo qu e c ontiene
germanio y un grupo que contiene estaﬁoby de estos, dos 0 mas pueden estar unidos entre si para formar un anillo; y
cuandoaes 20 3, los R21, los Rzz’ los R? , los R27, los R%® y los R% pueden ser individualmente iguales o diferentes
entre si y un grupo de R*? y R?-R? contenido en uno cualquiera de los ligandos y un grupo de R? y R?.R%
contenido en otro ligando pueden estar unidos.

M en el compuesto organometalico (C) es preferentemente un grupo Al-R" 0 un atomo de cinc.
Ademas, el método de produccion de la presente invencion emplea preferentemente un cocatalizador y un vehiculo.

En el método de produccién del compuesto organometalico de |a presente invencién, el método de produccién del
compuesto organometalico (5) se caracteriza porque el compuesto organometalico (1) se hace reaccionar con o-
olefinas lineales o r amificadas que tienen de 2 a 30 at omos de carbono, ol efinas ciclicas, di enos, po lienos o
compuestos aromaticos de vinilo.

El m étodo de producciéon de un po limero funcional en a mbos extremos de la presente i nvencion s e c aracteriza
mediante la r ealizacion de una reaccion de ¢ onversion de gr upos funcionales en enlaces carbono-metal d el
compuesto organometalico (5).

Efectos de la invencién

El c ompuesto or ganometalico nov edoso de | a p resente i nvencion es util como un a gente d e t ransferenciad e
cadenas en la reacciéon de polimerizacion de un doble enlace que contiene el compuesto y pueden utilizarse en
particular como un agente de transferencia de cadenas reversible en la reaccién de polimerizacion y es capaz de
producir un pol imero q ue tiene u n enlace c arbono-metal en am bos extremos. Mediante | a realizaciéon de un a
reaccion de c onversion de g rupos f uncionales en enlaces ¢ arbono-metal en e | po limero qu e tiene un enlace
carbono-metal en ambos extremos, puede producirse un polimero funcional en ambos extremos.

De acuerdo con el método de produccion de la presente invencion, es posible producir eficientemente un compuesto
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organometalico novedoso que es Util como un agente de transferencia de cadenas en la reaccion de polimerizacion
de un compuesto que contiene dobles enlaces, y puede usarse en particular como un agente de transferencia de
cadenas reversible en la reaccién de polimerizacidon y también como un r eactivo de s intesis organica, un material
polimérico o un precursor de los mismos. A partir de un compuesto organometélico obtenible mediante el método de
la pr esente i nvencion, puede pr oducirse un p olimero qu e tiene un enlace ¢ arbono-metal en a mbos extremos.
Ademas, al realizar una conversion de grupos funcionales en los enlaces carbono-metal mediante métodos
conocidos, puede producirse un polimero funcional en ambos extremos.

Breve descripcion de los dibujos
[Fig. 1] La Fig. 1 es un espectro de RMN- H de un compuesto X-1 sintetizado en el Ejemplo 1.
[Fig. 2] La Fig. 2 es un espectro de RMN- H de un polimero obtenido en el Ejemplo 9.
[Fig. 3] La Fig. 3 es un espectro de RMN- 'H de un polimero obtenido en el Ejemplo 10.
Realizaciones para realizar la invencion

[Compuesto organometalico (1)]

El compuesto organometalico de | a presente invencion tiene una e structura representada por la siguiente formula
general (1).

[Formula quimica 12]

R-‘4 RS RB
|
. { %}h /@HQEHQSL G’p? W
RS R? RQ r

En la féormula general (1), M es un atomo de magnesio, un atomo de cinc, un grupo Al- R" oun grupo Ga R M
plurales pueden ser iguales o diferente entre si; M es preferentemente un atomo de cinc o un grupo Al- R" Y todos
los M son preferentemente atomos de cinc.

R" es un atomo de hidrégeno, un grupo hidrocarburo, un atomo de halégeno, un gr upo que contiene silicio o un
grupo que contiene oxigeno.

Los ejemplos del grupo hidrocarburo incluyen grupos alquilo que tienen de 1 a 20 atomos de carbono, grupos arilo y
grupos aril alquilo. Los ejemplos especificos de los mismos incluyen grupo metilo, grupo etilo, grupo propilo, grupo
isopropilo, n-butilo, grupo isobutilo, grupo sec-butilo, grupo terc-butilo, grupo pentilo, grupo neopentilo, grupo hexilo,
grupo octilo, grupo decilo, grupo ciclohexilo, grupo fenilo, grupo tolilo, grupo naftilo, grupo bencilo y grupo 2-feniletilo.
R" puede ser un gr upo formado mediante | a s ustitucion de una parte de | os at omos de hi drégeno de | gr upo
hidrocarburo con un sustituyente que contiene un heteroatomo excluyendo carbono e hidrégeno. Como se usa en la
presente invencion, se refiere como que el "heteroatomo” incluye todos los atomos excluyendo carbono e hidrégeno.
Los e jemplos de | gr upo f ormado por s ustitucion d el gr upo hi drocarburo ¢ on el s ustituyente que contiene un
heteroatomo incluyen grupo metoximetilo, grupo etoximetilo, grupo metoxietilo, grupo etoxietilo, grupo aminometilo,
grupo aminoetilo, grupo dimetil aminometilo, grupo dietii aminometilo y grupo difenil aminometilo; y grupos
hidrocarburo que contienen s ilicio, tales ¢ omo gr upo trimetil s ililmetilo, gr upo trietil s ililmetilo, gr upo trimetoxi
sililmetilo, grupo triisopropil siliimetilo, grupo trifenil siliimetilo, grupo terc-butildimetil siliimetilo, grupo trimetil sililetilo,
grupo trietil sililetilo, grupo trimetoxi sililetilo, grupo triisopropil sililetilo, grupo trifenil sililetilo y grupo terc-butildimetil
sililetilo.

Los ejemplos del &tomo de haldgeno incluyen fluor, cloro, bromo y yodo.

El grupo que c ontiene silicio es un grupo que c ontiene un atomo de silicio y que tiene un enlace en el atomo de
silicio, incluyendo los ejemplos de los mismos un grupo trimetil sililo, grupo trimetoxi sililo, grupo trietil sililo, grupo
triisopropil sililo y grupo terc-butildimetil sililo.

Los ejemplos del grupo que contiene oxigeno incluyen grupos alcoxi tales como grupo metoxi, grupo etoxi, grupo
propoxi y grupo butoxi, cetonas tales como grupo metil carbonilo, grupo etil carbonilo, grupo propil carbonilo, grupo
isopropil carbonilo, grupo n-butil ¢ arbonilo, grupo sec-butil ¢ arbonilo, gr upo terc-butil ¢ arbonilo, grupo i sobutil
carbonilo, grupo metoxi carbonilo, grupo etoxi carbonilo, grupo propoxi carbonilo, grupo isopropoxi carbonilo, grupo
n-butoxi carbonilo, grupo sec-butoxi carbonilo, grupo terc-butoxi carbonilo y grupo isobutoxi carbonilo, grupo éster y
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grupo hidroxilo.

De los atomos y grupos anteriores, como R, son preferibles el grupo metilo, grupo etilo, grupo propilo, grupo
isopropilo, grupo n-butilo, grupo isobutilo, grupo sec-butilo, grupo terc-butilo, grupo pentilo, grupo hexilo, grupo octilo,
grupo fenilo, grupo bencilo, grupo trimetil sililo, grupo trimetil silil metilo, grupo trietil silil metilo y grupo triisopropil silil
metilo; y son mas preferibles el grupo metilo, grupo etilo, grupo isopropilo, grupo isobutilo, grupo hexilo, grupo fenilo,
grupo trimetil silil metilo y grupo bencilo.

R’ y R' son cada uno independientemente un grupo hidrocarburo que tiene de 1 a 20 atomos de carbono y pueden
ser un grupo formado mediante la sustitucion de una parte de los atomos de hidrégeno del grupo hidrocarburo con
un sustituyente que contiene un heterodtomo excluyendo carbono e hidrégeno. Pueden mencionarse ejemplos del
grupo h|drocarburo que tiene de 1 a 20 atomos de carbono como los ejemplos del grupo hidrocarburo denominado
R". R y R son, preferentemente, grupos alquilo, grupos arilo y grupos alquil arilo, que tienen de 1 a 20 4tomos de
carbono incluyendo los ejemplos preferibles de los mismos grupo metilo, grupo etilo, grupo propilo, grupo isopropilo,
grupo n-butilo, un grupo isobutilo, grupo sec-butilo, grupo terc-butilo, grupo neopentilo, grupo fenilo, grupo bencilo y
grupo trimetil silil metilo.

R’ y R pueden estar unidos entre si para convertirse en R1°1, formando de este modo un anillo como un todo de
una manera tal como se representa en la siguiente férmula general (1').

[Formula quimica 13]

r
— 'M@H&H& et
R® R R® r

Enestecaso, R ' esun grupo c onector di valente quetiene 4 om as at omos de c arbonoy que c ontiene

opcionalmente un heteroatomo excluyendo carbono e hi drégeno. R normalmente se representa por la siguiente
férmula g eneral (a), e n cuyo c aso un compuesto organometalico como un todo se representa por la siguiente
férmula general (1").

[Formula quimica 14]

R? R RS
| Ay |
e d- o
R3 R° R?7 RS
[Formula quimica 15]
LI 1T
1 2 3\ /\

ﬁjﬂ(“ﬂ%‘*/ﬂ A e
R® RS TORTOR r+1

En las férmulas generales (a) y (1"), M, R? a Rg, Q1, Qz, Qs, h,j,k, m,n,p yr se definen cada uno de la misma
manera que en la férmula general (1).
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R? a R® son cada uno independientemente un atomo de hidrégeno, o un grupo hidrocarburo que tiene de 1 a 20
atomos de carbono y puede ser un grupo formado mediante la sustitucion de una parte de los atomos de hidrégeno
del grupo hidrocarburo con un s ustituyente qu e contiene un heteroatomo excluyendo carbono e hidrégeno. Los
ejemplos del grupo hidrocarburo que tiene de 1 a 20 atomos de carbono pueden mencionarse como los ejemplos del
grupo hidrocarburo denominado R™.

De estos grupos, R? R’ R® y R® son preferentemente un atomo de hidrégeno, grupo metilo, grupo etilo, grupo
propilo, grupo isopropilo, grupo n-butilo, grupo isobutilo, grupo sec-butilo, grupo n-pentilo, grupo hexilo, grupo heptilo,
grupo octilo, grupo nonilo, grupo decilo y grupo bencilo ,y mas preferentemente, un atomo de hidrégeno, grupo
metilo, grupo etilo, grupo propilo, grupo isopropilo y grupo bencilo.

R* R® R® y R’ son preferentemente un atomo de hidrégeno, gr upo m etilo, grupo etilo, grupo pr opilo, gr upo
isopropilo, grupo n-butilo, grupo isobutilo, grupo s ec-butilo, grupo terc-butilo, grupo n-pentilo, grupo hexilo, grupo
heptilo, grupo octilo, grupo nonilo, grupo decilo y grupo fenilo y, méas preferentemente, un atomo de hidrégeno, grupo
metilo, grupo etilo, grupo propilo, grupo isopropilo y grupo fenilo.

hy p son cada uno independientemente 0 o 1, a condicién de que cuando h es 0, al menos uno de R? y R® es un
grupo hidrocarburo que tiene de 2 a 2 0 atomos de carbono, cuando h es 1, al menos uno de R* y R® esun grupo
hidrocarburo que tiene de 1 a 20 atomos de carbono, cuando p es 0, al menos uno de R® y R® es un g rupo
hidrocarburo que tiene de 2 a 20 4tomos de carbono y cuando p es 1, al menos uno de R® g R” es un grupo
hidrocarburo que tiene de 1 a 20 at omos de carbono. Las caracteristicas de las estructuras de R“ a R? derivan del
método para producir el compuesto organometalico (1) de la presente invencién. Esto se describirda mas adelante.

Q' yQ ® soncadaunoi ndependientemente un gr upo h idrocarburo d ivalente y pueden s er un gr upo formado
mediante la sustitucién de una parte de los atomos de h idrégeno del grupo hidrocarburo con un sustituyente que
contiene un heteroatomo excluyendo carbono e hidrégeno. Los ejemplos del grupo hidrocarburo divalente incluyen
grupos hidrocarburo saturados que tienen de 1 a 20 atomos de carbono, tales como -CHz-, -(CH2)2-, -(CH2)3- y -
(CH2)4-; grupos hidrocarburo insaturados que tienen de 1 a 20 4tomos de carbono, tales como -CH=CH-, -CH=CH-
CH3-, -CH2-CH=CH-, -CH2-CH=CH-CH;-, -C=C- y -C=C-CH3-; grupos hidrocarburo saturados ciclicos, tales como
ciclopentilideno, ciclopentileno, ciclohexilideno y ciclohexileno; grupos hidrocarburo aromaticos tales como grupos
que tienen un anillo aromatico de este tipo representado por las siguientes formulas:

[Formula quimica 16]

y restos de hidrocarburos ciclicos que tienen de 6 a 20 atomos de carbono, por ejemplo, benceno, naftaleno y
antraceno y sus combinaciones, y pueden ser un grupo formado por la sustitucion de una parte de los atomos de
hidrégeno de los grupos hidrocarburo con un grupo hidrocarburo; un atomo de halégeno tal como fldor, cloro y
bromo; y un g rupo que contiene un he teroatomo tal como ox igeno, az ufre, nitrogeno, f 6sforo, silicio, germanio,
estano y boro.

Q% es un grupo conector divalente que contiene un enlace mediante un heteroatomo excluyendo carbono. Los
ejemplos del heteroatomo incluyen oxigeno, azufre, nitrégeno, fésforo, silicio, germanio, estafio y boro. Los ejemplos
del grupo conector divalente que contiene un enlace mediante un heteroatomo de este tipo incluyen -O-, -O-CH>-, -
0-CH2-0O-, -(O-CH2)n-O-, -O-(CH2)2-O-, -(O-(CH2)2)n-O-, -CH2-0O-CH>-, -O-SiH2-, -O-SiH2-O-, -S-, -SO»-, -(O-
SiH2)n-0O-, -O-(SiH2)n-, -NH-CO-, -N=CH-, -CO>-, -NH-, -PH-, -SiH2-, -GeH-, -SnH;- y -BH-. Una parte de los atomos
de hidrégeno de estos grupos conectores puede estar sustituida con un grupo hidrocarburo, un atomo de halégeno
tal como fluor, cloro y bromo y un grupo que contenga un heteroatomo tal como oxigeno, azufre, nitrégeno, fésforo,
silicio, germanio, estafio y boro.

j, kK y m son cada uno independientemente 0 0 1. n es un numero entero de 0 a 10. r es un ndmero entero de 2 a
10000, mas preferentemente un nimero entero de 5 a 1000, aun mas preferentemente un nimero entero de 20 a
500.

cuandones2om as, Q1, QZ, Q3, j, K 'y m plurales pueden ser individualmente iguales o di ferentes entre si. M
plurales pueden ser iguales o diferentes entre si. Cuando varios R" estan presentes, pueden iguales o diferentes
entre si. Q1, QZ, Q3, h, j, k, m, n, p plurales y R*a R’ pueden ser individualmente iguales o diferentes entre si.

Los ejemplos del compuesto organometalico (1) representado por la formula general (1) incluyen los representados

10
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por las siguientes férmulas generales (2), (3a), (3b), (3¢) y (4).

[Formula quimica 17]

RZ R4 RS RS
R'—M l i, / c.ﬁ)—cl: cI: M
L VAT
_RS RS R? RQ r
[Férmula quimica 18]
| R2 R6 RS ]
R!—M ¢|, /.cﬂ l rL M R0
B2
R® R” R® i
. -
[FOrmula quimica 19]
*RZ R4 R8
R M {,l‘ (|3 /91\ l—M——Rm
VA
_R3 R5 RQ r

_.R‘IO
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(3 c)
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[Formula quimica 21]

[ R? RS RS R® ]
M cI: <l: ‘/ cﬂ)_ J: (I: M
_FI23 R,5 | R7 r!zg' Ir (4)
R‘IOT

Los ej emplos es pecificos del ¢ ompuesto or ganometalico de | a pr esente i nvencién r epresentado p or | a f 6rmula

5 general (1) incluyen compuestos representados por las siguientes formulas. En las formulas siguientes, Me significa
grupo metilo, Et indica grupo etilo, Pr indica grupo propilo, Bu indica grupo butilo, Ph indica grupo fenilo y TMS indica
grupo trimetil sililo.

[Formula quimica 22]

H Et Et

T ]
Zn CH H Zn, Zn H CH n
~ =~ -~
H 3c/’ ‘{ E., (\ﬁ;):c \ﬁz ):cr!; Et/ ‘GEI/E fkﬁz /)J/ '\.E? ):Et

Et Et

| | ' | [
A /CH CH /zn TMS\ /Zné /CH GIH‘\ /Zn} /TMS
L €° 0T g Joe v v

0 I ) i
Zn CH o CH Zn zn H o CH zZn
~ ~ ;j’ S~ o - /C ~
HC \Gﬁj (\E: J \(\ﬁ;rm ﬁz }I'\ ? Et Ez {\Elz J \tﬁ:):n ﬁ; f Bt
i i i i
TMS z CH 0 CH Zn ™S
Pn'/;m /CH(‘E’}/D\(‘"J:’)/CH“C/ZD Pn a " ¢ c’j’ \(*c’j/ o e
Ha Hplj VHalp  Ha Hp Ha Hadj \Haip  He Ha
Et
THZ H H Zn, f|:H 4 22 gz Et
H 2 2 s ~ S H_ -~
in CH c /LC c CHy Et ot R mc m%
we” e SN B N {ﬁ oA e )
th Ha/ H | =3
CHsy
Et Et
| H /(,H“ o Ph ™S Zn rl:H d /(,g’ & 2
/Zn /CH c c H/G\\ -.,‘\c/- -~ o %c E/ \Zn \\'TMS
Ph (s e me i g f i Ao
Hy Fhly H ] . 2 2 2'x |
Et Et
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[Formula quimica 23]

Hy o CHg

T
In CH
-~ -~
&

kL,

ph/

CH

zn}% {

|
t‘CH j,:H t‘ﬁ :);CH_‘\E :,

v J“s,"z"jh

Et
|

gt

In TMS
e }ﬁf

N {ﬁ/c HE‘&’J;( e

H:

[
In CH CH I'I
- ~
g fa ol s ﬁ;}'
gC CH;

Elt I TMS
\ﬁ;f \Eﬁz/ tﬁ,j: (T‘( )ﬁj; \E‘.:/ ﬁ:ﬁ,/
HiC  CHy

[Formula quimica 24]

X )f:r““”%

El El
l |
In CH ) 0 CH n
e -&;f ﬁ.j: (s{:{ )‘gjrm \E.‘./ }rPh

g—m

HsC CHa
S

CHy Er
t ol ot
/'l rgﬁﬁgh*eﬁ\zﬂf* e *’f\ﬂ# mifcmf‘
T
. TMS. Zn H A Y
Pr.’z‘{v:/ r@’i THM/\ \ﬁj E&/"Tﬁj“\ﬂ,{ '};F’c““'zﬂ}f“ms
=Y
o 0. DIBuE
L
° /

|
e fs’ bl el e LA

0, Bu o, Bu
e
. /Zn ( ﬁ!/cu rﬁ):cn fﬁxj:\ 52:1)#.'1 ™S {“ﬁz t‘ﬁ ), ‘lLR jm .\ /Zn} {ms
TS OTMS
o g T
n. cH n Zn, H H CH\ n
e {Ej tﬁ):ﬂ 78 \ﬁz} j:w’ o ﬁ:ﬁ Tﬁf im  H iﬂ
aTMs aTMS
Tt H;Cf lla H,c‘, Et
CH H ! n in H TMS
H,/Z“ ﬁ_“/ {‘E fﬁ?; H\E:I a;ph. \z;" { /c {\ ?/ H:m \ A0 }
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[Formula quimica 25]

Et
T [ W
Hz n CH N c Et
He” ‘6«:/ HFCHJ’N\/(’C}\E/ ~ }'CH-" e’ ‘{ﬁm/ {‘SJJ/ vcjr\n?/ \Zn}r
CH3 Et
Et

I H, Hy
AN e fc:’”\ff‘:*"” ) e
CH, CH,

Et Et
/méﬁz/lur E;j,o\ﬁ:,o\{ﬁj;lﬂx ﬁ:zn\}rm’ o \( El/c'ﬂm,o\ {o\@ﬁx - }f‘
Et Et Et Et
o _in {ﬁ :lHI“ﬁ ;&/o\ﬁ2 /O\{E j;lﬂ“”ﬁ:zn};“" 'rm.sl\};b _zn \(ﬁ z/ H(‘ﬁj o\ﬁ ;/o\-{sj;lu\ﬁ/m}:ﬁz s
N by
;/C Htﬁf 0\(5 C\“0 "/ \ ﬁﬂHa ‘&q/ ('c)’ \é/ o ‘)\"/ “‘zn‘)
i H. H
v Fﬁ)’ \é, c\%fcj\,., A ms\ﬁ:zn&{!ﬂm f{ﬁ, /E;%(ati/?\zﬂf;ms
% 1

[Formula guimica 26]

Et CHy Pr Et

HsC lH lH Zn Et (L( lH Zn

r

CHz

[ | [ I
HiC CH 0 CH n Et CH 0 CH Zn
f 0 W e znf te Y 7\

fCH . NC.}\H / .\ B ,(l”t ch\H/ \

[ ]
h fml“ﬁf W At

\z'f (\Cj/ YE i H/ r Et\Zn’{ ¢ go\”’(’g mi /C\Z"iﬂ
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[Formula quimica 27]

e} Qt8u [v] OBu
E1 Y CHy Y Et
l‘bc\ (!H CH Hcf.\‘ /Zn El_\j (!H H HC{\ /In
WO e R e At tl )
T r
OTMS OTMS
=] HoC CHa

|
mc\znlfclurﬁj:tlm(\g):m\g:.mim Z ’(CHFH;)/C E\ﬁ)/"”x - }

El
| H Ha N g
rbc\ln’(EHFEJ/N\\\"{,c%\El /C\\'In o f (kHjj/ \‘\\/%ct:f/c \\'Zn
i m ' &
CHy

CHa ' Pr Et

Et
| I | |
He CH 0 CH In Et CH 0 o CH In
N~z (\ﬁf ‘\C/o\(ﬁ,)/ S~ e, ~ (\cj/ pa—y \(Ej/ ~e” “tm
: Hz 'm Hy ‘ H} Ha n Hy .

Pr
i Ha H. Hy
HC ,( I\Hj/ \( ~ \09’( H/ \ Ha E’xznfc"'(\ﬁj}/o{E&/‘:xo%cz‘}:?/c\z.,i&

C

s "
\“f (\Jﬁ:cj@;ﬂ\/ } E\Z{(CH(\E!IO j’ Mo }

[Método para producir un Compuesto Organometalica (1)]

El compuesto organometalico (1) de | a presente invencion puede producirse mediante reacciones tales como una
reaccion entre un cinc halogenado y un organolitio correspondiente o reactivo de Grignard, o una reaccién de
intercambio de boro cinc entre un compuesto de boro correspondiente y un alquilcinc, pero preferentemente se
produce mediante un método usando un compuesto de metal de transicién (a), que se describe mas adelante, como
catalizador. En lo sucesivo en el presente documento, el método para producir el compuesto organometalico (1) de
la presente invencién usando el compuesto de metal de transiciéon (A) como catalizador se describe en detalle.

El método para producir el compuesto organometalico de la presente invencion se caracteriza porque en presencia
del compuesto de metal de transicion (A) representado por la siguiente férmula general, un compuesto de dieno (B)
representado por | a s iguiente f 6rmula gen eral se ha cer eaccionar con unc ompuesto or ganometalico ( C)
representado por | a s iguiente f drmula gen eral, p ara obt ener de e ste m odo el compuesto or ganometalico ( 1)
representado por la férmula general (1).

Compuesto de metal de transicion (A)

El compuesto de metal de transicion (A) empleado en el método para producir el compuesto organometalico (1) de la
presente invencién se representa por la siguiente formula (A).
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[Formula quimica 28]

’_. ) Rﬁ ]

4
R a

En la férmula general (A), M' es un atomo de metal de transicién seleccionado entre los Grupos 3 a 11 de la tabla
periddica de los elementos (el Grupo 3 incluye un lantanido y un actinido), preferentemente un atomo de metal de
transicion del Grupo 4 05, mas preferentemente un atomo de metal de transicién del Grupo 4, y los ejemplos
especificos del mismo incluyen titanio, circonio y hafnio y uno particularmente preferible es zirconio.

En el presente documento, Ne+«M' generalmente indica coordinacion, pero en la presente invencion, la coordinacion
puede ocurrir o puede no ocurrir.

a es un numero entero de 1 a 3, que es el numero de un ligando coordinado con el atomo de metal de transiciéon M'.
Cuando a es 2 0 3, los ligandos pueden ser iguales o diferentes entre si y los ligandos plurales pueden estar unidos
entre si a través de uno o mas grupos de unién seleccionados entre el grupo que consiste en un grupo hidrocarburo,
un grupo que contiene silicio, un grupo que contiene germanio, un grupo que contiene estafio, un grupo que contiene
boro, un grupo que contiene aluminio, un grupo que contiene fésforo, un grupo que contiene oxigeno, un grupo que
contiene azufre y un grupo que contiene nitrégeno. a es preferentemente 1 o0 2, méas preferentemente 2.

X es un atomo o un grupo seleccionado entre el grupo que consiste en un atomo de hidrégeno, un atomo de
halégeno, u n at omo de ox igeno, un gr upo hidrocarburo, un grupo qu e c ontiene s ilicio, un gr upo que c ontiene
germanio, un grupo que contiene estafo, un grupo que contiene boro, un grupo que contiene aluminio, un grupo que
contiene fosforo, un grupo que contiene oxigeno, un grupo que contiene azufre, un grupo que contiene nitrégeno, un
grupo que contiene halégeno y un resto de c ompuesto heterociclico. b es un nim ero enterode 0 a 3, que es el
numero de X. Cuando b es 2 0 3, X pueden ser iguales o diferentes entre siy X plurales pueden estar unidos entre
si para formar un anillo.

Los ejemplos del atomo de halégeno incluyen un atomo de fldor, un atomo de cloro, un atomo de bromo y un atomo
de yodo.

Los ejemplos del grupo hidrocarburo incluyen grupos alquilo tales como metilo, etilo, propilo, butilo, hexilo, octilo,
nonilo, d odecilo, e icosilo; grupos cicloalquilo que tienen de 3 a 3 0 atomos d e carbono, tales como ciclopentilo,
ciclohexilo, norbornilo y adamantilo; grupos alquenilo tales como vinilo, propenilo y ciclohexenilo; grupos alquil arilo
tales como bencilo, fenil etilo y fenil propilo; y grupos arilo tales como fenilo, tolilo, dimetil fenilo, trimetil fenilo, etil
fenilo, propil fenilo, bifenilo, naftilo, metil naftilo, antrilo y fenantrilo.

El grupo que contiene silicio es un grupo que tiene de 1 a 5 atomos de silicio en un resto y que excluye un resto de
compuesto heterociclico. Los ejemplos e specificos del mismo incluyen grupos sililo s ustituidos ¢ on hi drocarburo
tales como fenil sililo, difenil sililo, trimetil sililo, trietil sililo, tripropil sililo, triciclohexil sililo, trifenil sililo, metil difenil
sililo, tritolil sililo y trinaftil sililo; grupos silil éter sustituidos con hidrocarburo tales como trimetil silil éter; grupos
alquilo sustituidos con silicio, tales como trimetil silil metilo; y grupos arilo sustituidos con silicio tales como trimetil silil
fenilo. Cuando el grupo que contiene silicio contiene un atomo de carbono, el nimero del atomo de carbono es de 1
a 30, preferentemente de 1 a 20.

El grupo que contiene germanio es un grupo que tiene un atomo de germanio y que excluye un resto de compuesto
heterociclico. Los ejemplos del mismo incluyen aquellos en los que el silicio del grupo que contiene silicio anterior
esta sustituido con germanio. El grupo que contiene estafio es un grupo que tiene un atomo de e stafio excluyendo
un resto de compuesto heterociclico. Los ejemplos del mismo incluyen aquellos en los que el silicio del grupo que
contiene silicio anterior esta sustituido con estafo.
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El grupo que contiene boro es un grupo que tiene de 1 a 5 atomos de boro en un grupo y que excluye un resto de
compuesto heterociclico. Los ejemplos especificos del mismo incluyen BR4 (R es un atomo de hidrégeno, un grupo
alquilo, un grupo arilo que tiene opcionalmente un sustituyente, un atomo de halégeno o similares).

El grupo que contiene aluminio es un grupo que tiene de 1 a 5 atomos de aluminio en un grupo y que excluye un
resto de compuesto heterociclico. Los ejemplos especificos del mismo incluyen AIR4 (R es un atomo de hidrégeno,
un grupo alquilo, un grupo arilo que tiene opcionalmente un sustituyente, un atomo de halégeno o similares).

El grupo que contiene fésforo es un grupo que tiene de 1 a 5 atomos de fésforo en un grupo y que excluye un resto
de compuesto heterociclico. Los ejemplos especificos del mismo incluyen grupos trialquil fosfina tales como trimetil
fosfina, tributil fo sfina y triciclohexil fosfina; grupos triaril fosfina tales como trifenil fosfina y tritolil fo sfina; g rupos
fosfito (grupos fosfuro) tales como fosfito de metilo, fosfito de etilo y fosfito de fenilo; grupo fosfonico; y grupo acido
fosfinico.

El grupo que contiene oxigeno es un grupo que tiene de 1 a5 atomos de oxigeno en un grupo y que excluye un
resto de compuesto heterociclico. Los ejemplos especificos del mismo incluyen grupo hidroxilo; grupos alcoxi tales
como metoxi, etoxi, propoxi y butoxi; grupos ariloxi tales como fenoxi, metil fenoxi, dimetil fenoxi y naftoxi; grupos aril
alcoxi tales como fenil metoxi y fenil etoxi; grupo acetoxi; y grupo carbonilo. Cuando el grupo que contiene oxigeno
contiene un atomo de carbono, el numero del atomo de carbono es de 1 a 30, preferentemente de 1 a 20.

El grupo que contiene azufre es un grupo que tiene de 1 a 5 atomos de azufre en un grupo y que excluye un resto de
compuesto heterociclico. Los ejemplos e specificos del mismo incluyen grupos s ulfonato tales como sulfonato de
metilo, sulfonato de trifluorometano, sulfonato de f enilo, sulfonato de bencilo, sulfonato de p-tolueno, sulfonato de
trimetilbenceno, sulfonato de t riisobutil benceno, s ulfonato de p-clorobenceno y sulfonato de p entafluorobenceno;
grupos sulfinato, tales como sulfinato de metilo, sulfinato de fenilo, sulfinato de bencilo, sulfinato de p-tolueno,
sulfinato de trimetilbenceno y sulfinato de pentafluorobenceno; grupos alquiltio; y grupos ariltio. Cuando el grupo que
contiene azufre contiene un atomo de carbono, el nimero del atomo de carbono es de 1 a 30, preferentemente de 1
a 20.

El grupo que contiene nitrégeno es un grupo que tiene de 1 a 5 4tomos de nitrégeno en un grupo y que excluye un
resto de compuesto heterociclico. Los ejemplos especificos del mismo incluyen grupos amino; grupos alquil amino
tales como metil amino, dimetil amino, dietil amino, dipropil amino, dibutil amino y diciclohexil amino; y grupos aril
amino o grupos alquil aril amino, tal como fenil amino, difenil amino, ditolil amino, dinaftil amino y metilfenil amino.

El grupo que contiene halégeno es un grupo que tiene un atomo de haldégeno y que excluye un resto de compuesto
heterociclico. Los e jemplos del mismo incluyen grupos que contienen flior tales como PFs y BF4, grupos que
contienen cloro tales como CIO4 y SBCLe, y grupos que contienen yodo, tales como 104. Los grupos que contienen
halégeno también incluyen grupos en los que al menos un hidrégeno de los grupos hidrocarburo que tienen de 1 a
20 atomos de carbono esta sustituido con un halégeno.

Los ejemplos del resto de compuesto heterociclico incluyen restos de compuestos que contienen nitrégeno tales
como pirrol, piridina, pirimidina, quinolina y triazina, compuestos que contienen oxigeno tales como furano y pirano, y
compuestos que contienen azufre tales como tiofeno; y grupos en los que estos restos de compuestos heterociclicos
estan sustituidos adicionalmente con sustituyentes tales como grupos alquilo y grupos alcoxi que tienen de 1 a 30
atomos de carbono, preferentemente de 1 a 20 4tomos de carbono. Los restos de compuestos heterociclicos no
incluyen | os gr upos qu e c ontienen ni trégeno a nteriores, los grupos que c ontienen oxigeno ni los grupos que
contienen azufre.

Y es un atomo de nitrégeno o un atomo de carbono que tiene un sustituyente R%, que es -C(R22)=.

G es un atomo de oxigeno, 2un atomo de azufre, un atomo de selenio o un atomo de nitrégeno que tiene un
sustituyente R?, es decir -N(R 5)-.

R*" aR?® pueden ser iguales o di ferentes entre si y son un &omo o un grupo seleccionado entre el grupo que
consiste en un grupo hidrocarburo, un atomo de halégeno, un atomo de hidrégeno, un grupo sililo sustituido con
hidrocarburo, un grupo que contiene oxigeno, un grupo que contiene nitrégeno, un grupo que c ontiene azufre, un
grupo que c ontiene boro, un grupo que c ontiene aluminio, un grupo que contiene fésforo, un grupo que contiene
halégeno, un resto de compuesto heterociclico, un grupo que contiene silicio, un grupo que contiene germanio y un
grupo que contiene estafio. Dos 0 mas de R*? a R® pueden estar unidos entre si para formar un anillo. Cuando a es
203, los R21, los R, los R23, los R** y los R?® pueden ser individualmente iguales o diferentes entre si, y un grupo
de R*%R? contenido en uno cualquiera de los ligandos y un grupo de R?-R? contenido en otro ligando pueden
estar unidos.

Los ejemplos del &tomo de halégeno, el grupo que contiene oxigeno, el grupo que contiene nitrégeno, el grupo que

contiene azufre, el grupo que contiene boro, el grupo que contiene aluminio, el grupo que contiene fésforo, el resto
de compuesto heterociclico, el grupo que contiene silicio, el grupo que contiene germanio y el grupo que contiene
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estano, representados por R* aR® pueden ser los mencionados como los ejemplos de X de la féormula general (a).
Los ejemplos del grupo que contiene haldégeno representado por R* aR*® incluyen aquellos en los que al menos un
hidrégeno de un grupo hidrocarburo esta sustituido con un halégeno, teniendo el grupo hidrocarburo de 1 a 30
atomos de carbono, preferentemente de 1 a 20 atomos de carbono, por ejemplo, grupos alquilo tales como metilo,
etilo, propilo, butilo, hexilo, octilo, nonilo, dodecilo y eicosilo; grupos cicloalquilo que tienen de 3 a 30 atomos de
carbono, tales como ciclopentilo, ciclohexilo, norbornilo y adamantilo; grupos alquenilo tales como vinilo, propenilo y
ciclohexenilo; grupos aril alquilo tales como bencilo, fenil etilo y fenil propilo; y grupos arilo tales como fenilo, tolilo,
dimetil fenilo, trimetil fenilo, etil fenilo, propil fenilo, bifenilo, n aftilo, metil naftilo, antrilo y fenantrilo. Los ej emplos
especificos de los mismos incluyen trifluorometilo, perfluorometilo, pentafluorofenilo, perfluorohexilo, triclorometilo,
percloroetilo, pentaclorofenilo y perclorohexilo.

Los ejemplos del grupo hidrocarburo representado por R*" aR*® incluyen aquellos que tienen de 1 a 30 atomos de
carbono y los ejemplos especificos del mismo incluyen grupos alquilo lineales o r amificados que tienen de 1 a 30
atomos de carbono, preferentemente de 1 a 20 atomos de carbono, tales como metilo, etilo, n-propilo, isopropilo, n-
butilo, isobutilo, sec-butilo, terc-butilo, n-pentilo, neopentilo y n-hexilo; grupos alquenilo ramificados que tienen de 2 a
30 atomos de carbono, preferentemente de 2 a 20 atomos de carbono, tales como vinilo, alilo e isopropenilo; grupos
alquinilo lineales o ramificados que tienen de 2 a 30 atomos de ¢ arbono, preferentemente de 2 a 2 0 atomos de
carbono, tales como etinilo y propargilo; grupos hidrocarburo saturados ciclicos que tienende 3 a 30 atomosde
carbono, preferentemente de 3 a 20 atomos de carbono, tales como ciclopropilo, ciclobutilo, ciclopentilo, ciclohexilo,
norbornilo y adamantilo; grupos hidrocarburo insaturados ciclicos que tienen de 5 a 30 atomos de carbono, tales
como ciclopentadienilo, indenilo y fluorenilo; grupos arilo que tienen de 6 a 30 atomos de carbono, preferentemente
de 6 a 20 atomos de carbono, tales como fenilo, bencilo, naftilo, bifenilo, terfenilo, fenantrilo y antrilo; y grupos arilo
sustituidos con alquilo, tales como tolilo, isopropil fenilo, terc-butil fenilo, dimetil fenilo y di-terc-butil fenilo. Los grupos
hidrocarburo anteriores pueden estar sustituidos con otros grupos hidrocarburo, incluyendo ejemplos de los mismos
grupos alquilo sustituidos con grupos arilo tales como bencilo y cumilo.

Los ejemplos del grupo sililo sustituido con hidrocarburo representado por R?' a R® incluyen grupos teniendo un
numero total de atomos de carbono de 1 a 30. Los ejemplos especificos del mismo incluyen metil sililo, dimetil sililo,
trimetil sililo, etil sililo, dietil sililo, trietil sililo, difenilmetil sililo, trifenil sililo, dimetilfenil sililo, d imetil-t-butil sililo y
dimetil(pentafluorofenil)sililo. De éstos, son preferibles metil sililo, dimetil sililo, trimetil sililo, etil sililo, dietil sililo, trietil
sililo, dimetilfenil sililo y trifenil sililo. Son particularmente preferibles trimetil sililo, trietil sililo, trifenil sililo y dimetilfenil
sililo.

Del compuesto de metal de transicion (A), es preferible un compuesto de metal de transicion (A1) representado por
la siguiente formula general.

[Formula quimica 29]

(A1)}

| R28 R?Q Ja

En la formula general (A1), M', A, X, B, R y R? se definen cada uno de la misma manera que en la férmula general
(A).

R*® aR? pueden ser iguales o di ferentes entre si y son un &omo o un grupo seleccionado entre el grupo que
consiste en un atomo de hidrégeno, un grupo hidrocarburo, un atomo de haldégeno, un grupo sililo sustituido con
hidrocarburo, un grupo que contiene oxigeno, un grupo que contiene nitrégeno, un grupo que c ontiene azufre, un
grupo que c ontiene boro, un grupo que c ontiene aluminio, un grupo que c ontiene fésforo, un grupo que contiene
halégeno, un resto de compuesto heterociclico, un grupo que contiene silicio, un grupo que contiene germanio y un
grupo que contiene estafo. De estos, dos 0 mas pueden estar unidos entre si para formar un anillo. Cuando aes 2 o
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3, los R21, los Rzz, los Rza, los R27, los R%® y los R® pueden ser individualmente iguales o diferentes entre si y un
grupo de R# y R%-R?® contenido en uno cualquiera de los ligandos y un grupo de R# y R%-R?® contenido en otro
ligando pueden estar unidos.

Los ejemplos del grupo hidrocarburo, el atomo de halégeno, el grupo sililo sustituido con hidrocarburo, el grupo que
contiene oxigeno, el grupo que contiene nitrdgeno, el grupo que contiene azufre, el grupo que contiene boro, el
grupo que contiene aluminio, el grupo que contiene fésforo, el grupo que contiene halégeno, el resto de compuesto
heterociclico, el gr szg)o qu2e9 contiene silicio, el gr upo qu e c ontiene ger manio y el gr upo que ¢ ontiene e stazrzio,
;egresentado por R™ a R”", pueden ser los mencionados como los ejemplos de aquellos representados por R* a

Como los compuestos de metales de transiciéon (A) y (A1), pueden emplearse los descritos en el documento JP-A-
2000-191713, el do cumento JP-A-2000-239312, el f olleto WO01/055231, el do cumento JP-A-2003-40953 o
similares, segun sea necesario.

En el método de la presente invencion, como el compuesto de metal de transicion (A), puede emplearse un solo tipo
de c ompuesto Unicamente, p ero, s egun s ea necesario, pueden c ombinarse y em plearse dos o m as tipos del
compuesto de metal de transicion (A) diferentes en estructura.

Compuesto de dieno (B)

El compuesto de dieno (B) empleado en el método para producir el compuesto organometalico (1) de la presente
invencion es un compuesto representado por la siguiente férmula general.

[Formula quimica 30]

e

Ra\ /R
AV
_RD/ r~|z T F}?d \R

f

En la férmula general (B), Q', Q% @, j, k, my n se definen cada uno de la misma manera que en la férmula general

(1).

R? a R" son cada uno independientemente un atomo de hidrégeno o un grupo hidrocarburo que tiene de 1 a 20
atomos de carbono, y puede ser un grupo formado mediante la sustitucion de una parte de los atomos de hidrégeno
del grupo hidrocarburo con un s ustituyente qu e contiene un he teroatomo excluyendo c arbono e hidrégeno. Los
ejemplos del grupo hidrocarburo incluyen grupos alquilo, grupos arilo y grupos aril alquilo que tienende 1 a20
atomos de carbono. Los ejemplos especificos de los mismos incluyen grupo metilo, grupo etilo, grupo propilo, grupo
isopropilo, grupo n-butilo, grupo sec-butilo, grupo terc-butilo, grupo isobutilo, grupo pentilo, grupo hexilo, grupo octilo,
grupo decilo, grupo ciclohexilo, grupo fenilo, grupo tolilo, grupo naftilo, grupo bencilo y grupo 2-feniletilo. Como de R®
aR', del atomo y los grupos anteriores, s on preferibles un atomo de hidrégeno, grupo metilo, grupo etilo, grupo
propilo, grupo fenilo, grupo bencilo, grupo 2-feniletilo y mas preferibles son un atomo de hidrégeno, grupo metilo,
grupo etilo y grupo fenilo y ain mas preferible un atomo de hidrégeno y grupo metilo.

Los ejemplos especificos del compuesto de dieno incluyen

compuestos de d ieno conjugado tales como 1,3-butadieno, 1, 3-pentadieno, 1, 3-hexadieno, 1, 3-heptadieno, 1 ,3-
octadieno, 1-fenil-1,3-butadieno, 1-fenil-2,4-pentadieno, isopreno, 2-etil-1,3-butadieno, 2-propil-1,3-butadieno, 2-butil-
1,3-butadieno, 2 -pentil-1,3-butadieno, 2 -hexil-1,3-butadieno, 2 -heptil-1,3-butadieno, 2 -octil-1,3-butadieno y 2-fenil-
1,3-butadieno;

compuestos dieno no ¢ onjugado en cadena tales c omo 1, 4-pentadieno, 3 -metil-1,4-pentadieno, 1, 4-hexadieno,3-
metil-1,4-hexadieno, 4-metil-1,4-hexadieno, 5-metil-1,4-hexadieno, 4,5-dimetil-1,4-hexadieno, 1,5-hexadieno, 3-metil-
1,5-hexadieno, 1,5-heptadieno, 3-metil-1,5-heptadieno, 1,6-heptadieno, 4-metil-1,6-heptadieno, 1, 6-octadieno, 4-
metil-1,6-octadieno, 7 -metil-1,6-octadieno, 1, 7-octadieno, 4 -metil-1,7-octadieno, 1, 7-nonadieno, 4 -metil-1,7-
nonadieno, 1,8-nonadieno, 4-metil-1,8-nonadieno, 1,8-decadieno, 5-metil-1,8-decadieno, 1,9-decadieno, 5-metil-1,9-
decadieno, 1,10-undecadieno y 1,11-dodecadieno;

compuestos de ftrieno tales como 1,4,7-octatrieno, 3-metil-1,4,7-octatrieno, 1,5,9-decatrieno y 4-metil-1,5,9-
decatrieno; compuestos de olefina ciclica tales como 5-metilen-2-norborneno, 5-vinil-2-norborneno, 5-(2-propenil)-2-
norborneno, 5-(3-butenil)-2-norborneno, 5-(1-metil-2-propenil)-2-norborneno, 5-(4-pentenil)-2-norborneno, 5-(1-metil-
3-butenil)-2-norborneno, 5-(5-hexenil)-2-norborneno, 5-(1-metil-4-pentenil)-2-norborneno, 5-(2,3-dimetil-3-butenil)-2-
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norborneno, 5 -(2-etil-3-butenil)-2-norborneno, 5 -(6-heptenil)-2-norborneno, 5 -(3-metil-5-hexenil)-2-norborneno, 5-
(3,4-dimetil-4-pentenil)-2-norborneno, 5 -(3-etil-4-pentenil)-2-norborneno, 5 -(7-octenil)-2-norborneno, 5 -(2-metil-6-
heptenil)-2-norborneno, 5 -(1,2-dimetil-5-hexenil)-2-norborneno, 5 -(5-etil-5-hexenil)-2-norborneno, 5 -(1,2,3-trimetil-4-
pentenil)-2-norborneno, d iciclopentadieno, 5 -etiliden-2-norborneno, 5 -isopropiliden-2-norborneno, 1, 1’-bi(3-
ciclopenteno), di  (3-ciclopentenil)metano, 1, 3-di(3-ciclopentenil)propano, 1, 4-di(3-ciclopentenil)butano,  di(3-
ciclopentenil)pentano, 3  -metil-1,1'-bi(3-ciclopenteno), 4  -(3-ciclopentenilmetil)-1-metil-1-ciclopenteno, 4  -(3-(3-
ciclopentenil)propil)-1-metil-1-ciclopenteno, 4-(4-(3-ciclopentenil)butil)-1-metil-1-ciclopenteno, 1,1'-bi(3-ciclohexeno),
di(3-ciclohexenil)metano, 1,3-di(3-ciclohexenil)propano, 1,4-di(3-ciclohexenil)butano y 1,5-di(3-ciclohexenil)pentano;
compuestos de dieno ciclicos tales como 6-clorometil-5-isopropenil-2-norborneno;

compuestos de di eno que c ontienen halégeno tales como 3-cloro-1,4-pentadieno, 3 -bromo-3-metil-1,4-pentadieno,
3-cloro-1,4-hexadieno, 3-cloro-3-metil-1,4-hexadieno, 3 -bromo-4-metil-1,4-hexadieno, 3 -cloro-5-metil-1,4-hexadieno,
3-bromo-4,5-dimetil-1,4-hexadieno, 3 -bromo-1,5-hexadieno, 3 -cloro-3-metil-1,5-hexadieno, 3 -bromo-1,5-heptadieno,
3-cloro-3-metil-1,5-heptadieno, 4 -bromo-1,6-heptadieno, 3-cloro-4-metil-1,6-heptadieno, 4-bromo-1,6-octadieno, 3 -
cloro-4-metil-1,6-octadieno, 4 -bromo-7-metil-1,6-octadieno, 4 -cloro-1,7-octadieno, 3-cloro-4-metil-1,7-octadieno, 4-
bromo-1,7-nonadieno, 4 -bromo-4-metil-1,7-nonadieno, 4 -bromo-1,8-nonadieno, 3-cloro-4-metil-1,8-nonadieno, 5-
bromo-1,8-decadieno, 3-cloro-5-metil-1,8-decadieno, 5 -bromo-1,9-decadieno, 3-cloro-5-metil-1,9-decadieno, 5-
bromo-1,10-undecadieno y 5-bromo-1,11-dodecadieno;

dienos que contienen silano tales como bisviniloxi silano, dimetil bisviniloxi silano, bisaliloxi silano, dimetilbis aliloxi
silano, d i(3-butenil)dimetil s ilano, bis(3-buteniloxi)silano, di metilbis(3-buteniloxi)silano, di (4-pentenil)dimetil s ilano,
bis(4-penteniloxi)silano, bis(4-penteniloxi)dimetilsilano, di(5-hexenil)dimetilsilano, bis(5-hexeniloxi)silano y bis(5-
hexeniloxi)dimetilsilano;

compuestos de dieno que c ontienen éster tales c omo 3 -butenilo-4-pentenoato, 4 -pentenil-4-pentenoato, 4 -
metoxicarbonil-1,7-octadieno y 4-metoxicarbonil-1,9-decadieno;

compuestos de dieno que contienen éter tales como divinil éter, dialil éter, di(4-buteniloxi)éter y di(5-hexeniloxi)éter;
compuestos de dieno que contienen siloxi tales como 4-trimetil siloximetil-1,7-octadieno y 4-trimetil siloximetil-1,9-
decadieno.

Estos compuestos de dieno estan generalmente disponibles o pueden producirse mediante métodos conocidos.
En el m étodo de | a pr esente i nvencion, c omo e | c ompuesto de d ieno ( B), puede e mplearse un solo tipo de
compuesto Unicamente, per o, segun sea nec esario, pueden combinarse y emplearse dos om as clases del

compuesto de dieno (B) diferentes en estructura.

Compuesto organometalico (C)

Un compuesto organometdlico (C) empleado para producir el compuesto organometalico (1) de la presente
invencion es un compuesto representado por la siguiente férmula general.
[Férmula quimica 31]

R-M-R (C)

En la férmula general (C), M es un atomo de magnesio, un atomo de cinc, un grupo Al-R" o un grupo Ga-R", y R"
es un atomo de hidrégeno, un grupo hidrocarburo, un atomo de haldégeno, un grupo que contiene silicio o un grupo
que contiene oxigeno. Pueden mencionarse ejemplos del grupo hidrocarburo, el atomo de halégeno, el grupo que
contiene silicio, el grupo que contiene oxigeno, representado por R' como los ejemplos definidos para la férmula
general (1). M es preferentemente un atomo de cinc o un grupo Al-R" mas preferentemente un atomo de cinc.

Dos R son cada uno independientemente un grupo hidrocarburo que tiene de 1 a 20 atomos de carbono, y pueden
ser un grupo formado mediante la sustitucion de una parte de los atomos de hidrégeno del grupo hidrocarburo con
un sustituyente que contiene un heteroatomo excluyendo carbono e hidrégeno.

Los ejemplos del grupo hidrocarburo, representados por R, incluyen grupos alquilo, grupos arilo y grupos aril alquilo,
que tienen de 1 a 20 atomos de c arbono. L os ejemplos especificos del mismo incluyen grupo metilo, grupo etilo,
grupo propilo, grupo i sopropilo, grupo n-butilo, grupo isobutilo, grupo s ec-butilo, grupo terc-butilo, grupo pentilo,
grupo neopentilo, grupo hexilo, grupo octilo, grupo decilo, grupo ciclohexilo, grupo fenilo, grupo tolilo, grupo naftilo,
grupo b encilo, grupo 2 -feniletilo, grupo trimetil silil metilo, grupo trietil silil metil, grupo trimetoxi silil metilo, g rupo
triisopropil silil metilo, grupo trifenil silil metilo, grupo terc-butil dimetil silil metilo, grupo trimetil silil etilo, grupo trietil
silil etilo, grupo trimetoxi silil etilo, grupo triisopropil silil etilo, grupo trifenil silil etilo y grupo terc-butil dimetil silil etilo.
De estos grupos hidrocarburo, son preferibles el grupo metilo, grupo etilo, grupo propilo, grupo isopropilo, grupo n-
butilo, grupo isobutilo, grupo sec-butilo, grupo terc-butilo, grupo neopentilo, grupo octilo, grupo fenilo, grupo bencilo,
grupo trimetil silil metilo y grupo trietil silil metilo; y son mas preferibles el grupo metilo, grupo etilo, grupo isopropilo,
grupo isobutilo, grupo terc-butilo, grupo fenilo, grupo bencilo y grupo trimetil silil metilo; y son ain mas preferibles el
grupo metilo, grupo etilo, grupo isopropilo, grupo feniloy grupo trimetil silil metilo. E stos se emplean solos o en
combinacién de dos o mas tipos.

Los ejemplos especificos del compuesto organometalico (C) incluyen:
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compuestos de organomagnesio tales como dibutil magnesio y dihexil magnesio,

compuestos de organocinc tales como dimetil cinc, dietilcinc, dipropil cinc, diisopropil cinc, dibutil cinc, difenil cinc,
dibencil cinc y bis(trimetilsiliimetil)cinc;

compuestos de organoaluminio tales como tri-n-alquil aluminios por ejemplo, trimetil aluminio, trietil aluminio, tri-
n-butil a luminio, tripropil aluminio, tripentil aluminio, trihexil aluminio, trioctil aluminio y tridecil a luminio; a Iquil
aluminios triramificadas, por ejemplo, triisopropil aluminio, triisobutil aluminio, tri-sec-butil al uminio, tri-terc-butil
aluminio, tri-2-metil butil aluminio, tri-3-metil butil aluminio, tri-2-metil pentil aluminio, tri-3-metil pentil aluminio, tri-
4-metil p entil aluminio, tri-2-metil hexil aluminio, tri-3-metil hexil aluminio y tri-2-etil hexil al uminio; tricicloalquil
aluminios, por ejemplo, triciclohexil aluminio y triciclooctil aluminio; triaril aluminios, por ejemplo, trifenil aluminio y
tritolil aluminio; hi druros de dialquil aluminio, p or ej emplo, hi druro de d iisobutil aluminio; y ¢ ompuestos de
organogalio tales como trimetil galio, trietil galio, tripropil galio y tributil galio.

En la presente invencidn, como el compuesto organometalico (C), puede em plearse Unicamente un solo tipo de
compuesto, pero, segun sea necesario, pueden c ombinarsey em plearse dos om &s c lases d el compuesto
organometalico (C) diferentes en estructura.

Con respecto a estos compuestos organometalicos, se ha sabido que la mezcla de compuestos organometalicos
que tienen el mismo metal permite que transcurra el intercambio de sustituyentes. En otras palabras, el empleo de
dos o m as tipos de compuestos organometalicos que tienen el mismo metal en una relacién arbitraria puede dar
como resultado el efecto de proporcionar un compuesto organometalico que tiene un sustituyente arbitrario en una
relacion arbitraria.

Ademas, mediante la adicidon secuencial de dos o mas compuestos organometdlicos diferentes en reactividad o
mediante la mezcla previa de dichos compuestos y la adicién de la mezcla, es posible introducir preferentemente
sustituyentes arbitrarios en los extremos representados por Ry R'" en la formula general (1), utilizando los dos tipos
diferentes de reactividades. De este modo, la reactividad en los extremos puede controlarse.

Estos compuestos organometalicos (C) estan facilmente disponibles en la industria o pueden sintetizarse mediante
métodos conocidos tales como el intercambio de halégeno metal y el intercambio de metales.

Componente cocatalizador (D)

En el método para producir el compuesto organometalico (1) de la presente invencién, en presencia del compuesto
de metal de transicion (A) como catalizador, se hace reaccionar el compuesto de dieno (B) con el compuesto
organometalico (C). En una realizacion preferible de la produccion, junto con el compuesto de metal de transicién (A)
como catalizador, se usa un componente cocatalizador (D). Los ejemplos del componente cocatalizador (D) incluyen
al menos un compuesto seleccionado entre:

(D-1) un compuesto organometalico,
(D-2) un oxi-compuesto de organoaluminio, y
(D-3) un compuesto que reacciona con el compuesto de metal de transicion para formar un par iénico.

(D-1) Los ejemplos especificos del compuesto organometalico incluyen compuestos organometalicos de los Grupos
1, 2,12 y 13 de la tabla periddica, tal como se describe a continuacion.

(D-1a) Compuestos de organoaluminio representados por la formula general: RamAI(ORb)anXq.
Enlaformula, R? y R® pueden seriguales o diferentes entre siy son grupos hidrocarburo que tienen de 1 a 15
atomos de carbono, preferentemente de 1 a 4 atomos de carbono; X es un atomo de haldégeno; y m satisface 0 < m

<3, nsatisface 0 <n <3, psatisface 0<p<3yqsatisface 0<sq<3ym+n+p+q=3.

(D-1b) Compuestos complejos de a Iquilo que contienen un metal del Grupo 1 d e la tabla periédica y aluminio y
representados por la siguiente formula: M2AIR?,.

Enlaférmula,M? esLi,Nao K; y R® esun grupo hidrocarburo que tiene de 1 a 15 atomos de ¢ arbono, y
preferentemente de 1 a 4 4tomos de carbono.

(D-1c) C ompuestos de di alquilo q ue c ontienen un metal del Grupo 20 del Grupo 12 del atabla periddicay
representados por la siguiente féormula: RZR°M®.

En la formula, R® y R® pueden ser iguales o diferentes entre si y son cada uno un grupo hidrocarburo que tiene de 1
a 15 atomos de carbono y preferentemente de 1 a 4 atomos de carbono; y M es Mg, Zn o Cd.

Los ejemplos de los compuestos organicos de aluminio (D-1a) incluyen:

compuestos de organoaluminio representados por la siguiente férmula: RamA|(ORb)3.m
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En la formula, R® y R® puede ser iguales o diferentes entre si y son cada uno un grupo hidrocarburo que tiene de 1 a
15 y preferentemente de 1 a 4 atomos de carbono; y m satisface preferentemente 1,5 <m < 3;
compuestos de organoaluminio representados por la siguiente formula: R? nAlX3.m

En la formula, R® es un grupo hidrocarburo que tiene de 1 a 15 atomos de carbono y preferentemente de 1 a 4
atomos de carbono; X es un atomo de halégeno; y m preferentemente satisface 0 <m < 3;
compuestos de organoaluminio representados por la siguiente férmula: R® nAlH3.m

En la formula, R* es un grupo hidrocarburo que tiene de 1 a 15 atomos de carbono y preferentemente de 1 a 4
atomos de carbono; y m preferentemente satisface 2<m<3;y
compuestos de organoaluminio representados por la siguiente férmula: R"’mA(ORb)nXq

En la formula, R%y R® pueden ser iguales o diferentes entre si y son cada uno un grupo hidrocarburo que tiene de 1
a 15 atomos de carbono y preferentemente de 1 a 4 atomos de carbono; X es un atomo de halégeno; m satisface 0
<m < 3, n satisface 0 <n <3, qsatisface0<q<3ym+n+q=23.

Los ejemplos especificos del compuesto de organoaluminio que pertenecen a (D-1a) incluyen tri(n-alquil)aluminios
tales ¢ omo t rimetilaluminio, trietilaluminio, t ri(n-butil)aluminio, tripropilaluminio, t ripentilaluminio, t rihexilaluminio,
trioctilaluminio y tridecilaluminio;

trialquilaluminios de cadena ramificada tales como triisopropilaluminio, triisobutilaluminio, tri(sec-butil)aluminio,
tri(terc-butil)aluminio, tri(2-metilbutil)aluminio, tri(3-metilbutil)aluminio, t ri(2-metilpentil)aluminio, tri(3-
metilpentil)aluminio,  tri(4-metilpentil)aluminio,  tri(2-metilhexil)aluminio,  tri(3-metilhexil)aluminio 'y  tri(2-
etilhexil)aluminio;

tricicloalquilaluminios tales como triciclohexilaluminio y triciclooctilaluminio;

triarilaluminios tales como trifenilaluminio y tritolilaluminio;

hidruros de dialquilaluminio tales como hidruro de diisobutilaluminio;

trialquenilaluminios tales como los representados por la formula (i-C4Hg)xAly (CsH10), (enla que x, y y z son cada
uno un numero positivo y z = 2x) incluyendo los ejemplos triisoprenilaluminio;

alcoxidos de a lquilaluminio tales como metéxido de i sobutilaluminio, etoxido de i sobutilaluminio e isopropéxido de
isobutilaluminio;

alcoxidos de di alquilaluminio t ales ¢ omo m etéxido de di metilaluminio, e téxido de di etilaluminioy butéxido d e
dibutilaluminio;

sesquialcoxidos de alquilaluminio tales como sesquietdxido de etilaluminio y sesquibutéxido de butilaluminio;
alquilaluminios p arcialmente al coxilados tales como | os q ue tienen una composicion promedio representada p or
R%25AI(0R)o55;

ariléxidos de d ialquilaluminio tales como fendxido de di etilaluminio, (2,6-di-t-butil-4-metilfenéxido) de dietilaluminio,
bis(2,6-di-t-butil-4-metilfendxido) de etilaluminio, (2,6-di-t -butil-4-metilfenoxido) de diisobutilaluminio y (2,6-di-t-butil-
4-metilfendxido) de isobutilaluminio;

haluros de dialquilaluminio tales como cloruro de dimetilaluminio, cloruro de dietilaluminio, cloruro de dibutilaluminio,
bromuro de dietilaluminio y cloruro de diisobutilaluminio;

sesquihaluros de alquilaluminiot ales como s esquicloruro de etilaluminio, s esquicloruro de bu tilaluminio y
sesquibromuro de etilaluminio;

alquilaluminios parcialmente halogenados tales como dihaluros de alquilaluminio incluyendo dicloruro de etilaluminio,
dicloruro de propilaluminio y dibromuro de butilaluminio;

hidruros de dialquilaluminio tales como hidruro de dietilaluminio e hidruro de dibutilaluminio;

alquilaluminios parcialmente hidrogenados tales como dihidruros de alquilaluminio incluyendo dihidruro de
etilaluminio y dihidruro de propilaluminio; y

alquilaluminios parcialmente alcoxilados y halogenados tales como et oxicloruro de e tilaluminio, butoxicloruro d e
butilaluminio y etoxibromuro de etilaluminio.

También son empleables compuestos analogos a (D-1a). Los ejemplos de dichos compuestos incluyen compuestos
de organoaluminio, en los que dos 0 mas compuestos de aluminio estan unidos a través de un atomo de nitrégeno,
tales como (CQH5)2A|N(CZH5)A|(CZH5)2.

Los ejemplos de los compuestos que pertenecen a (D-1b) incluyen LiAl(C2Hs)4 y LIAI(C7H15)4.

Los ejemplos de otros compuestos como los compuestos organometalicos (D-1) incluyen metil-litio, etil-litio, propil-
litio, b util-litio, br omuro de  metilmagnesio, clorurod e metilmagnesio, br omuro d e et ilmagnesio, ¢ loruro de
etilmagnesio, bromuro de propilmagnesio, cloruro de pr opilmagnesio, br omuro de b utilmagnesio, ¢ loruro de
butilmagnesio, dimetil magnesio, dietil magnesio, dibutil magnesio y butiletil magnesio.

También s on em pleables combinaciones de ¢ ompuestos capaces de f ormar | os c ompuestos de or ganoaluminio
anteriores en el s istema, incluyendo | os ejemplos un a c ombinacién de ha luro d e al uminio y al quil-litioy u na
combinacién de haluro de aluminio y alquilmagnesio.

De los compuestos organometalicos (D-1), son preferibles los co mpuestos de organoaluminio. Los compuestos
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organometalicos (D-1) se usan solos 0 se usan dos 0 mas tipos en combinacion.

Los ox i-compuestos d e or ganoaluminio ( D-2) pue den s er al uminoxanos ¢ onvencionales u oxi-compuestos de
organoaluminio insolubles en benceno como se describen en el documento JP-A-H02-78687.

Por ejemplo, puede prepararse aluminoxano convencional mediante los siguientes procedimientos y se obtiene
generalmente en forma de una solucién en un disolvente de hidrocarburo.

(1) Un compuesto de organoaluminio tal como trialquilaluminio se afiade a una suspension de medio de
hidrocarburo de un compuesto que contiene agua de adsorcién o una sal que contiene agua de cristalizacion, por
ejemplo, hidrato de cloruro de magnesio, hidrato de sulfato de cobre, hidrato de sulfato de aluminio, hidrato de
sulfato de niquel o hidrato de cloruro ceroso, para permitir que el compuesto de organoaluminio reaccione con el
agua de adsorcion o el agua de cristalizacion.

(2) Se permite que agua, hielo o vapor de agua actuen directamente sobre un compuesto de organoaluminio tal
como trialquilaluminio en un medio tal como benceno, tolueno, éter etilico o tetrahidrofurano.

(3) Se permite que un 6xido de organoestario tal como 6xido de dimetilestafio u 6xido de dibutilestafio reaccione
con un compuesto de organoaluminio tal como trialquilaluminio en un medio tal como decano, benceno o tolueno.

El aluminoxano puede contener una pequefa cantidad de un componente organometalico. Ademas, el disolvente o
el compuesto de or ganoaluminio sin reaccionar p uede separarse por d estilacién d e | a s olucién de al uminoxano
recogida y el destilado pueden volver a disolverse en un disolvente o puede suspenderse en un disolvente malo para
el aluminoxano.

Los ejemplos de los compuestos de organoaluminio utilizados en la preparacion de aluminoxanos incluyen los
compuestos de organoaluminio descritos anteriormente para los compuestos de organoaluminio que pertenecen a
(D-1a).

De estos, son preferibles los trialquilaluminios y tricicloalquilaluminios y es particularmente preferible el
trimetilaluminio. Lo s ¢ ompuestos de or ganoaluminio s e usan individualmente o seusandosom &astipos en
combinacion.

Los ejemplos de los disolventes utilizados en |a preparacién de aluminoxanos incluyen hidrocarburos aromaticos
tales c omo benceno, t olueno, x ileno, c umeno y cimeno; hidrocarburos alifaticos t ales ¢ omo pe ntano, hex ano,
heptano, octano, decano, dodecano, hexadecano y octadecano; hidrocarburos aliciclicos tales como ciclopentano,
ciclohexano, ciclooctano y metilciclopentano; fracciones de petréleo tales como gasolina, queroseno y aceite ligero; y
haluros tales como cloruros y bromuros de e stos hidrocarburos ar omaticos, alifaticos y aliciclicos. T ambién son
empleables éteres tales como éter etilico y tetrahidrofurano. De los disolventes, son particularmente preferibles los
hidrocarburos aromaticos o los hidrocarburos alifaticos.

El oxi-compuesto de organoaluminio insoluble en benceno contiene un componente de Al que es soluble en benceno
a 60 °C, por lo general en una cantidad de no mas del 10 %, preferentemente no mas del 5% y en particular
preferentemente no mas del 2 % en términos de atomos de Al. Es decir, el oxi-compuesto insoluble en benceno es
preferentemente insoluble o dificilmente soluble en benceno.

Los ejemplos de los oxi-compuestos de organoaluminio incluyen adicionalmente oxi-compuestos de organoaluminio
que contienen boro representados por la siguiente formula (l11):

[Formula quimica 32]

R31 R30 R31
\ /
Al—O0—B—0—Al I (m)
/ \

R31 R31

En la formula, R® es un grupo hidrocarburo que tiene de1 a 10 atomos de carbono; y R pueden ser iguales o
diferentes entre si y son cada uno un atomo de hidrégeno, un atomo de halégeno o un grupo hidrocarburo que tiene
de 1 a 10 4tomos de carbono.

Los ox i-compuestos de or ganoaluminio que contienen b oro r epresentados por | a f drmula general ( lll) pueden
prepararse permitiendo que un acido alquilbordnico representado por la formula general (1V):
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[Férmula quimica 33]
R*-B(OH)z s« (IV)

(en la formula, R* es el mismo grupo que se ha descrito anteriormente),
para r eaccionar c on un ¢ ompuesto de or ganoaluminio en un di solvente i nerte a una temperatura de -80°C a
temperatura ambiente durante 1 minuto a 24 horas en una atmdsfera de gas inerte.

Los ejemplos de los acidos alquilborénicos representados por la formula general (V) incluyen acido metilborénico,
acido etilboronico, acido isopropilborénico, acido n-propilborénico, acido n-butilborénico, acido isobutilborénico, acido
n-hexilbordnico, acido ciclohexilborénico, acido fenilbordnico, acido 3,5-difluoroboronico, acido
pentafluorofenilbordnico y acido 3,5-bis-(trifluorometil)fenilborénico. De estos, son preferibles el acido metilbordnico,
el &cido n-butilborénico, el &cido isobutilborénico, el &cido 3,5-difluorofenil-borénico y el acido
pentafluorofenilbordnico. Estos se usan solos o se usan dos o mas tipos en combinacion.

Los ejemplos de los compuestos de organoaluminio que se han de hacer reaccionar con los acidos alquilborénicos
incluyen los compuestos de organoaluminio descritos anteriormente para |los compuestos de or ganoaluminio que
pertenecen a (D-1a).

De es tos, son pr eferibles lost rialquilaluminiosy t ricicloalquilaluminios y son particularmente preferibles
trimetilaluminio, trietilaluminio y triisobutilaluminio. Estos se usan solos o se usan dos o mas tipos en combinacion.

Los oxi-compuestos de organoaluminio (D-2) mencionados anteriormente se usan individualmente o se usan dos o
mas tipos en combinacion.

Los compuestos (D-3) que reaccionan con el compuesto de metal de transicion para formar un par iénico (en lo
sucesivo en el presente documento, denominado "compuestos iénicos ionizados") son compuestos que reaccionan
con el compuesto de metal de transicidon representado por la férmula general (A) para formar un par iénico. Los
ejemplos d e dichos compuestos i ncluyen a cidos d e L ewis, ¢ ompuestos i 6énicos, compuestos de boranoy
compuestos de carborano como se describen en el documento JP-A-H01-501950, el documento JP-AH 01-502036,
el documento JP-A-H03-179005, el documento JP-A-H03-179006, el documento JP-A-H03-207703, el d ocumento
JP-A-H03-207704 y en la Patente de los EE.UU. N.° 5321106. También pueden emplearse heteropoli compuestos e
isopoli compuestos.

Los acidos de Lewis incluyen compuestos representados por BR3 (R es flior o un grupo fenilo que puede tener un
sustituyente tal c omo fldor, grupo metilo o grupo trifluorometilo). L os ejemplos e specificos i ncluyen trifluoroboro,
trifenilboro, tr is(4-fluorofenil)boro, t ris(3,5-difluorofenil)boro, t ris(4-fluorometilfenil)boro, t ris(pentafluorofenil)boro,
tris(p-tolil)boro, tris(o-tolil)boro vy tris(3,5-dimetilfenil)boro.

Los compuestos idnicos incluyen compuestos representados por la siguiente formula general (V):

[Formula quimica 34]

R34

® | e

R32 R33_..T R35 . e m (V)
RBG

En la férmula anterior, R% es, por ejemplo, H", catién carbonio, catién oxonio, catién amonio, catién fosfonio, catién
cicloheptiltrienilo o catién ferrocenio teniendo un metal de transicion.

R*® aR%* pueden ser iguales o diferentes entre si y son cada uno un grupo organico y preferentemente un grupo
arilo o un grupo arilo sustituido. Los ejemplos de los cationes carbonio incluyen cationes carbonio tri-sustituidos tales
como catidn trifenilcarbonio, cation tri(metilfenil)carbonio y cation tri(dimetilfenil)carbonio.

Los ejemplos de los cationes de amonio incluyen cationes trialquilamonio, tales como catién trimetilamonio, cation
trietilamonio, catién tripropilamonio, catién tributilamonio y catién tri(n-butil)amonio; cationes N,N-dialquilanilinio tales
como ¢ atién N ,N-dimetilanilinio, ¢ ation N,N-dietilanilinioy  catién N,N,2,4,6-pentametilanilinio; y c ationes
dialquilamonio tales como di(isopropil)amonio y catién diciclohexilamonio.
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Los ej emplos de | os c ationes f osfonio i ncluyen c ationes t riarilfosfonio t ales ¢ omo c atién trifenilfosfonio, cation
tri(metilfenil)fosfonio y catidn tri(dimetilfenil)fosfonio.

32 R es preferentemente cation carbonio o ¢ atibn amonio y en particular preferentemente catién trifenilcarbonio,
cation N,N-dimetilanilinio o catién N,N-dietilanilinio.

Los ejemplos de los compuestos idnicos incluyen adicionalmente sales de amonio sustituidas con trialquilo, sales de
N,N-dialquilanilinio, sales de dialquilamonio y sales de triarilfosfonio.

Los ejemplos especificos de las sales de amonio sustituidas con trialquilo incluyen tetrafenilborato de trietilamonio,
tetrafenilborato de tripropilamonio, tetrafenilborato de tri(n-butil)amonio, tetra(p-tolil)borato de trimetilamonio, tetra(o-
tolil)borato de trimetilamonio, tetra(pentafluorofenil)borato de tri(n-butil)amonio, tetra(o,p-dimetilfenil)borato de
tripropilamonio, te tra(m,m-dimetilfenil)borato de t ri(n-butil)Jamonio, t etra(p-trifluorometilfenil)borato det ri(n-
butil)amonio, tetra(3,5-ditrifluorometilfenil)borato de tri(n-butil)amonio y tetra(o-tolil)borato de tri(n-butil)amonio.

Los ejemplos de | as sales de N,N-dialquilanilinio incluyen tetrafenilborato de N,N-dimetilanilinio, tetrafenilborato de
N,N-dietilanilinio y tetrafenilborato de N,N,2,4,6-pentametilanilinio.

Los ejemplos de lass ales de di alquilamonio i ncluyen tetra(pentafluorofenil)borato de di (1-propil)amonio y
tetrafenilborato de diciclohexilamonio.

Los ejemplos de los compuestos idnicos incluyen adicionalmente tetraquis(pentafluorofenil)borato de trifenilcarbenio,
tetraquis(pentafluorofenil)borato de N ,N-dimetilanilinio, tetra(pentafluorofenil)borato de f errocenio, c omplejo de

pentafenilciclopentadienil trifenilcarbenio, complejo de pentafenilciclopentadienil N,N-dietilanilinio y compuestos de
boro representados por la siguiente férmula general (VI) o (VII).

[Formula quimica 35]

CFq
®
H (OEt); B

cFs/ 4 (VD)

(en la formula, Et indica grupo etilo.)

[Formula quimica 36]

CFy

@ ©
Na B

oF. ] 4 (VED)
s

Los ejemplos de los compuestos de borano incluyen:

decaborano (14);

sales de aniones tales como nonaborato de bis[tri(n-butil)Jamonio], decaborato de bis[tri(n-butil)amonio],
undecaborato de bis[tri(n-butilJamonio], dodecaborato de bis[tri(n-butil)amonio], decaclorodecaborato de bis]tri(n-
butil)amonio] y dodecaclorododecaborato de bis[tri(n-butil)Jamonio]; y

sales d e ani ones de bor ano m etalico t ales como cobaltato ( 1ll) d e bi s(dodecahidridododecaborato) de t ri(n-
butil)amonio y niquelato (lll) de bis(dodecahidridododecaborato) de bis[tri(n-butil)amonio].

Los ejemplos de los compuestos de carborano incluyen:
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sales de aniones tales como 4-carbanonaborano (14), 1,3-dicarbanonaborano (13), 6,9-dicarbadecaborano (14),
dodecahidrido-1-fenil-1,3-dicarbanonaborano, do decahidrido-1-metil-1,3-dicarbanonaborano, un decahidrido-1,3-
dimetil-1,3-dicarbanonaborano, 7, 8-dicarbaundecaborano ( 13), 2, 7-dicarbaundecaborano ( 13), unde cahidrido-
7,8-dimetil-dicarbaundecaborano, dodecahidrido-11-metil-2,7-dicarbaundecaborano, tri(n-butil)amonio-1-
carbadecaborato,  tri(n-butil)amonio-1-carbaundecaborato, tri(n-butil)amonio-1-carbadodecaborato,  tri(n-
butil)amonio-1-trimetilsilil-1-carbadecaborato, tri(n-butillamoniobromo-1-carbadodecaborato, tri(n-butil)amonio-6-
carbadecaborato (14), t ri(n-butil)amonio-6-carbadecaborato (12), tri(n-butillamonio-7-carbaundecaborato (13),
tri(n-butil)amonio-7,8-dicarbaundecaborato (12), tri(n-butil)amonio-2,9-dicarbaundecaborato (12), dod ecahidrido-
8-metil-7,9-dicarbaundecaborato de tri(n-butil)amonio, undecahidrido-8-etil-7,9-dicarbaundecaborato de tri(n-
butil)Jamonio, undecahidrido-8-butil-7,9-dicarbaundecaborato det ri(n-butil)amonio, u ndecahidrido-8-alil-7,9-
dicarbaundecaborato de tri(n-butil)Jamonio, unde cahidrido-9-trimetilsilil-7,8-dicarbaundecaborato de  tri(n-
butil)amonio y undecahidrido-4,6-dibromo-7-carbaundecaborato de tri(n-butil)amonio; y

sales de aniones de carborano de metal, tales como cobaltato (Ill) de bis(nonahidrido-1,3-dicarbanonaborato) de
tri(n-butil)amonio, ferrato (Ill) de bis(undecahidrido-7,8-dicarbaundecaborato) de tri(n-butil)Jamonio, cobaltato (lII)
de bi s(undecahidrido-7,8-dicarbaundecaborato) de t ri(n-butil)Jamonio, niquelato ( Ill) de bis(undecahidrido-7,8-
dicarbaundecaborato) de tri(n-butil)amonio, cuprato (lll) de bis(undecahidrido-7,8-dicarbaundecaborato) de tri(n-
butil)amonio, aurato (lll) de bis(undecahidrido-7,8-dicarbaundecaborato) de tri(n-butil)amonio, ferrato (Ill) de
bis(nonahidrido-dimetil-7,8-dicarbaundecaborato) de t ri(n-butil)amonio, cromato ( 1ll) de b is(nonahidrido-7,8-
dimetil-7,8-dicarbaundecaborato) det ri(n-butil)amonio, ¢ obaltato ( Ill)d e bi s(tribromooctahidrido-7,8-
dicarbaundecaborato) de tri(n-butilJamonio, cromato (lll) de bis(undecahidrido-7-carbaundecaborato) de tris][tri(n-
butil)amonio], manganato (IV) bis(undecahidrido-7-carbaundecaborato) de bis[tri(n-butil)amonio], cobaltato (Ill) de
bis(undecahidrido-7-carbaundecaborato) de b is[tri(n-butil)Jamonio] y niquelato ( 1V)d e bi s(undecahidrido-7-
carbaundecaborato) de bis[tri(n-butil)Jamonio].

Los heteropoli compuestos contienen un atomo seleccionado entre silicio, fosforo, titanio, germanio, arsénico y
estafio, y uno o mas atomos seleccionados entre vanadio, niobio, molibdeno y tungsteno. Los ejemplos de dichos
compuestos incluyen, au nque no se limitan al os mismos, ac ido fosfovanadico, acido ger manovanadico, acido
arsenovanadico, acido fosfonidbico, & cido ger manonidbico, &cido s iliconomolibdico, acido f osfomolibdico, a cido
titanomolibdico, acido germanomolibdico, ac ido ar senomolibdico, &cido estannomolibdico, acido fosfotungstico,
acido germanotungstico, acido estannotungstico, acido fosfomolibdovanadico, acido fosfotungstovanadico, acido
germanotungstovanadico, &acido fosfomolibdotungstovanadico, acido germanomolibdotungstovanadico, acido
fosfomolibdotungstico, acido fosfomolibdoniébico; sales de es tos acidos, tales como s ales de e stos acidos con
metales del Grupo 1 o Grupo 2 de la tabla periddica tales como litio, sodio, potasio, rubidio, cesio, berilio, magnesio,
calcio, estroncio y bario; y sales organicas de los acidos anteriores tales como sales de trifeniletilo.

Los compuestos i 6nicos i onizados anteriores ( D-3) se u san i ndividualmente oseusandosom astiposen
combinacion.

En la produccion del compuesto organometélico (1) de la presente invencion, el compuesto de metal de transicion
(A) puede usarse individualmente. Como alternativa, con el compuesto de metal de transiciéon (A), puede usarse al
menos un componente cocatalizador (D) seleccionado entre el compuesto organometalico (D-1), el oxi-compuesto
de organoaluminio (D-2) y el compuesto (D-3) que reacciona con el compuesto de metal de transicion para formar un
par ionico.

En la presente invencién, el compuesto organometalico (C) y el componente cocatalizador (D) pueden ser el mismo
compuesto.

Vehiculo (E)

En I a pr oduccion de | compuesto or ganometalico (1) de | a pr esente invencion, con el c ompuesto d e m etal de
transicion (A) y opcionalmente con al menos un c omponente cocatalizador (D) seleccionado entre el compuesto
organometalico ( D-1), el ox i-compuesto ( D-2) y el c ompuesto i énico ionizado (D-3), puede us arse s egun s ea
necesario un vehiculo (E), que se describe a continuacién y/o un componente de compuesto organico (F), que se
describe a continuacion.

El vehiculo (E) es un compuesto inorganico o un organico en forma de sélido en forma de particulas granulares o
finas.

Los ¢ ompuestos inorganicos preferidos incluyen oéxidos porosos, haluros inorganicos, minerales de arcilla y
compuestos es tratificados d e intercambio i 6nico excluyendo los minerales de ar cilla. Los e jemplos de | os 6 xidos
porosos incluyen SiO», Al,O3, MgO, ZrO, TiO2, B203, CaO, Zn0O, BaO, ThO2 y compuestos complejos o mezclas
que contienen estos 6xidos, tales como zeolita natural o sintética, SiO2-MgO, SiO2-Al;03, SiO2-TiO2, SiO2-V20s,
Si02-Cr203 y S i02.TiO2-MgO. De és tos, son pr eferibles compuestos que contienen S iO2 y/o A 1,03 como
componente principal.

Los o6xidos inorganicos pueden contener pequefias cantidades de componentes de carbonato, sulfato, nitrato y
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oxido, tales como Na>COs3;, K2CO3, CaCO3, MgCO3, NazSO4, Al2(SO4)s, BaSO4, KNO3, Mg(NO3)2, Al(NO3)s,
Nazo, K20 Yy Li20.

Los &xidos p orosos tienen diferentes propiedades de pendiendo del tipoy proceso de preparacién. E| vehiculo
utilizado en la presente invencion tiene preferentemente un diametro de particula de 10 a 300 pm preferentemente
de 20 a 200 pm, una superﬁme especifica de 50 a 1.000 m /g preferentemente de 100 a 700 m ¥l gy un volumen de
poros de 0,3 a 3,0 cm /g Si es necesario, el vehiculo puede calcinarse a 100 a 1000 °C y, preferentemente, de 150
a 700 °C antes de su uso.

Los ejemplos de los haluros inorganicos incluyen MgClz, MgBrz2, MnCl2 y MnBr,. Los haluros inorganicos pueden
usarse tal como son o pueden usarse después de ser pulverizados con un molino de bolas o un molino oscilante.
Los haluros inorganicos pueden disolverse en un disolvente tal como alcohol y pueden precipitar en forma de
particulas finas con un agente de precipitacion.

El vehiculo (E) puede ser arcillas y las arcillas por |o general estan compuestas principalmente de minerales de
arcilla. Los compuestos estratificados de intercambio idnico son compuestos que tienen una estructura cristalina en
la que | os planos formados m ediante e nlace iénico o s imilar estan apilados uno sobre otro en paralelo con una
resistencia de unién débil, y en la que los iones contenidos en la misma son intercambiables. La mayoria de los
minerales de arcilla son compuestos estratificados de intercambio idnico. Las arcillas, los minerales de arcillay los
compuestos estratificados de intercambio i6nico no se limitan a compuestos naturales, sino que incluyen productos
sintéticos.

Los e jemplos de los c ompuestos e stratificados de intercambio i dnico incluyen aqu ellos que tienen es tructuras
cristalinas estratificadas tales como una estructura de empaquetado mas cercana a la hexagonal, una estructura de
antimonio, una estructura de CdCl, y una estructura de Cdl>..

Los ej emplos de | os m inerales de ar cilla i ncluyen c aolin, bent onita, ar cilla kibushi, ar cilla gairome, al ofano,
hisingerita, pirofilita, mica, montmorillonita, vermiculita, clorita, paligorskita, caolinita, nacrita, dickita y haloisita. Los
ejemplos de los compuestos estratificados de intercambio iénico incluyen sales de metales polivalentes y acidos
cristalinos tales como a-Zr(HAsO4)2.H20, a-Zr(HPO4)2, a-Zr(KPO4)2.3H20, a-Ti(HPO4)2, a-Ti(HAsO4)2°H20, a-
Sn(HPO4)2.H20, y-Zr(HPO4)2, y-Ti(HPO4)2 y y-Ti(NH4PO4)2.H20.

Las arcillas, los minerales de arcilla y los compuestos estratificados de intercambio idénico preferentemente tienen un
volumen de poro, como se mide en poros que tienen un radio de nomenos de 20 A (1 A = 107" m) medlante un
método de penetracion de mercurio, de no menos de 0,1 cm3/g y en partlcular preferentemente de 0,3a cm /g El
volumen de poro se mide en los poros que tienen un radio de 20 a 3x10* A (1A= 10” m) mediante un método de
penetraciéon de mercurio usando un porosimetro de mercurio.

Conseguir una alta actividad de polimerizacion tiende a ser dificil si el vehiculo tiene un volumen de poro de menos
de 0,1 cc/g como se mide en poros que tienen un radio de no menos de 20 A (1 A = 10-10 m). También es preferible
que las arcillas y los minerales de arcilla se sometan a tratamientos quimicos.

Son empleables cualesquier tratamientos quimicos, por ejemplo, unt ratamiento de s uperficie para e liminar | as
impurezas en la superficie y un tratamiento para modificar la estructura cristalina de los minerales de arcilla. Los
ejemplos de dichos tratamientos quimicos incluyen el tratamiento con acido, el tratamiento con alcali, el tratamiento
con sal y el tratamiento con una sustancia organica. El tratamiento con acido elimina las impurezas de la superficie y
también provoca la elucion de cationes tales como Al, Fey Mg en la estructura cristalina para aumentar el area
superficial. E | tratamiento con al cali de struye la e structura cristalina de la arcilla para provocar el cambio en |a
estructura de | a arcilla. El tratamiento con sal y el tratamiento con la s ustancia or ganica producen, p or ejemplo,
materiales c ompuestos i 6nicos, m ateriales c ompuestos moleculares o d erivados or ganicos para c ambiar el area
superficial o la distancia entre estratos.

El compuesto estratificado de intercambio i6nico puede ser un compuesto estratificado en el que los iones
intercambiables entre los estratos se han intercambiado con otros iones grandes y voluminosos usando propiedades
de intercambio i6nico para agrandar la distancia entre los estratos. Los iones voluminosos desempefian un papel de
tipo columna para soportar la estructura estratificada y generalmente se denominan pilares. La introduccién de otras
sustancias ent re los es tratos de un ¢ ompuesto e stratificado s e d enomina i ntercalacion. Los e jemplos de | os
compuestos huéspedes que se han de intercalar incluyen c ompuestos i norganicos cationicos tales como TiCls y
ZrCly; alcoxidos metalicos tales como Ti(OR)4, Zr(OR)4, PO(OR)3 y B(OR)3 (R es un grupo hldrocarburo o similar); y
iones de hidréxido metalico tales como [AI1304(OH)24] [Zr4(OH)14] y [Fe3sO(OCOCH;3)s]". Estos compuestos se
usan solos o se usandoso mastiposenc ombmamon La |ntercalacién de los c ompuestos ant eriores puede
realizarse en presencia de polimeros obtenidos mediante hidrdlisis de alcdxidos metalicos tales como Si(OR)4,
Al(OR)3 y Ge(OR)4 (R es un grupo hidrocarburo o similar) o en presencia de compuestos inorganicos coloidales
tales como SiO,. Los ejemplos de los pilares i ncluyen 6 xidos pr oducidos p or | a intercalacion de los i ones de
hidréxido de metal anteriores entre los estratos seguida de deshidratacion térmica.
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Las arcillas, los minerales de arcilla y los compuestos estratificados de intercambio idnico pueden usarse tal como
son o pueden usarse después de ser sometidos a molienda con bolas, tamizado o similar. Ademas, pueden usarse
después de ser sometidos a adsorcion de agu a o tratamiento de deshidratacién térmica. Ademas, pueden usarse
solos o pueden usarse dos 0 mas tipos en combinacion.

De es tos ¢ ompuestos i norganicos, son pr eferibles los minerales de ar cilla y son par ticularmente pr eferibles
montmorillonita, vermiculita, hectorita, tenorita y mica sintética.

Los ejemplos de los compuestos organicos empleables como vehiculo (E) incluyen compuestos sélidos en forma de
particulas granulares o finas que tienen un di ametro de particula de 10 a 300 ym. Dichos c ompuestos i ncluyen
(co)polimeros producidos usando a-olefinas que tienen de 2 a 14 atomos de carbono tales como etileno, propileno,
1-buteno y 4 -metil-1-penteno como componente principal, (co)polimeros pr oducidos usando v inilciclohexano o
estireno como componente principal y productos modificados de estos polimeros.

Componente de compuesto organico (F)

El componente de compuesto organico (F) se usa opcionalmente para mejorar el rendimiento catalitico. Los
ejemplos del compuesto organico incluyen, pero no se limitan a, alcoholes, compuestos fendlicos, acidos
carboxilicos, compuestos de fésforo y sulfonatos.

Como los alcoholes, se emplean por lo general los representados por R*-OH. En el presente documento, R* es un
grupo hidrocarburo que tiene de 1 a 50 atomos de carbono o un grupo hidrocarburo halogenado que tiene de 1 a 50
atomos de carbono. Son preferibles los representados por la formula anterior en la que R %es un grupo hidrocarburo
halogenado.

Como los compuestos fendlicos, se emplean por lo general los representados por R*-OH. En el presente documento,
como R, son preferibles aquellos en | os que la posicién a,a' en el grupo hidroxilo esta sustituida con un gr upo
hidrocarburo que tiene de 1 a 20 atomos de carbono.

Como | os & cidos carboxilicos, se emplean por lo general | os representados por R*-COOH.R*'" esun gr upo
hidrocarburo que t iene de 1 a 50 & omos de carbono o un grupo hidrocarburo halogenado que t iene de 1a 50
atomos de carbono y en particular preferentemente un grupo hidrocarburo halogenado que tiene de 1 a 50 atomos
de carbono.

Como compuestos de fésforo preferidos, se emplean preferentemente acidos fosféricos que tienen un enlace P-O-H,

fosfatos qu e tienen un enlace P -O-H y compuestos de éxido de fosfina que tienenun enlace P=0. Comolos
sulfonatos, se emplean los representados por la siguiente formula general (VIII).

[Formula guimica 37]

O
(Xm—rD_M“m O____::ﬁ “"""’R43 . s . (1}[[[)

O n
En la férmula anterior, M" es un elemento de los Grupos 1 a 14 de la tabla periddica; R* es un atomo de hidrégeno,
un grupo hidrocarburo que tiene de 1 a 20 atomos de carbono o un grupo hidrocarburo halogenado que tiene de 1 a
20 atomos de carbono;
X es un dtomo de hidrégeno, un atomo de haldégeno, un grupo hidrocarburo que tiene de 1 a 20 4tomos de carbono
0 un grupo hidrocarburo halogenado que tiene de 1 a 20 4&tomos de carbono; m es un nimero enterode 1a7;ynes

un numero enterode 1 a 7.

Condiciones de produccién del Compuesto Organometalico (1)

En el método de produccion del compuesto organometalico (1) de la presente invencién, en presencia del
compuesto de metal de transiciéon (A), el compuesto de dieno (B) y el compuesto organometalico (C), de los cuales
los dos son materias primas, se hacen reaccionar entre si, usando opcionalmente el componente cocatalizador (D),
el vehiculo (E) y el componente de compuesto organico (F).

En la reaccion, puede usarse o puede no usarse un disolvente, pero la reaccion se realiza preferentemente en una
solucion usando un disolvente de hidrocarburo inerte. Los ej emplos de disolventes de hidrocarburo inertes
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empleables incluyen hidrocarburos alifaticos tales como propano, butano, pentano, hexano, heptano, octano,
decano, dodecano y queroseno; hidrocarburos aliciclicos tales como ciclopentano, ciclohexano y metilciclopentano;
hidrocarburos aromaticos tales como benceno, tolueno y xileno; hidrocarburos halogenados tales como cloruro de
etileno, clorobenceno y diclorometano; y mezclas de estos disolventes.

La relacion del compuesto de dieno (B) en el compuesto organometélico (C), de los cuales los dos son m aterias
primas, es de manera que la relacion molar [(B)/(C)] esta generalmente en el intervalo de 0,2 a 5, preferentemente
de 0,5 a 4, mas preferentemente de 0,6 a 3, aun mas preferentemente de 0,8 a 2.

El compuesto de metal de transicion (A) se usa en una cantidad con respecto al compuesto de dieno (B) de manera
que la relacion molar [(A)/(B)] estd generalmente en el intervalo de 0,00001 a 1, preferentemente de 0,0001 a 0,1,
mas preferentemente de 0,001 a 0,05, aun mas preferentemente de 0,005 a 0,03.

La cantidad de uso del componente cocatalizador (D) es c omo seindica a c ontinuacion. Cuando s e usa el
compuesto organometdlico (D-1),| ac antidad delm ismoes de manera que lar elacién m olar [(D-1)/M]d el
componente (D-1) con respecto atodos | os atomos de metal de transicion (M') en el compuesto d e metal de
transicion (A) esta generalmente en el intervalo de 0,01 a 100000 y preferentemente de 0,05 a 50000. Cuando se
usa el oxi-compuesto de organoaluminio (D-2), la cantidad del mismo es de manera que la relaciéon molar [(D-2)/M']
del atomo de aluminio en el componente (D-2) con respecto al atomo de metal de transiciéon (M') en el compuesto de
metal de transicion (A) estd generalmente en el intervalo de 10 a 500000 y preferentemente de 20 a 100000.
Cuando se usa el compuesto idnico ionizado (D-3), la cantidad del mismo es de manera que la relaciéon molar [(D-
3)/M’] del c omponente ( D-3) con respecto al atomo de metal de t ransicion (M’) en el c ompuesto de metal de
transicion (A) esta generalmente en el intervalo de 1 a 10 y preferentemente de 1 a 5.

La cantidad de uso del componente de compuesto organico (F) es como se indica a continuacion. Cuando se usa el
compuesto or ganometalico (D-1)c omo el componente ¢ ocatalizador (D), | a relacion m olar [(F)/(D-1)] es ta
generalmente en el intervalo de 0,01 a 10 y preferentemente de 0,1a5 . Cuando se usa el oxi-compuesto de
organoaluminio (D-2) como el componente cocatalizador (D), la relacién molar [(F)/(D-2)] esta generalmente en el
intervalo de 0,001 a 2 y preferentemente de 0,005 a 1. Cuando el compuesto idnico ionizado (D-3) se usa como el
componente (D), la relacion molar [(F)/(D-3)] esta generalmente en el intervalo de 0,01 a 10 y preferentemente de
0,1a5.

En el método de | a presente i nvencion, la presion en la reaccidon no e sta particularmente limitada y es po sible
cualquiera entre la presion normal, la presion reducida y la presién aumentada. La reaccién por lo general se realiza
preferentemente en una atmosfera de gas inerte, pero puede realizarse en copresencia de hidrégeno, segun sea
necesario. Si el hidrégeno esté copresente, se genera un compuesto organometalico (1) que tiene una estructura en
la que se afiadié un atomo de hidrégeno en lugar del grupo R o el grupo R" del compuesto organometalico (C). Si
se usa hidrogeno, el uso del mismo es de manera que la relacion molar [hidrégeno/(C)] por lo general se convierte
en de 0,001 a 100, preferentemente de 0,01 a 50. Puede burbujearse hidrégeno en una solucion de r eaccion. La
presién no esta particularmente limitada y es posible cualquiera entre la presion normal, la presion reduciday la
presion aumentada.

La temperatura en la reaccién entre el compuesto de di eno (B) y el compuesto or ganometalico (C) esta por lo
general en el intervalo de -80 a 10 0 °C, preferentemente de -30 a 60 °C, en particular preferentemente de -20 a
50 °C. Lar eaccion pue de realizarse en forma di scontinua, s emicontinua o ¢ ontinua. El tiempo de r eaccién es
normalmente de 1 minuto a 100 horas, preferentemente de 5 minutos a 50 horas.

En la reaccion, el compuesto de metal de transicion (A), el compuesto de dieno (B) y el compuesto organometalico
(C), el componente cocatalizador (D), el vehiculo (E) y el componente de ¢ ompuesto organico (F), que se usan
opcionalmente, pueden a fiadirse y m ezclarse en cualquier or den. P or ej emplo, e | c ompuesto de dieno ( B), el
vehiculo (E), el componente de compuesto organico (F), el compuesto organometalico (C), e | componente
cocatalizador (D) y el compuesto de metal de transicidon (A) se afiaden en este orden.

El compuesto organometalico (1) de la presente invencion generado después de la finalizaciéon de la reaccion puede
purificarse, segun sea necesario, mediante métodos tales como filtracién, recristalizacion, destilacion y absorcion.
Por ejemplo, un liquido de mezcla de reaccién se somete a filtracion con el fin de eliminar los compuestos insolubles,
tales como un vehiculo y un residuo de catalizador, y del material resultante se eliminan a presién reducida un
disolvente y un compuesto organico restante. Después, el material obtenible se disuelve de nuevo en un disolvente y
la solucion se somete a enfriamiento, tratamiento por recristalizacion y similares.

En la reaccién para producir el compuesto organometalico (1) de la presente invencién, el compuesto de dieno (B) y
el compuesto organometalico (C), de los cuales los dos son materias primas, se unen entre si por una reaccion
elemental como se representa por la siguiente formula general (esta formula normalmente muestra solo una parte
implicada en la reaccion y, por tanto, no muestra toda la reaccion).
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[Formula quimica 38]

™\ Th T
R—M—R + /C=Cl}—"" R R"'"‘M'“Cl:"{l;m y/o R'—M—"CI:'"-"
R® R° R® R® R"*-EI:‘—-R
pt
adicién 1,2 adicién 2,1

Como se muestra en la formula anterior, las formas de unién incluyen la adicién 1,2 y la adicioén 2,1. Si la reaccién
entre el compuesto de dieno (B) y el compuesto organometalico (C) ha transcurrido exclusivamente por adicion 1,2,
5 el compuesto organometalico (1) generado se representa como se muestra en la siguiente formula general (i). Si la
reaccion entre el compuesto de dieno (B) y el compuesto organometalico (C) ha transcurrido exclusivamente por
adicion 2,1, el compuesto organometalico (1) generado se representa como se muestra en la siguiente férmula
general (iii). Si la reaccion entre el compuesto de dieno (B) y el compuesto organometalico (C) ha transcurrido por
adicion 1,2 y adicion 2,1, de forma alternada, el compuesto organometalico (1) generado se representa como se
10  muestra en la siguiente general formula (ii).

[Féormula quimica 39]

RE R l o
R—M (lz——cI: QTHQQ}(—{(f ij)_m R (i)
A ]
Rt’ R¢ Rd Rf .
RC R Re I
[ By | |
R M C [\Q QQ}(—{QB' C—C—M—+—R (11)
b bl
RE—C—R '
|
Rb
Re Rd
|l Ha) |
M C Q@2 H+a8 C—M~——R (iii)
o
n
T
R8——C—R R—C—R®
L |

Las relaciones c orrespondientes entre los sustituyentes en las formulas anteriores (i) a (iii) y los de la formula
15 general del compuesto organometalico (1) se indican en la siguiente Tabla 1. Como se indica en la tabla, h y p son
cada uno 1 cuando ocurre la adicién 1,2 y son cada uno 0 cuando ocurre la adicién 2,1.

[Tabla 1]
Férmula (1) R’ R? R® R* R® R® R’ R® R? R h | p
Formula (i) R R? R® R R° R R R® R' R |1 1
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Formula (1) R’ R? § R* R® R® R’ R® § R°[h | p
Férmula (ii) R R® |R°R°RC-| - - R R R® R' R|o] 1
Formula (iii) R R°® |R?R°RC-| - - - - R® |RRRC-| R | 0| 0

El compuesto organometalico (1) de la presente invencion, si se produce mediante el método anterior, por lo general
se genera como una mezcla de adicién 1,2 y adicion 2,1. La proporcién entre la adicion 1,2 y la adicién 2,1 puede
variarse cambiando los tipos del compuesto de metal de transiciéon (A), el compuesto de dieno (B) y el compuesto
organometalico (C) que se van a emplear, las condiciones de reaccion y similares. Especificamente, en general, el
aumento de la temperatura de reaccion disminuye la proporcion de adiciéon 1,2, mientras que la disminucion de la
temperatura de reaccién disminuye la proporcion de adicion 2,1, aunque esto depende de los tipos de compuesto del
metal de transicién (A), el compuesto de dieno (B) y el compuesto organometalico (C) que se van a emplear.

La proporcién entre la adicion 1,2 y la adicién 2,1 puede calcularse a partir de una sefial de carbono en la posiciéon a
de un metal por RMN 3c.

Como alternativa, la proporcién puede calcularse a partir del cambio de estructura del compuesto de dieno (B).
Especificamente, una mezcla obtenida de los compuestos organometalicos (i), (ii) y (iii) se hace reaccionar con agua
0 un ac ido, para convertir de este modo un e nlace m etal-carbono en un e nlace hidrégeno-carbono. Mediante el
analisis de | a relacion de abundancia de unam ezcla d e c ompuesto organico ob tenida, puede c alcularse la
proporcion de insercidon. En particular, tomando previamente los tiempos de retencién de los compuestos organicos
correspondientes a | os compuestos organometalicos (i), (ii) y (iii) y realizando el analisis usando cromatografia de
gases, puede calcularse facilmente la relacion de las cantidades de los compuestos organometalicos (i), (ii) y (iii) y, a
partir del valor, pueden calcularse facilmente las proporciones de insercion.

La reaccion para producir el compuesto organometalico (1) genera un compuesto de cadena y un compuesto ciclico.
Normalmente, como s e muestra en| as s iguientes formulas, la reaccién del c ompuesto de di eno (B) conel
compuesto organometalico (C) en una relacion equimolar da como resultado la generacién de un compuesto ciclico
de este tipo representado por (iv) o un c ompuesto de cadena de este tipo como se representa por (v); la reacciéon
que implica una exceso del compuesto de dieno (B) da como resultado la generacion de un compuesto de cadena
de este tipo como se representa por (vi); y la reaccién que implica un exceso del compuesto organometalico (C) da
como resultado la generacion de un ¢ ompuesto de cadena de este tipo representado por (vii) (En las siguientes
férmulas generales, todas las formas de unién son adiciéon 1,2, pero lo anterior se aplica en el caso de la adicion 2,1
también.
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[Formula quimica 40]

R® R " R
Ll
L]

RP R® RS R 1

R—M é—i{a{—l—%—~m—-——%—l~{a}»c=c< (v

Ré R R° R? R R Re R R RY

\ % ] ] A[ ]Ll | | | {% /
C=C—+0+—C—C—MT—-C—C—HQ+—C—C—M C—C—(}—-C=C (v i)

S L L L LR

en la que ——%Qi—‘muestra —IF(Q?HQ?%ECEH;
1
n

A condicidon de que cuando se hacen reaccionar d moles del compuesto de dieno (B) con z moles del compuesto
organometalico (C), y la valencia del metal en el compuesto organometélico se define como k, el nimero de r en la
férmula g eneral, que es el numero de una unidad de repeticién promedio puede c alcularse como se indica a
continuacion.

1)d>kz/2>0,5

Se genera el compuesto de cadena representado por la formula general (vi) y el valor de r puede calcularse como se
indica a continuacion:

r=[2d/ (2d-kz) ]1-k
2) kz/2 > d:

Se genera el compuesto de cadena representado por la férmula general (vii) y el valor de r puede calcularse como
se indica a continuacion:

r=2d/ (kz-2d)

Cuando el r obtenido en las relaciones anteriores es un nimero con un punto decimal, el nimero se redondea a un
entero mas cercano.
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El compuesto organometalico (1) de la presente invencion, si se produce mediante el método anterior, por lo general
se genera como una mezcla de un compuesto de cadena y un compuesto ciclico.

[Uso del Compuesto Organometélico (1)]

El compuesto or ganometalico (1) de | a pr esente invencién puede usarse como un ag ente d e t ransferencia de
cadenas, en particular como un agente de transferencia de cadenas reversible en la reaccién de polimerizaciéon de
un compuesto que contiene dobles enlaces y es capaz de producir un polimero que tiene un enlace carbono-metal
en ambos extremos. Mediante el uso del compuesto organometalico (1) de la presente invencién como un agente de
transferencia de cadenas, por ejemplo, de acuerdo con los métodos descritos en el documento JP-A-2008-533277 y
el folleto WO-2003-014046, s e gener a formalmente un polimero en el enlace entre carbono y m etal de a mbos
extremos del c ompuesto or ganometalico. C omo r esultado, i ncluso en la misma condicién, puede obt enerse un
polimero con peso molecular doble que tiene un enlace carbono-metal en ambos extremos.

Por ejemplo, la reaccion entre el compuesto organometalico (1) con a-olefinas lineales o ramificadas que tienen de 2
a 30 atomos de carbono, olefinas ciclicas, dienos o polienos, o compuestos de vinilo aromaticos, puede producir un
compuesto organometalico (5) representado por la siguiente formula general (5).

[Féormula quimica 41]

— —

RZ R R® RS
R‘—A,(——“M——A,—'—C‘(C 7 Q‘}_——(QZ)—(QE‘ C)—'C-—AZ—M——AW—'—R’”
o R i

n
R® R R" R

- i (5)

En la féormula general (5), A es una unidad derivada de una o-olefina lineal o ramificada que tiene de 2 a 30 4tomos
de carbono, una olefina ciclica, un dieno, un polieno o un compuesto de vinilo aromatico; x, y, z y w son cada uno un
numero enterode 1 o mas; x +y + z+ w = 8 a 100000.

M, Q', Q% @3 h, hKk,m,npy R' a R se definen de la misma manera que en la férmula general (1).

En la férmula general (5), A deriva de una a-olefina lineal o ramificada que tiene de 2 a 30 atomos de carbono, una
olefina ciclica, un dieno, un polieno o un compuesto de vinilo aromatico.

Los ejemplos de dichos compuestos incluyen:

a-olefinas lineales o ramificadas que tienen de 2 a 30 4tomos de carbono, preferentemente de 2 a 20 4tomos de
carbono, tales como etileno, propileno, 1-buteno, 2 -buteno, 1 -penteno, 3 -metil-1-buteno, 1 -hexeno, 4 -metil-1-
penteno, 3 -metil-1-penteno, 1-octeno, 1-deceno, 1-dodeceno, 1-tetradeceno, 1-hexadeceno, 1-octadeceno, 1 -
eicoseno, vinilciclopentano, vinilciclohexano, allilciclopentano y allilciclohexano;

olefinas ciclicas que tienen de 3 a 30 atomos de carbono, preferentemente de 3 a 20 atomos de carbono, tales
como c iclopenteno, ciclohepteno, no rborneno, 5 -metil-2-norborneno, t etraciclododeceno y 2-metil-1,4,5,8-
dimetano-1,2,3,4,4a,5,8,8a-octahidronaftaleno;

mono- o p oli-alquil e stirenos, t ales como e stireno, o -metilestireno, m -metilestireno, p -metilestireno, o, p-
dimetilestireno, o-etilestireno, m-etilestireno y p-etilestireno;

compuestos de vinilo aromaticos tales como 3-fenilpropileno, 4-fenilpropileno y a-metilestireno; y

dienos o polienos ciclicos o de cadena que tienen dos o mas enlaces dobles que tienen de 4 a 30 atomos de
carbono, preferentemente de 4 a 20 atomos de carbono, tales como butadieno, isopreno, 4-metil-1,3-pentadieno,
1,3-pentadieno, 1,4-pentadieno, 1,5-hexadieno, 1,4-hexadieno, 1,3-hexadieno, 1,3-octadieno, 1,4-octadieno, 1,5-
octadieno, 1, 6-octadieno, 1, 7-octadieno, etilideno norborneno, vinil norborneno, d iciclopentadieno, 7 -metil-1,6-
octadieno, 4-etilideno-8-metil-1,7-nonadieno y 5,9-dimetil-1,4,8-decatrieno.

La reaccién entre el compuesto organometalico (1) con el dieno o polieno anterior puede proporcionar un polimero
con ramificaciones en Ay, Ay, A,y Ay de la formula general (5). Dicho polimero ramificado también se incluye en el
compuesto organometalicos (5).

De estos compuestos, son mas preferibles etileno, propileno, 1-buteno, 1-penteno, 3-metil-1-buteno, 1-hexeno, 4-

metil-1-penteno, 3 -metil-1-penteno, 1 -octeno, 1 -deceno, v inilciclohexano, nor borneno, 5 -metil-2-norborneno,
tetraciclododeceno, butadieno, etiliden-norborneno, vinilnorborneno, diciclopentadieno, estireno y p-metilestireno.
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Estos compuestos pueden emplearse individualmente o en combinacién de dos o mas tipos.

Ademas, mediante la realizacion de la conversidon de grupos funcionales por métodos conocidos en los enlaces
carbono-metal del polimero que tiene un enlace carbono-metal en ambos extremos, puede producirse un polimero
funcional en ambos extremos, tal como un a poliolefina funcional en am bos extremos. P or ej emplo, m ediante la
realizacién de la conversion de grupos funcionales en los enlaces carbono-metal del compuesto organometalico (5),
puede producirse un polimero funcional en ambos extremos.

Ademas, mediante el uso d el os grupos funcionales introducidos e n a mbos extremos como u niniciadorde la
polimerizacién o mediante el uso de los grupos funcionales que se han tratado mediante métodos conocidos como
un i niciador de la polimerizaciony , después, mediante la realizacién de una polimerizacion adicional, puede
producirse un polimero de bl oque ABA. Ademas, mediante la realizaciéon de una polimerizacién por condensacion
usando los gr upos funcionales i ntroducidos en am bos extremos como sitios activos de po limerizacion, pueden
producirse polimeros de bloques que tienen diversas estructuras.

El compuesto organometalico (1) de | a presente invencidon puede usarse también como un r eactivo d e s intesis
organica, un material polimérico o un precursor de los mismos, es pecificamente como un reactivo nucledfilo que
tiene sitios activos plurales o un precursor del mismo. Ademas, mediante la conversion del resto de metal en un
compuesto, se obtiene un polimero con estructura altamente controlada o un precursor del mismo.

Ejemplos

En lo sucesivo en el presente documento, la presente invencién se describira con referencia a los Ejemplos, pero la
presente invencién no se limita a estos Ejemplos. El analisis en los Ejemplos y Ejemplos Comparativos se realizd
como se indica a continuacion.

[m1] Medicién de RMN

La RMN se midié empleando un aparato de R MN de 270 MHz o 500 MHz y benceno deuterado como disolvente
(preparado después de un tratamiento de deshidratacién usando tamiz molecular activo en atmdsfera de nitrégeno y
purificacién por destilacién a presién reducida), a menos que se indique lo contrario. El analisis en RMN-"H se baso
en protones de restos del disolvente deuterado utilizado como disolvente. El analisis en R MN-"C se bas¢ en el
carbono del disolvente deuterado utilizado como disolvente.

[m2] Medicién del cromatografo de gases (CG)
La CG se midi6 en las siguientes condiciones.
<Condiciones de medicién por CG 1>
Aparato: GC-2010 (fabricado por Shimadzu Corporation)
Columna: DB-5MSUI (fabricada por Agilent Technologies)
Diametro interior: 0,25 mm
Longitud: 30 m
Espesor de la pelicula: 0,25 pm
Temperatura:
Columna: se mantuvo a 100 °C durante 5 min, se calent6 a una velocidad de 20 °C/min y después se mantuvo a
300 °C durante 10 min;
Entrada: 300 °C
Detector: 300 °C
Gas transportador: helio
Caudal inicial: 1,10 ml/min
Ajuste de presion: 90 kPa
Velocidad lineal promedio: 27,3 cm/s
Relaciéon de esprit: 30:1

<Condiciones de medicion por CG 2>

Aparato: GC-2010 (fabricado por Shimadzu Corporation)
Columna: DB-5MSUI (fabricada por Agilent Technologies)

Diametro interior: 0,25 mm

34



10

15

20

25

30

35

40

45

50

55

60

65

ES 2 653362 T3

Longitud: 30 m
Espesor de la pelicula: 0,25 pym

Temperatura:
Columna: se mantuvo a 40 °C durante 5 min, se calenté a una velocidad de 10 °C/min y después se mantuvo a
300 °C durante 10 min;
Entrada: 300 °C
Detector: 300 °C
Gas transportador: helio
Caudal inicial: 1,10 ml/min
Ajuste de presion: 90 kPa
Velocidad lineal promedio: 27,3 cm/s
Relaciéon de esprit: 30:1
[m3] Analisis de masas por cromatografia de gases (CF-EM)
La CG-EM se midi6 en las siguientes condiciones.

<Condiciones de medicion por CG-EM 1>

Aparato: GCMS-QP5050A (fabricado por Shimadzu Corporation)
Columna: DB-1 (fabricada por Agilent Technologies)

Diametro interior: 0,25 mm
Longitud: 30 m
Espesor de la pelicula: 0: 25 pm
Temperatura:
Columna: se mantuvo a 100 °C durante 5 min, se calent6 a una velocidad de 20 °C/min y después se mantuvo a
200 °C durante 10 min;
Entrada: 300 °C
Detector: 300 °C
Gas transportador: helio
Caudal inicial: 1,8 ml/min
Ajuste de presion: 104,8 kPa
Velocidad lineal promedio: 48,5 cm/s
Relacion de esprit: 10:1

<Condiciones de medicion por CG-EM 2>

Aparato: GCMS-QP5050A (fabricado por Shimadzu Corporation)
Columna: DB-1 (fabricada por Agilent Technologies)

Diametro interior: 0,25 mm
Longitud: 30 m
Espesor de la pelicula: 0: 25 pm
Temperatura:
Columna: se mantuvo a 40 °C durante 5 min, se calenté a una velocidad de 21 °C/min y después se mantuvo a
300 °C durante 10 min;
Entrada: 300 °C
Detector: 300 °C
Gas transportador: helio
Caudal inicial: 1,7 ml/min
Ajuste de presion: 100,0 kPa
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Velocidad lineal promedio: 47,4 cm/s
Relacién de esprit: 10:1
[m4] Cromatografia de permeacién en gel (CPG)
La CPG se midi6 en las siguientes condiciones.
<Condiciones de medicion por CPG>
Aparato de medicion: cromatdgrafo en gel de permeacion Alliance GPC-2000 (fabricado por Waters)
Aparato de andlisis: software de datos de procesamiento, Empower 2 (fabricado por Waters)
Columna: TSKgel GMHg-HT x 2 + TSKgel GMHg-HTL x 2, cada uno de los cuales tiene un DI de 7,5 mm x 30 cm
(fabricada por Tosoh Corporation) Temperatura de la columna: 140 °C
Fase m évil: o-diclorobenceno ( que contenia BHT al 0, 025 %) D etector: detector d e i ndice de r efraccion
diferencial
Caudal: 1 ml/min
Concentracion de la muestra: 0,15 % (p/v)
Calibracion de la columna: poliestireno monodisperso (fabricado por Tosoh Corporation)
Se usaron los siguientes catalizadores y cocatalizador.

El "catalizador 1" es bis-(1-(2-metilciclohexil)(2-oxoil-3,5-di(t-butil)fenilimino))circoniodimetilo, que t iene la siguiente
estructura.

[Formula quimica 42]

/Nh__}“‘—ZrMez
O
! &

\ :

El"c atalizador 2"es [ N-(2,6-diisopropilfenil)amido(2-isopropilfenil)(a-naftaleno-2-diil(6-piridina-2-
diil)metano)]hafniodimetil, que tiene la siguiente estructura.

[Formula quimica 43]

El "cocatalizador 1" es trifenilcarbeniotetraquis(pentafluorofenil)borato.
[Ejemplo 1] (Sintesis del Compuesto X-1)

Un matraz de recuperacion de 50 ml de dos bocas con un agitador que tenia un grifo de tres vias conectado se seco
suficientemente e n atmédsfera de nitrégeno seco y, a éste, a t emperatura ambiente, se le afadieron 7,5 ml de n-
hexano, 2, 0 ml (0,20 mmolent érminosdeunat omod eal uminio)des olucion0, 1M en n-hexano de

metilaluminoxano, 2,0 ml (2,0 mmol en términos de 1,9-decadieno) de solucién 1,0 M en n-hexano de 1,9-decadieno,
y 3,0 ml (3,0 mmol en t érminos de u n atomo de cinc) de soluciéon 1,0 M en n-hexano de di etilcinc. El liquido de

36



10

15

20

25

30

35

40

ES 2 653362 T3

mezcla de reaccién se enfrid a 0 °C y, con agitacion, se afiadieron al mismo 0,5 ml (40 umol en términos de moles)
de solucién 0,08 M en tolueno del cocatalizador 1. Después, a esto se le afadieron 2,0 ml (20 pmol en términos de
moles) de una solucion de catalizador preparada por separado del catalizador 1 (60,6 mg, 77,9 mmol)y 7,8 ml de
ciclohexano. La solucion mostré inmediatamente un color naranja. La soluciéon se agité a 0 °C durante 1 hora con
proteccion de la luz, para obtener de este modo una mezcla de color naranja. Una parte de la mezcla se muestre6
en atmoésfera inerte y la muestra se concentré a presién reducida, para obtener de este modo una mezcla viscosa de
color amarillo.

Se disolvieron aproximadamente 30 mg de esta mezcla viscosa de color amarillo e n aproximadamente 0,5 ml de
benceno deuterado, preparando de este modo una muestra para RMN.

Por RMN-"H, se observaron sefiales de posicion a de cinc ensanchadas a -0,2 a 0,8 ppm y sefiales de hidrocarburos
ensanchadas a 0,8 ppm a 2,0 ppm. No se observaron sefiales en las regiones de olefinas. El espectro RMN-"H se
muestra en la Fig. 1.

Por RMN-13C, se observaron sefiales de posicion a de cinc ensanchadas a 23 a 24 ppm. Este valor una muestra
buena correlacion con una sefial de posicion a de cinc indicada en J. Organomet. Chem. 1982, 224, 217-221.

En esta solucién de muestra de RMN, se afiadié agua destilada en atmdsfera de nitrogeno. Después, la mezcla se
agitd suficientemente para hacer reaccionar cinc con agua, convirtiendo de este modo un enlace carbono-cinc en un
enlace carbono-hidréogeno. A partir de entonces, una materia sélida precipitada se separé por filtracion con algodén.
Después, u na c apa or ganica s eparada se an alizd en c ondiciones de m edicién por CG 1, observandose
indirectamente de este modo la estructura del producto.

Como resultado, no se observé ningun pico de 1,9-decadieno, una materia prima. Se observé un pico de 3,10-
dimetildodecano, obtenible por adicidon 1,2 de dietilcinc, que se produce en dos sitios de olefinas, a un tiempo de
retencién de 8,5 minutos. S e obs ervé u n pi co de 3 -metiltridecano, obtenible por adiciéon 1,2y adicion 2,1 de
dietilcinc, que se producen en un sitio de olefinay en el otro sitio de ol efina, respectivamente, a un tiempode
retencién de 8,8 minutos. La relacion de | as areas de es tos dos picos fue 92:8. No se detectd ningun pico de
tetradecano, obtenible por adicion 2,1 de dietilcinc que se produce en dos sitios de olefinas. Las correlaciones entre
los tiempos de retencién y los compuestos se analizaron en condiciones de medicion por CG-EM 1.

A partir del resultado anterior, se descubrié que el compuesto organometalico generado era un compuesto (X-1) en
el que r = 2 en la siguiente férmula y s:t:u = 92:8:0.

[Férmula quimica 44]

Et-—2n {vm;a;a

en la que Y es una estructura representada por Y4, Y2 0Y 3, que se muestra a continuacion, y la proporcion de
Y1:Y2:Y3 = s:tu (relacion molar).
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[Férmula quimica 45]
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[Ejemplo 2] (Sintesis del Compuesto X-1)

Se realizé el mismo procedimiento que en el Ejemplo 1, excepto porque la temperatura a la que el Cocatalizador 1y
el Catalizador 1 se afiadieron se cambié a la temperatura ambiente, obteniendo de este modo una mezcla de color
amarillo. Una parte de la mezcla se muestred en atmdsfera inerte y la muestra se concentré a presién reducida, para
obtener de este modo una mezcla viscosa de color amarillo.

Una parte de esta mezcla viscosa de color amarillo se muestred, y en la muestra, se afiadieron hexanoy agua
destilada en atmdsfera de nitrégeno. Después, la mezcla se agitd suficientemente para hacer reaccionar cinc y agua,
convirtiendo de este modo un enlace carbono-cinc en un enlace c arbono-hidrégeno. A partir de entonces, una
materia sélida precipitada se separo por filtracion con algodén. Después, una capa organica separada se analiz6 en
condiciones de medicién por CG 1, observandose indirectamente de este modo la estructura del producto.

Como resultado, no se observé ningun pico de 1,9-decadieno, una materia prima. Se observé un pico de 3,10-
dimetildodecano, obtenible por adicidon 1,2 de dietilcinc, que se produce en dos sitios de olefinas, a un tiempo de
retencién de 8,5 minutos. S e obs ervé u n pi co de 3 -metiltridecano, ob tenible p or adi ciéon 1,2y adicion 2, 1 de
dietilcinc, que se producen en un sitio de olefinay en el otro sitio de ol efina, respectivamente, a un tiempode
retencion de 8,8 minutos. Se detectd un pico de tetradecano, obtenible por adicion 2,1 de dietilcinc que se produce
en dos sitios de olefinas, a un tiempo de retencién de 9,1 minutos. Las correlaciones entre los tiempos de retencién y
los compuestos se analizaron en condiciones de medicién por CG-EM 1.

A partir del resultado anterior, se descubrié que el compuesto organometalico generado era un compuesto (X-1) en
el que r = 2 en la siguiente férmula y s:t:u = 76:22:2.

[Ejemplo 3] (Sintesis del Compuesto X-3)
Un matraz de r ecuperacion de 100 ml de dos bocas con un agitador que tenia un grifo de tres vias conectado se

seco s uficientemente en atmésfera de nitrégeno seco y, a éste, at emperatura ambiente, se |e afiadieron 9,1 ml
(49,4 mmol) de 1, 9-decadieno, 50,0 ml (54,5 mmol en términos de un atomo de cinc) de solucién 1,09 M en n-
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hexano de dietilcinc y 1,0 ml (0,10 mmol en términos de un atomo de aluminio) de solucién 0,1 M en n-hexano de
metilaluminoxano. Ademas, se afiadieron 7,0 ml (560 pymol en términos de moles) de solucién 0,08 M en tolueno del
Cocatalizador 1y, después, se anadieron 27,0 ml (270 ymol en términos de moles) de solucién 0,01 M en
ciclohexano del Catalizador 1. La s olucién mostré i nmediatamente un color naranja intenso. La solucion se agitd
durante 1 hora con proteccion de la luz, obteniéndose de este modo una mezcla de color naranja.

Una parte de esta mezcla de color naranja se muestred y, en la muestra, se afadio alcohol isobutilico en atmésfera
de nitrogeno. Después, la mezcla se agité suficientemente y se afiadié acido clorhidrico para disolver de este modo
una materia precipitada. Después, una capa organica separada se analizd en condiciones de medicién por CG 1,
observandose de este modo indirectamente la estructura del producto. Como resultado, se descubrié que el
compuesto organometélico generado era un compuesto (X-3) en el que r = 9 en la férmula anterior descrita en el
Ejemplo 1y s:t:u = 76:22:2.

[Ejemplo 4] (Sintesis del Compuesto X-4)

Un matraz de r ecuperacion de 200 ml de dos bocas con un agitador que tenia un grifo de tres vias conectado se
seco s uficientemente e n atmésfera de n itrégeno seco y, a és te, a t emperatura ambiente, se | e afiadieron 7,4 ml
(40,2 mmol) de 1,9-decadieno y 28,0 ml (28,0 mmol en términos de un atomo de aluminio) de una solucién 1,0 M en
n-decano de trietilaluminio. Ademas, se afiadieron 5,0 ml (0,4 mmol en términos de moles) de solucién 0,08 M en
tolueno del Cocatalizador 1y, después, se afiadieron 20,0 ml (0,2 mmol en términos de moles) de solucién 0,01 M
en ciclohexano del C atalizador 1. La s oluciéon mostré inmediatamente un color amarillo profundo. La soluciéon se
agitdé durante 1 hora con proteccién de la luz, obteniéndose de este modo una mezcla de color amarillo.

Una parte de esta mezcla de color naranja se muestred, y en la muestra, se afiadio alcohol isobutilico en atmésfera
de nitrégeno. Después, la mezcla se agitd suficientemente y se anadié acido clorhidrico y después la mezcla se filtré
con algodon. Después, una capa organica separada se analizé en condiciones de medicion por CG 1, observandose

de es te m odo i ndirectamente | a es tructura del pr oducto. C omo r esultado, se descubrié que e | c ompuesto
organometalico generado era un compuesto (X-4) en el que r + m = 22 en la siguiente formula y s:t:u = 90:9:1.

[Formula gquimica 46]

R

W) |
Et“‘“‘A]’{“Y“"AI')—Et ,en la que R —%Y-—A[—X‘Et (Compuesto X-4)
r m

en la que Y es una estructura representada por Y4, Y2 0Y 3, que se muestra a continuacion, y la proporcion de
Y1:Y2:Y3 = s:tu (relacion molar).
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[Férmula quimica 47]

H, Hy H, Hy

Et
Hz -Hz Hz I

I N \C/G\ /CH~C__,_,

i Hp Hy Hy Hy
Y, Pr

Pr
e gl
wg/ No” TN TN H

[Ejemplo 5] (Sintesis del Compuesto X-5)

Sintesis del Compuesto X-5-1

En un matraz de recuperacién de dos bocas de 100 ml con un agitador que tenia un grifo de tres vias y un embudo
de got eo c onectados, at emperatura a mbiente, se i ntrodujeron 3,50 g (40,6 mmol) de 4 -penten-1-ol,4 ,21g
(41,6 mmol) de trietilamina y 30 ml de hexano. Con agitacion, se afadié gota a gota una solucién de hexano (10 ml)
de 5,02 g (19,8 mmol) de difenil diclorosilano durante 5 minutos. A temperatura ambiente, la mezcla se agité durante
1 hora y después se enfrié a 0 °C. Después, la reaccion se finaliz6 mediante la adicién de 5 ml de una solucién
acuosa saturada de hidrégeno carbonato de sodio. En el liquido de reaccion, se afadieron hexanoy agua y se
separd una capa organica. Después, la capa organica se lavé usando una solucién acuosa saturada de hidrégeno
carbonato de sodio. La capa organica se concentré y se seco suficientemente a presion reducida, obteniéndose de
este modo 2,12 g de un liquido viscoso transparente. Se encontré que e ste liquido viscoso transparente, mediante
RMN-"H usando una mezcla de disolvente de cloroformo deuterado, era un compuesto X-5-1 representado por la
siguiente formula.

[Féormula quimica 48]

r’ ) /F _
\,,\ /L»x/ (Compuesto X-5-1)
RN /‘-GS 0/‘\ /"\\ff

Sintesis del Compuesto X-5

Se realiz6 el mismo procedimiento que en el E jemplo 2, excepto porque el 1,9-decadieno se reemplazé con el
Compuesto X-5-1, obteniéndose de e ste modo una mezcla de color amarillo. Una parte de esta mezcla de color
amarillo se muestre6 en atmosfera inerte y, en la muestra, se afiadié alcohol isobutilico. Después, la mezcla se agité
suficientemente y se afiadié acido clorhidrico para disolver de e ste modo una materia precipitada. Después, una
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capa organica separada se analizé en condiciones de mediciéon por CG 2, observandose de este modo
indirectamente |la estructura del producto. Como resultado, se observé un pico de 4-metil-1-hexenol, obtenible por
adicion 1,2 de dietilcinc que se produce en un sitio de olefina del compuesto X-5-1 y, después, la descomposicion de
un resto de silil-oxigeno en un tiempo de retencién de 9,6 minutos. Se observé un pico de 1-heptanol, obtenible por

5 2,1-adicion de dietilcinc que se produce en un sitio de olefina del compuesto X-5-1 y, después, la descomposicion de
un resto de silil-oxigeno, a un tiempo de retencion de 10,1 minutos. La relacién de las areas de estos dos picos era
de 95:5. Las correlaciones e ntre | os tiempos de retencidén y los c ompuestos s e ana lizaron en c ondiciones de
medicion por CG-EM 2. A partir del resultado anterior, se descubrié que el compuesto organometalico generado era
un compuesto (X-5) en el que r = 2 en la siguiente formula y s:t:u = 90:9:1.

10
[Formula quimica 49]

EtWZn‘é*{ 2 -}FE’E (Compuesto X-5)

en la que Y es una estructura representada por Y+, Y2 0Y 3, que se muestra a continuacion, y la proporcion de
Y1:Y2:Y3 =r:p:q (relacién molar).
15

[Formula quimica 50]

-

H, H, H, H, H, H,

—C_H_C c Si c C.H_C—
| Ha Hy |
Et Et
Yl : . S
HZ H2 ] HZ HZ HZ

H_ G O Si_ O /C\E/C —

—C C (o] (s} C
| H Hy |
Pr Et
Yg N
H
. ¢ \Ox \D/ N NE—
] Hp . Hp |
Pr Pr
Yg .
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[Ejemplo 6] (Sintesis del Compuesto X-6)

Un matraz de recuperacién de dos bocas de 30 ml con un agitador que tenia un grifo de tres vias conectado se seco
suficientemente en atmoésfera de nitrégeno seco y, a ésto, a t emperatura ambiente, se le afadieron 8,0 ml de n-
hexano, 0, 2ml (0,04 mmolent érminosdeunat omodeal uminio)de solucion 0,2M en n-hexano de
metilaluminoxano, 0,64 ml (4,3 mmol en términos de moles) de 1,7-octadieno y 3,7 ml (4,0 mmol en términos de un
atomo de cinc) de solucion 1,09 M en n-hexano de dietilcinc. Mientras el liquido de mezcla de reaccién se agitaba a
temperatura ambiente, se afiadieron 0,5 ml (0,04 mmol en términos de moles) de soluciéon 0,08 M en tolueno del
Cocatalizador 1 al mismo. Y, a esto se le afiadieron 2,0 ml (20 pmol en t érminos de m oles) de una s olucién de
catalizador preparada por separado del catalizador 1 ( 60,6 mg, 77,9 umol) y 7,8 ml de ciclohexano. La s olucién
mostré inmediatamente de color naranja. La solucién se agité a temperatura ambiente durante 1 hora con proteccion
de la luz y se concentr6 a presion reducida, para obtener de este modo una mezcla viscosa de color naranja. Una
parte de esta mezcla viscosa de color naranja se muestreé en atmésfera inerte y, en la muestra, se afiadié acido
clorhidrico 1,0 M y la mezcla s e agité s uficientemente, convirtiendo de e ste modo un enlace carbono-cinc en un
enlace carbono-hidrogeno. Después, una capa organica separada se analizé en condiciones de medicion por CG 2,
observandose de este modo indirectamente la estructura del producto.

Como resultado, no se observé ningun pico de 1,7-octadieno, una materia prima. Se observé un pico de 7 -metil-1-
noneno, obtenible mediante adicién 1,2 de dietilcinc que se produce en un sitio olefina, a un tiempo de retencion de
10,6 minutos. Se observo un pico de 1-dodeceno, obtenible por adicién 2,1 de dietilcinc que se produce en un sitio
olefina, a un tiempo de retencién de 11,0 minutos. Se observé un pico de 3,8-dimetildecano, obtenible por adicién
1,2 de dietilcinc que se produce en dos sitios de olefinas, a un tiempo de retenciéon de 13,3 minutos. Se observé un
pico de 3-metilundecano, obtenible por adicion 1,2 y adicién 2,1 de dietilcinc que se producen en un sitio de olefina 'y
en el otro sitio de ol efina, r espectivamente, a un tiempo de retencién de 13,7 minutos. Se observd un pico de
dodecano, obtenible por adicién 2,1 de dietilcinc que se produce en dos sitios de olefinas, a un tiempo de retencion
de 14,2 minutos. La r elacion de | as areas de estos cinco picos era de 11:2:72:13:1. Las correlaciones entre los
tiempos de retencién y los compuestos se analizaron en condiciones de medicion CG-EM 2. A partir del resultado
anterior, se descubrié que el compuesto organometélico generado era un compuesto (X-6) en el que r = 12 enla
siguiente formula y s:t:u = 84:15:1 y viw = 84:16.

[Formula quimica 51]

zmzn Y Zn \ z (Compuesto X-6)
/r

enlaque Y es una estructura representada por Y1, Y2 0 Y3, que se muestra a continuacion, y Z es una estructura
representada por Z1 0 Z», que se muestra a continuacion; y la proporcion de Y 1:Y2:Y3 = s:t:u (relacion molar) y la
proporcion de Z4:Z, = v:w (relaciéon molar).
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[Féormula quimica 521

H, H, Hy |
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| H, Hy Hy
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__HC ~C /g_
! Hy Hy
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- -
- H
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| Hy Hy
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H, 22 g
H_C
AN N \CHZ
| H Hy
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[Ejemplo 7] (Sintesis del Compuesto X-7)

Preparacion del Componente sélido A

Bajo un flujo de nitrégeno, se s uspendieron 30 g de silice (fabricado por Asahi Glass Co., Ltd., area superficial
especifica: 870 m2/g, volumen de poro: 0,8 ml/g, diametro de particula promedio: 11,9 um) que se habia secado a
150 °C durante 5 horas, con 466 ml de tolueno purificado. Después, en |a suspensién, se afiadieron gota a gota
134,3 ml de metilaluminoxano (fabricado por Albemarle Corporation, soluciéon en tolueno al 20 %, 308 mmol en
términos de un atomo de Al) a 1 a 5 °C durante 30 minutos. Después, |la mezcla se calenté durante 1,5 horas y se
hizo reaccionar a 95 °C durante 4 horas. La temperatura del liquido de reaccion se redujo a 60 °C y se separd un
liquido sobrenadante por un método de decantacion. Un componente sélido A obtenido de este modo (el vehiculo
(E)) se lavé tres veces con tolueno purificado. Después, se afadié tolueno al mismo, preparando de este modo una
suspension en t olueno del componente s élido A. U na parte del componente A s élido obt enido s e recogid para
estudiar la concentracion. Se descubrié que la concentracién de la suspension era de 0,1189 g/ml y la concentracién
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de Al era de 0,8377 mmol/ml.

Preparaciéon del Componente Catalizador Sélido B

En un matraz de vidrio de 200 ml reemplazado con nitrégeno, se introdujeron 45,2 ml de tolueno purificado y 44,8 ml
(37,5 mmol ent érminos de un atomo de A |)d e |l a s uspensién de t olueno de | c omponente s élido A preparado
anteriormente. Después, con a gitacién, se afi adié gota a gota solucién 0, 0075 mmol/ml en tolueno ( 10 ml) del
Catalizador 1 dur ante 5 minutos, y se a gitaron durante 1 horaa temperatura ambiente. Después, un | iquido
sobrenadante se separ6 por un método de decantacion y el residuo se lavé tres veces usando 50 ml de tolueno.
Después, se anadieron 50 ml de tolueno al mismo, preparando de este modo una suspension en tolueno de un
componente c atalizador sélido B. Una parte de | a suspension en tolueno d el componente s 6lido B obtenido se
recogio para estudiar la concentracion. S e descubrié que la concentracion de Zr era de 0,001381 mmol/mly la
concentracion de Al era de 0,6745 mmol/ml.

Sintesis del Compuesto X-7

Un matraz Schlenk de 30 ml con un agitador que tenia un grifo de tres vias conectado se secé suficientemente en
atmosfera de nitrégeno seco y, a éste, a temperatura ambiente, se le afiadieron 5 ml de tolueno, 0,13 ml (0,20 mmol
en términos de un atomo de aluminio) de s olucién 1,5 M en n-tolueno de metilaluminoxano, 0,29 ml (1,9 mmol en
términos de moles) de 1,7-octadieno y 1,9 ml (0,20 mmol en términos de un atomo de cinc) de solucién 1,05 M en n-
hexano de dietilcinc. M ientras el liquido de mezcla se agitaba a temperatura a mbiente, se anadieron 0,5 ml
(0,04 mmol en términos de moles) de solucién 0,08 M en hexano del Cocatalizador 1 al mismo. Y, al mismo se le
afiadio el componente catalizador sélido B (16,5 ml (0,02 mmol en términos de un atomo de zirconio) de suspensién
1,38 mM en tolueno). La solucién se agité a temperatura ambiente durante 20 horas con proteccién de la luz.

En atmdsfera inerte, una parte del liquido de reaccién se muestre6. Haciendo reaccionar alcohol isobutilico con el
cinc organico, un enlace carbono-cinc se convirtié en un enlace carbono-hidrégeno y una capa organica separada
después de la adicién de n-hexano se analizé en condiciones de medicion por CG 2, observandose de este modo
indirectamente la estructura del producto. Como resultado, no se observo ningun pico de 1,7-octadieno, una materia
prima. Se observo un pico de 3,8-dimetildecano, obtenible por adicion 1,2 de dietilcinc que se produce en dos sitios
de olefinas, a un tiempo de retencion de 13,3 minutos. Se observé un pico de 3-metilundecano, obtenible por adicién
1,2 y adicion 2,1 de dietilcinc que se producen en un sitio de olefina y en el otro sitio de olefina, respectivamente, a
un tiempo de retencion de 13,7 minutos. Se detectd un pico de dodecano, obtenible por adicién 2,1 de dietilcinc que
se produce en dos sitios de olefinas, a un tiempo de retencidén de 14,2 minutos. La relaciéon de las areas de estos
tres picos era de 84:15:1. Las correlaciones entre | os tiempos de r etencién y |10s compuestos s e analizaron en
condiciones de m edicién por CG-EM 2. A par tirde | r esultado an terior, s e descubri6 que el ¢ ompuesto
organometalico generado era un compuesto (X-7) en el que r = 32 en la siguiente férmula y s:t:u = 85:14:1.

La suspensién obtenida se dejo reposar durante 5 minutos y se muestre6 un liquido sobrenadante, y la muestra se
analizé por el método de emision de PAI. Se descubrié que la concentracion de cinc era 0,046 M y la concentracion
de zirconio era inferior a 0,055 mM. La relacién de la concentracion de circonio con respecto a la concentracion de
cinc era de menos de 0,0012. De este modo, se obtuvo una solucién de compuesto de organocinc que tenia una
concentracion extremadamente baja de circonio.

[Formula quimica 53]

E?““"‘"zﬂ ‘é‘{ '—'""2319; &% (Compuesto x-7)

en la que Y es una estructura representada por Y4, Y2 0Y 3, que se muestra a continuacion, y la proporcion de
Y1:Y2.Y3 = r:p:q (relacién molar).
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[Fé6rmula quimica 54]
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[Ejemplo 8]

En un autoclave de acero inoxidable (SUS) suficientemente secado con nitrégeno seco, se introdujeron 50 ml de n-
hexano. La presurizacion a 0,5 MPa usando etileno seguida de la descarga de la presion a la presién normal se
repitio tres v eces, s aturando de este modo una capa liquiday una capa de gas con etileno. C on agitacion, |a
temperatura s e aumenté a1 20 °Cy des pués se afnadié m as etileno, pr esurizando de este modo a0, 7 MPa.
Después, se afiadieron 0,2 mmol en términos de un atomo de aluminio de metilaluminoxano (MMAOQO), 0,24 mmol en
términos de un atomo de cinc de la mezcla de color amarillo obtenida en el Ejemplo 2 y 4,0 umol en t érminos de
moles del Cocatalizador 1 (solucién 0,08 M en tolueno). Después, se anadieron 1,0 pmol en términos de moles del
Catalizador 1 (solucién 0,33 M en tolueno), iniciando de este modo la polimerizacién. Durante la polimerizacion, se
afadio etileno de manera que la presién fuera siempre de 0,7 MPa. La reaccién se realizé a 120 °C durante 10
minutos y se afiadieron 5 ml de alcohol isobutilico para finalizar la polimerizacién. Después de | a finalizacion de |la
polimerizacién, el producto d e reaccion se vertio en metanol par a pr ecipitar un a c antidad entera del pol imero.
Después, se afiadié acido clorhidrico y se realizé una filtracion us ando un filtro de v idrio. El polimero se seco a
presion reducida a 80 °C durante 10 horas y después se obtuvieron 1,44 g del polimero. La actividad de
polimerizacion fue de 8600 g/mmol-Zrsh. El peso molecular se midié6 mediante CPG y se descubri6é que, en términos
de polietileno, el peso molecular promedio en numero (Pn) era de 1990, el peso molecular promedio en peso (Pm)
era de 3530 y Pm/Pn era de 1,78.

Este polimero se disolvié en ortodiclorobenceno deuterado y la solucidon se midié por RMN-"H y RMN-"C. A partir de
una sefial de RMN-"3C obtenida, se midieron el carbono terminal y la cantidad de ramificaciones. Se descubri6é que,
por cada 1000 atomos de carbono, no se observé ninguna ramificacion de metilo, se observé una ramificacion de
etilo en una cantidad de 2,4 y se observé una ramificacion de propilo en una cantidad de 0,3. Este resultado indica
que se obtuvo un polimero en el que se inserto etileno en un enlace carbono-cinc del Compuesto X-2. Es decir, este
resultado demuestra que el compuesto X-2 funciona como un agente de transferencia de cadenas.

[Ejemplo 9]
En un reactor de vidrio de 500 ml secado suficientemente en atmdsfera de nitrégeno seco, se introdujeron 250 ml de
decano. Después de que | a temperatura se aumentara a 100 °C, con agitacion, se insuflé gas etileno a presién

normal (caudal: 100 I/h) en el reactor. Mientras se insuflaba gas etileno, se afiadieron 0,20 mmol en términos de un
atomo de aluminio de metilaluminoxano (MMAO), 4,02 mmol en términos de un atomo de cinc de la mezcla de color
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naranja obtenida en el Ejemplo 3 y 16,0 umol en términos de moles del Cocatalizador 1 (solucién 0,08 M en tolueno).
Después, se afiadieron 4,0 umol en términos de moles del Catalizador 1 (solucion 0,001 M en tolueno), iniciando de
este modo la polimerizacion. La reaccion se realizé a 100 °C durante 10 minutos y después finalizé la insuflacion de
gas etileno. En su lugar, mientras se insuflaba nitrégeno (caudal: 50 I/h), s e introdujeron 3,4 ml (23,9 mmol) de
etilsuccinilcloruro y se agitaron a 100 °C. Cinco minutos después, se observé un precipitado de color blanco. Diez
minutos después, con enfriamiento, se afiadieron 3,0 ml de agua pura, terminando de este modo la reaccién. La
temperatura se enfrié a temperatura ambiente y después el producto de reaccién se vertié en una soluciéon mixta de
acetona (0,5 I) y metanol (0,5 1) para precipitar un polimero. El polimero se recogié por filtracion. El polimero se secé
a presion reducida a 100 °C durante 12 horas. Se obtuvieron 9,87 g del polimero.

Este polimero se disolvié en tetracloroetano deuterado y la solucidon se sometié a mediciéon por RMN-'H. EI espectro
de RMN-"H se muestra en la Figura 2. En este espectro, se observé un cuarteto correspondiente al grupo metileno
de etiléster a aproximadamente 4,1 ppm; se observé un pico correspondiente a un grupo metileno en posicién 3 de
etiléster a aproximadamente 2,7 ppm; se observd un pico correspondiente a un grupo metileno en posicion a de
etiléster a aproximadamente 2,5 ppm; se observo un pico correspondiente a un grupo metileno en posicion & de
etiléster a aproximadamente 2,3 ppm; y se observé un pico correspondiente a un metilo terminal y un grupo metilo
derivado de una ramificaciéon de etilo a aproximadamente a 8 ppm. La relacién de la suma de los valores integrados
del os pi cos a aproximadamente 4,1 ppm, a aproximadamente 2,7 ppm, a aproximadamente 2,5ppm y a
aproximadamente 2,3 ppm a un valor integrado del pico a aproximadamente 0,8 ppm era de 8:3,76. Por tanto, se
descubrié que se obtuvo un polietileno funcional en ambos extremos en el que la relacién (relacion de extremos
funcionalizados) del num ero de grupos funcionales presentes en | os extremos con respecto al numero total de
extremos del polimero era del 82 %.

[Ejemplo 10]

En un reactor de vidrio de 500 ml secado suficientemente en atmésfera de nitrégeno seco, se introdujeron 250 ml de
tolueno. Después de que la temperatura se aumentara a 50 °C, con agitacion, se insuflaron gas etileno de presion
normal (caudal: 100 I/h) y gas propileno de presion normal (caudal: 100 I/h) en el reactor. Mientras que estos gases
se insuflaban, se afia dieron 0,20 mmol en términos de un atomo de aluminio de metilaluminoxano (MMAO),
4,01 mmol en términos de un atomo de cinc de la solucién del compuesto de organocinc obtenida en el Ejemplo 7 y
16,0 pmol en términos de moles del Cocatalizador 1 (solucién 0,08 M en tolueno). Después, se afiadieron 4,0 umol
en términos de moles del Catalizador 2 (solucion 0,001 M en tolueno), iniciando de este modo la polimerizacién. La
reaccion se realizd a 50 °C durante 2 minutos y después se finalizo la insuflacion de los gases. En su lugar, mientras
se insuflaba nitrégeno (caudal: 50 I/h), se introdujeron 3,4 ml (23,5 mmol) de etilsuccinilcloruro y se agitaron a 50 °C.
Diez minutos después, con enfriamiento, se afiadieron 3,0 ml de agua pura, finalizando de este modo la reaccion. La
temperatura se enfri6 a temperatura ambiente y después el producto de reaccién se vertio en agua pura (1,0 ).
Usando un embudo de separacion, se separd una capa organica y la capa organica se lavo usando una solucion
acuosa de hidrogeno carbonato de sodio y se lavo adicionalmente con agua pura. La capa organica resultante se
concentrd, obteniendo de este modo un polimero liquido. Este polimero se sec6 a presién reducida a 100 °C durante
12 horas. Se obtuvieron 2,96 g del polimero.

Este polimero se disolvié en tetracloroetano deuterado y la soluciéon se sometié a medicidon por RMN-"H. El espectro
de RMN-"H se muestra en la Figura 3. En este espectro, se observéd un cuarteto correspondiente al grupo metileno
de etiléster a aproximadamente 4,1 ppm; se observé un pico correspondiente a un grupo metileno en posicién 3 de
etiléster a aproximadamente 2,7 ppm; se observd un pico correspondiente a un grupo metileno en posicion a de
etiléster a aproximadamente 2,5 ppm; y se observé un pico correspondiente a un grupo metileno en posicién 6 de
etiléster a a proximadamente 2,1 ppm a 2,4 ppm. Se descubrié a partir de esto que se obtuvo un ¢ opolimero de
etileno propileno funcional en ambos extremos que tiene etiléster en los extremos.

[Ejemplo 11]

En un r eactor de v idrio de 500 ml secado suficientemente en nitrégeno seco, se introdujeron 250 ml de tolueno y
15 ml de 1-octeno. Después de que la temperatura se aumentara a 50 °C, con agitacion, se insuflé gas etileno de
presion normal (caudal: 100 I/h) en el reactor. Mientras se insuflaba gas de etileno, se afadieron 0,20 mmol en
términos de un atomo de aluminio de metilaluminoxano (MMAO), 2,0 mmol en términos de un &tomo de cinc de la
solucion de compuesto de organocinc obtenida en el Ejemplo 7 y 16,0 umol en términos de moles del Cocatalizador
1 (solucién 0,08 M en tolueno). Después, se afadieron 0,25 pmol en términos de moles del Catalizador 2 (solucion
0,001 M en tolueno), iniciando de este modo la polimerizacién. La reaccioén se realizé a 50 °C durante 10 minutos v,
después, se ai adieron 0, 05 mmol e n t érminos de moles de b is(1,5-ciclooctadieno)niquel ( solucién 0, 01 M en
tolueno). Mientras se mantenia la insuflacion del gas etileno, se realizé agitacién a temperatura ambiente. Dos horas
después, el producto de reaccion se vertié en una solucion mixta de metanol (1,0 ) y &cido clorhidrico concentrado
(3 ml) para precipitar un polimero. El polimero se recogié por filtracion. Este polimero se secé a presion reducida a
100 °C durante 12 horas. Se obtuvieron 1,5 g de un polimero viscoso de color blanco.

Este polimero se disolvié en tolueno deuterado y la solucién se sometié a medicion por RMN-"H. En este espectro,
se observo un pico correspondiente a un grupo metino de una ol efina terminal a aproximadamente 5,8 ppm; y se
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observd un pico correspondiente a un grupo metileno de una olefina terminal a aproximadamente 5,0 ppm. Se
descubrio a partir de esto que este polimero tenia una olefina en los extremos.

[Ejemplo de Referencia 1]

Se realizé el mismo procedimiento que en el Ejemplo 7, excepto porque en el Ejemplo 7, la mezcla de color amarillo
obtenida en el Ejemplo 2 se reemplazé con 0,24 mmol en términos de un atomo de cinc de dietilcinc, obteniéndose
de este modo 1,24 g de un polimero.

Este polimero se disolvié en ortodiclorobenceno deuterado y la solucion se sometié a medicion por RMN-"3C. A partir
de una sefal de RMN-"*C obtenida, se midieron el carbono terminal y la cantidad de ramificaciones. Se descubrio
que la ramificacion etilo y la ramificacion propilo por cada 1000 carbonos estaban por debajo del limite detectable.

Aplicabilidad industrial
El compuesto organometalico novedoso de la presente invencién es util como agente de transferencia de cadenas
en la reaccion de polimerizaciéon de un compuesto que contiene dobles enlaces y puede usarse en particular como

agente de transferencia de cadenas reversible en la reaccién de polimerizacién, y es capaz de producir un polimero
que tiene un enlace carbono-metal en ambos extremos.
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REIVINDICACIONES

1. Un compuesto organometadlico (1) representado por la siguiente formula general (1).

[Formula quimica 1]

R2 Rf R
D N RYAYRN N
e

R RS " R

(en la férmula general (1), M es un atomo de magnesio, un atomo de cinc, un grupo Al-R" o un grupo Ga-R" a
condicion de que R sea un atomo de hidrégeno, un grupo hidrocarburo, un atomo de halégeno, un grupo que
contiene silicio o un gr upo que ¢ ontiene ox igeno; R ! YR " soncadaunoi ndependientemente u n gr upo
hidrocarburo que tiene de 1 a 20 atomos de carbono, o R y R pueden estar unidos entre si para formar un
grupo c onector di valente (R1°1) que tenga 4 om &s atomos de ¢ arbonoy que contenga og)cionalmente un
heteroatomo excluyendo carbono e hidrogenoy de e ste m odoformar un anillo;R a R” son cada uno
independientemente un atomo de hidrégeno o un grupo hidrocarburo que tiene de 1 a 20 atomos de carbono; Q'
y Q son cada uno independientemente un grupo hidrocarburo divalente; Q% es un grupo conector divalente que
contiene un enlace con un heteroatomo excluyendo carbono; h, j, k, m y p son cada uno independientemente 0 o
1; n es un numero entero de 0 a 10 y r es un nimero entero de 2 a 10000, a condicion de que:

R'a R" pueden ser un grupo formado mediante la sustitucion de una parte de los atomos de hidrégeno del
grupo hidrocarburo con un sustituyente que contiene un heteroatomo excluyendo carbono e hidrégeno; Q' y Q®
pueden ser un grupo formado m ediante la s ustitucion de una parte d e | os at omos d e hidrégeno del gr upo
hidrocarburo divalente con un sustitugente que contiene un heteroatomo excluyendo carbono e hidrégeno;
cuando h es 0, al menos uno de R® y R® es un grupo hidrocarburo que tiene de 2 a 20 4tomos de carbono;
cuando h es 1, al menos uno de R* y R® es un grupo hidrocarburo que tiene de 1 a 20 atomos de carbono;
cuando p es 0, al menos uno de R® y R® es un grupo hidrocarburo que tiene de 2 a 20 atomos de carbono;
cuando p es 1, al menos uno de R® y R’ es un grupo hidrocarburo que tiene de 1 a 20 atomos de carbono;
cuando n es 2 o0 mas, Q1, QZ, Q3, I8 kg/ m plurales pueden ser individualmente iguales o diferentes entre si; Q1,
QZ, Q3, h, j, kK, m, n, p plurales y R’aR pueden ser individualmente iguales o diferentes entre si).

8

R
| .
Ry
R

2. El compuesto organometalico (1) de acuerdo con la reivindicacion 1, que se representa por la siguiente férmula
general (2), (3a), (3b), (3¢c) o (4).

[Férmula quimica 2]

_RE R4 R6 RS
R'—M l tl /cﬁ\c'l: r{: M R10 (2)
i
Ilf‘ FI€5 R" RY s
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[Formula quimica 3]

R2 R R®

R'—M (|3(Q1 cl: c|3 M——r?  (3a)
[ VAT
3 R” R® Ar

rR? R? R
R'P M CI i /Q'I\ l M,__.R‘FU (3 b )
| i
L.R3 RS Rg Ar
[Formula quimica 5]
[ R2 R® ]
S A0 SV IV TS
[ VA
| R3 R® Ar
5
[Formula quimica 6]
=Y R4 RE RS 7]
M rlz i (cﬂ ‘l i M
| b
| R3 RS R" R® Jr (4)
R101

(en las férmulas generales (2), (3a), (3b), (3c) y (4), M, R'aR" Q' j y r se definen cada uno de la misma manera
10  que en la formula general (1) de la reivindicacion 1; y R es un grupo conector divalente que tiene 4 o mas atomos
de carbono y que contiene opcionalmente un heteroatomo excluyendo carbono e hidrégeno).

3. El compuesto organometalico (1) de acuerdo con la reivindicacién 1 o 2, en el que M es un grupo AI-R" o un
atomo de cinc.

15
4. Un compuesto organometalico (5) representado por la siguiente formula general (5).
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[Formula quimica 7]

— -

T2 Td Tﬁ TB
R’“—P.X—M——Av—-C—(C ] Q‘)f—((la)—((f c)——cmAz—wm—~Aw—R1°
3 RS n RT RQ

L Jr (5)

(en la férmula general (5), A es una unidad derivada de una a-olefina lineal o r amificada que tiene de 2 a 30
atomos de carbono, una olefina ciclica, un dieno, un polieno o un compuesto de vinilo aromatico; x, y, z y w son
cada uno un numero enterode 1 omas; yx+y+z+ w =8 a 100000;

M es un atomo de magnesio, un atomo de cinc, un grupo A-R" oun grupo Ga-R"", a condicion de que R" sea
un atomo de hidrégeno, un grugo hidrocarburo, un atomo de halégeno, un grupo que contiene silicio o un grupo
que contiene oxigeno; R’ y R' son cada uno i ndependientemente un grupo hidrocarburo que tiene de 1 a 20
atomos de carbono, o R' y R pueden unirse entre si para formar un grupo conector divalente (Rm) que tenga 4
0 mas atomos de carbono y que contenga opcionalmente un heteroatomo excluyendo carbono e hidrégeno y
formar de este modo un anillo; R? a R® son cada uno independientemente un atomo de hidrégeno o un grupo
hidrocarburo que tiene de 1 a 20 atomos de carbono; Q' yQ3 son cada uno independientemente un grupo
hidrocarburo divalente; Q% es un grupo conector divalente que contiene un enlace mediante un heteroatomo
excluyendo carbono; h, j, k, m y p son cada uno independientemente 0 0 1; n es un numero enterode 0 a 10; y r
es un numero entero de 2 a 10000, a condicion de que:

R'aR" puede ser un grupo formado mediante la sustitucién de una parte de los atomos de hidrégeno del grupo
hidrocarburo con un sustituyente que contiene un heteroatomo excluyendo carbono e hidrogeno; Q' y Q° pueden
ser un grupo formado mediante la sustitucion de una parte de los atomos de hidrégeno del grupo hidrocarburo
divalente con un sustituyente que contiene un heteroatomo excluyendo carbono e hidrégeno;

cuando h es 0, al menos uno de R? y R® es un grupo hidrocarburo que tiene de 2 a 20 atomos de carbono;
cuando h es 1, al menos uno de R* y R® es un grupo hidrocarburo que tiene de 1 a 20 atomos de carbono;
cuando p es 0, al menos uno de R® \ R es un grupo hidrocarburo que tiene de 2 a 20 4tomos de carbono;
cuando p es 1, al menos uno de R° y R es un grupo hidrocarburo que tiene de 1 a 20 atomos de carbono;
cuando n es 2 o mas, Q1, QZ, Qs, js ka/ m plurales pueden ser individualmente iguales o diferentes entre si; Q1,
Qz, QS, h, j, k, m, n, p plurales y R?’aR puede ser individualmente iguales o diferentes entre si).

5. Un método para producir el compuesto organometalico de acuerdo con la reivindicacién 1, que comprende hacer
reaccionar en presencia de un compuesto de metal de transicion (A) representado por la siguiente férmula general
(A), un compuesto de dieno (B) representado por la siguiente férmula general (B) con un compuesto organometalico
(C) representado por la siguiente formula general (C).

[Formula quimica 8]

R24

r

,;:erb

a

(A

(en la férmula general (A), M' es un d&tomo de metal de transicion seleccionado entre los Grupos 3 a 11 de la tabla
periddica de los elementos (el Grupo 3 incluye un lantanido y un actinido); a es un entero de 1 a 3, que es el nimero
de ligandos coordinados con el atomo de metal de transicién M'; X es un atomo o un grupo seleccionado entre el
grupo que consiste en un atomo de hidrégeno, un atomo de halégeno, un atomo de oxigeno, un grupo hidrocarburo,
un grupo que contiene silicio, un grupo que contiene germanio, un grupo que contiene estafio, un grupo que contiene
boro, un grupo que contiene aluminio, un grupo que contiene fésforo, un grupo que contiene oxigeno, un grupo que
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contiene az ufre, un grupo q ue c ontiene nitrégeno, u n grupo q ue contiene halégeno y un resto d e c ompuesto
heterociclico; b es un numero entero de 0 a 3, que es el numero de X; cuando b es 2 0 3, X pueden ser iguales o
diferentes entre si y X plurales pueden estar unidos entre si para formar un anillo; Y es un atomo de nitrégeno o un
atomo de carbono que tiene un sustituyente R22; G es un atomo de oxigeno, un atomo de azufre, un atomode
selenio o un atomo de nitrégeno que tiene un sustituyente R? R* aR?® pueden ser iguales o diferentes entre si y
son un atomo o un grupo seleccionado entre el grupo que consiste en un grupo hidrocarburo, un dtomo de halégeno,
un atomo de hidrégeno, un g rupo sililo sustituido con hidrocarburo, un grupo que contiene oxigeno, un grupo que
contiene nitrégeno, un grupo que contiene azufre, un grupo que contiene boro, un grupo que contiene aluminio, un
grupo que contiene fosforo, un grupo que contiene halégeno, un resto de compuesto heterociclico, un %rupo que
contiene silicio, un grupo que contiene germanio y un grupo que contiene estafo; dos o mas de R* aR%® pueden
estar unidos entre si para formar un anillo; y cuando a es 2 0 3, los R21, los R22, los R23, los R?* y los R® pueden ser
individualmente iguales o diferentes entre si, y un grupo de R?? - R®® contenido en uno cualquiera de los ligandos y
un grupo de R? - R? contenido en otro ligando pueden estar unidos).

[Formula quimica 9]

N\ /"
c==cC QTHQQHQB%CEC (B)
Rb/ Rlil% I k "o F|2°‘ \Rf

(en la formula general (B), R* a R" son cada uno independientemente un atomo de hidrégeno, o un grupo
hidrocarburo que tiene de 1 a 20 atomos de carbono, y pueden ser un grupo formado mediante la sustitucion de una
parte de los at omos de hidrégeno de | g rupo hi drocarburo ¢ on u n sustituyente que contiene un he teroatomo
excluyendo carbono e hidrégeno; y Q1, QZ, Q3, j, k, my n se definen cada uno de la misma manera que en la férmula
general (1)).

[Formula quimica 10]

R—M—R (C)

(en la formula general (C), M se define de la misma manera que en la féormula general (1); dos R son cada uno
independientemente un grupo hidrocarburo que tiene de 1 a 20 atomos de carbono y pueden ser un grupo formado
por sustitucion de una parte de los atomos de hidrogeno del grupo hidrocarburo con un sustituyente que contiene un
heteroatomo excluyendo carbono e hidrégeno).

6. El método para la producciéon del compuesto organometélico de ac uerdo con la reivindicacion 5, en el que el

compuesto de metal de t ransicién (A) es un compuesto de metal de transicidon (A1) representado por la siguiente
férmula general (A1).

[Formula quimica 11]

RZE R21
R?S
UM,
T (A1)

/A N
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(enlafdérmula general (A1), M', a, X, B, R21 y R?? se definen cada uno de la misma manera que e nlaférmula
general (A) de | a reivindicacion 1 R26 aR? pueden ser iguales o diferentes entre si y son un at omo o un gr upo
seleccionado entre el grupo que consiste en un atomo de hidrégeno, un grupo hidrocarburo, un atomo de halégeno,
un grupo sililo s ustituido con hidrocarburo, un grupo que contiene oxigeno, un grupo que contiene nitrégeno, un
grupo que contiene azufre, un grupo que contiene boro, un grupo que contiene aluminio, un gr upo que contiene
fésforo, un gr upo que contiene halégeno, un resto de compuesto heterociclico, un grupo que contiene silicio, un
grupo que contiene germanio y un grupo que contlene estano ¥§ de estos dos o mas puegen estar %nldos entre si
paraformarunanillo;y cuandoaes 20 3, los R?! , los R Ios R Ios R?, los R y los R*” pueden ser
individualmente iguales o dlferentes entresi y ungr upo de R* y R% . R contenldo en uno cualquierade los
ligandos y un grupo de R? y R?- R?® contenido en otro ligando pueden estar unidos).

7. El metodo de produccién del compuesto organometalico de acuerdo con la reivindicaciéon 5, en el que M es un
grupo Al- R" o un atomo de cinc.

8. El método de produccion del compuesto organometalico de acuerdo con una cualquiera de las reivindicaciones 5
a 7, que emplea un cocatalizador y un vehiculo.

9. Un método de produccion de un compuesto organometalico (5) representado por la siguiente formula general (5),
que comprende hacer reaccionar el compuesto organometalico (1) de acuerdo con la reivindicacion 1 con una a-
olefina lineal o ramificada que tiene de 2 a 30 at omos de carbono, una olefina ciclica, un dieno o un polieno, o un
compuesto de vinilo aromatico.

[Férmula quimica 12]

R? RY R® R®

R'—M l <|: / Q1}—<Q2)—{Q3\ c|: (I: M——R" (1)
[\ NER |
RB RS RT‘ Rq r

(en la férmula general (5), A es una unidad derivada de una a-olefina lineal o r amificada que tiene de 2 a 30
atomos de carbono, una olefina ciclica, un dieno, un polieno o un compuesto de vinilo aromatico; x, y, z y w son
cada uno un numero enterode 1 o més; x+y + z+w = 8 a 100000;

M es un atomo de magnesio, un atomo de cinc, un grupo Al- R" oun grupo Ga- R', a condicién de que R" sea
un atomo de hidrégeno, un grugo hidrocarburo, un atomo de halégeno, un grupo que contiene silicio o un grupo
que contiene oxigeno; R y R son cada uno i ndependientemente un gr upo hidrocarburo que tiene de 1 a 20

atomos de carbono o R' y R’ pueden estar unidos entre si para formar un grupo conector divalente (R ) que
tiene 4om asatomosdecarbonoy que c ontlene o pcionalmente un heteroatomo excluyendo ¢ arbono e
hidrégeno y, de este modo, formar un anillo; R? a R? son cada uno |ndepend|entemente un atomo de hidrégeno o
un grupo hidrocarburo que tiene de 1 a 20 &tomos de carbono; Q' y Q* son cada uno independientemente un
grupo hi drocarburo di valente; Q% esun grupo ¢ onector divalente que contiene un enl ace mediante u n
heteroatomo excluyendo carbono; h, j, k, m y p son cada uno independientemente 0 o 1; n es un numero entero
de 0 a 10; y r es un numero entero de 2 a 10000, a condiciéon de que:

R'a R" pueden ser un grupo formado mediante la sustitucion de una parte de los atomos de hidrégeno del
grupo hidrocarburo con un sustituyente que contiene un heteroatomo excluyendo carbono e hidrégeno; Q' y
Q° pueden ser un grupo formado mediante la sustitucién de una parte de los atomos de hidrégeno del grupo
hidrocarburo divalente con un sustltuyente que contiene un heteroatomo excluyendo carbono e hidrégeno;
cuando h es 0, al menos uno de R y R es un grupo hidrocarburo que tiene de 2 a 20 4 tomos de carbono;
cuando h es 1, al menos uno de R y R es un grupo hidrocarburo que tiene de 1 a 20 a tomos de carbono;
cuando p es 0, al menos uno de R y R es un grupo hidrocarburo que tiene de 2 a 20 4 tomos de carbono;
cuando p es 1, al menos uno de R° y R” es un grupo hidrocarburo que tiene de 1 a 20 atomos de carbono;
cuandones 2omas, Q', Q% Q°, js k y m plurales pueden ser individualmente iguales o diferentes entre si;
Q', Q% Q% h, j, K, m, n, p plurales y R?aR® puede ser individualmente iguales o diferentes entre si).

10. Un método para producir un pol imero funcional en ambos extremos que c omprende realizar |a reaccién de

conversién de grupos funcionales en enlaces carbono-metal del compuesto organometalico (5) de acuerdo con la
reivindicacion 4.
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[Fig.1]
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[Fig. 3]
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