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DESCRIPCION
Composiciones poliméricas y métodos
Referencia cruzada con las solicitudes relacionadas

La presente solicitud reivindica la prioridad de la solicitud de patente estadounidense provisional nim. 61/511.543,
presentada el 25 de julio de 2011.

Soporte gubernamental

La presente invencion se realizd con el apoyo del gobierno de Estados Unidos con la subvencion DE-FE0002474,
otorgada por el Departamento de Energia. El Gobierno de Estados Unidos posee ciertos derechos en la invencion.

Campo de la invencion

El documento WO 2010/115567 A1 se refiere a poliuretano, y especificamente a elastdmeros microcelulares de
poliuretano (p.1, 1.1-3). De acuerdo con p.2-p.3, el elastdmero microcelular de poliuretano comprende el producto de
reaccion de: a) un prepolimero terminado en isocianato, en donde dicho prepolimero terminado en isocianato es un
producto de reaccion de un isocianato y un primer poliol; b) un segundo poliol; y c) un extensor de cadena que tiene
pesos moleculares promedio inferiores o iguales a 800; en donde dichos primer poliol y/o segundo poliol
comprende(n) por lo menos un poliol obtenido sometiendo a reaccion diéxido de carbono con 6xido de alqueno que
tiene una férmula que satisface los requerimientos de la reivindicacién 1 de la presente solicitud. La Tabla 1 muestra
2-4 prepolimeros ilustrativos preparados a partir de poliol de policarbonato con un poliol de poliéster. Dichos
prepolimeros se usan para someter a reaccién con una mezcla secundaria A para elaborar un elastémero de
poliuretano.

La presente invencion se refiere al campo de una mezcla secundaria B para la formulacién de espuma microcelular
0 composiciones elastoméricas que incorporan polioles de policarbonato alifatico que tienen un alto porcentaje de
grupos terminales -OH.

Compendio de la invencion

En un aspecto, la presente invencién abarca una mezcla secundaria B para la formulacién de composiciones de
espuma microcelular o para la formulaciéon de composiciones elastoméricas como se define en la reivindicacion 1.

En determinadas realizaciones, dichas cadenas de policarbonato alifaticas derivan de la copolimerizacion de diéxido
de carbono con uno o mas sustratos de epdxido. Dichas copolimerizaciones se describen y ejemplifican en la
solicitud PCT publicada WO/2010/028362. En algunas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifaticas derivan
de 6xido de etileno, 6xido de propileno u opcionalmente de epdxidos alifaticos Cs.30 sustituidos, o mezclas de dos o
mas de estos. En determinadas realizaciones, los polioles de policarbonato alifatico tienen un nimero funcional entre
aproximadamente 1,8 y aproximadamente 6.

En otro aspecto, la presente invencién abarca composiciones de uretano derivadas de una mezcla secundaria B de
acuerdo con la invencion segun se define en la reivindicacion 13.

En otro aspecto, la presente invenciéon abarca el uso de una mezcla secundaria B para la formulaciéon de una
composicion de espuma microcelular o composicion elastomérica como se define en la reivindicacion 14.

Definiciones

Las definiciones de grupos funcionales especificos y términos quimicos se describen en mas detalle a continuacion.
Para los propésitos de la presente invencién, los elementos quimicos se identifican de acuerdo con la Tabla
Periddica de los Elementos, version CAS, Handbook of Chemistry and Physics, 752 Ed., portada interior, y los grupos
funcionales especificos se definen en general como se describe en este documento. Ademas, se describen
principios generales de quimica organica, asi como también de restos funcionales y reactividad especificos,
en Organic Chemistry, Thomas Sorrell, University Science Books, Sausalito, 1999; Smith and March March's
Advanced Organic Chemistry, 52 Edicion, John Wiley & Sons, Inc., Nueva York, 2001; Larock, Comprehensive
Organic Transformations, VCH Publishers, Inc., Nueva York, 1989; Carruthers, Some Modern Methods of Organic
Synthesis, 32 Edicion, Cambridge University Press, Cambridge, 1987.

Ciertos compuestos de la presente invencion pueden comprender uno o mas centros asimétricos, y por lo tanto
existir en distintas formas esterecisoméricas, p. €j., enantiomeros y/o diastereémeros. Por lo tanto, los compuestos
inventivos y sus composiciones pueden estar en la forma de un enantidmero, diasteredmero o isbmero geométrico
individual, y pueden estar en la forma de una mezcla de esterecisémeros. En determinadas realizaciones, los
compuestos de la invencién son compuestos enantiopuros. En determinadas realizaciones, se dan a conocer
mezclas de enantiémeros o diasteredmeros.
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Asimismo, ciertos compuestos, tal como se describen en este documento, pueden tener uno o mas dobles enlaces
que pueden existir o bien como el isémero Z o E, a menos que se indique algo distinto. La invencién abarca también
los compuestos como isdomeros individuales sustancialmente libres de otros isdmeros y alternativamente, como
mezclas de varios isémeros, p. €j., mezclas racémicas de enantiomeros. Ademas de los compuestos anteriormente
mencionados per se, la presente invencién también abarca composiciones que comprenden uno o0 mas compuestos.

Tal como se emplea en este documento, el término "isdmeros" incluye todos y cada uno de los isémeros
geomeétricos y estereoisémeros. Por ejemplo, "isdmeros" incluye isémeros cis y trans, isdbmeros E y Z, enantiomeros
R y S, diasteredbmeros, isomeros (D), isdbmeros (L), sus mezclas racémicas y otras de sus mezclas, dentro del
alcance de la invencion. Por ejemplo, un estereoisdbmero puede, en algunas realizaciones, proveerse
sustancialmente libre de uno o mas estereoisdbmeros correspondientes, y puede ademas denominarse
"estereoquimicamente enriquecido".

Si se prefiere un enantibmero particular, puede, en algunas realizaciones, proveerse sustancialmente libre del
enantiémero opuesto, y puede ademas denominarse "dpticamente enriquecido”. "Opticamente enriquecido”, tal
como se emplea en este documento, significa que el compuesto o polimero estd hecho de una proporcion
significativamente menor de un enantiomero. En determinadas realizaciones, el compuesto esta hecho de por lo
menos aproximadamente 90% en peso de un enantidmero preferido. En otras realizaciones, el compuesto esta
hecho de por lo menos aproximadamente 95%, 98% o 99% en peso de un enantidmero preferido. Los enantiomeros
preferidos se pueden aislar de mezclas racémicas mediante cualquier método conocido en la técnica, incluidos
cromatografia de liquidos de alta presion quiral (HPLC) y la formacion y cristalizacion de sales quirales o preparadas
por sintesis asimétricas. Ver, por ejemplo, Jacques, et al., Enantiomers, Racemates and Resolutions (Wiley
Interscience, Nueva York, 1981); Wilen, S.H., et al., Tetrahedron 33:2725 (1977); Eliel, E.L. Stereochemistry of
Carbon Compounds (McGraw-Hill, NY, 1962); Wilen, S.H. Tables of Resolving Agents and Optical Resolutions pag.
268 (E.L. Eliel, Ed., Univ. of Notre Dame Press, Notre Dame, IN 1972).

El término "epdxido”, tal como se emplea en esta memoria, se refiere a un oxirano sustituido o insustituido. Dichos
oxiranos sustituidos incluyen oxiranos monosustituidos, oxiranos disustituidos, oxiranos trisustituidos y oxiranos
tetrasustituidos. Dichos epodxidos pueden ademas estar opcionalmente sustituidos como se define en este
documento. En determinadas realizaciones, los epdxidos comprenden un solo resto oxirano. En determinadas
realizaciones, los epdxidos comprenden dos o mas restos oxirano.

El término "polimero", tal como se emplea en esta memoria, se refiere a una molécula de alta masa molecular
relativa, cuya estructura comprende la repeticion mudltiple de unidades derivadas, real o conceptualmente, de
moléculas de baja masa molecular relativa. En determinadas realizaciones, un polimero estd comprendido por
unidades sustancialmente alternantes derivadas de COz y un epoxido (p. €j., poli(etilencarbonato). En determinadas
realizaciones, un polimero de la presente invencidon es un copolimero, terpolimero, heteropolimero, copolimero en
blogue o heteropolimero cénico que incorpora dos 0 mas monomeros de epodxido diferentes. Con respecto a la
ilustracion estructural de dichos polimeros superiores, la convenciéon de exhibir encadenamiento de unidades
monoméricas diferentes separadas por un guidn se puede utilizar en este documento

A Ay

Se ha de interpretar que estas estructuras abarcan copolimeros que incorporan cualquier relacion de diferentes
unidades monomeéricas, a menos que se especifique algo distinto. Esta ilustracion también tiene como fin
representar copolimeros en bloque, aleatorios, cénicos y combinaciones de cualquiera de dos o mas de estos, y se
implica a todos ellos, a menos que se especifique otra cosa.

Los términos "halo" y "halégeno”, tal como se emplean en este documento, se refieren a un atomo seleccionado
entre fldor (fluoro, -F), cloro (cloro, -Cl), bromo (bromo, -Br) e yodo (yodo, -I).

El término "alifatico” o la expresion "grupo alifatico”, tal como se emplea en este documento, ilustra un resto
hidrocarbonado que puede ser de cadena lineal (es decir, no ramificado), ramificado o ciclico (incluido policiclico
condensado, en puente y espiro-condensado) y puede estar completamente saturado o puede contener una o mas
unidades de insaturacion, pero que no es aromatico. A menos que se especifique otra cosa, los grupos alifaticos
contienen 1-40 atomos de carbono. En determinadas realizaciones, los grupos alifaticos contienen 1-20 atomos de
carbono. En determinadas realizaciones, los grupos alifaticos contienen 3-20 atomos de carbono. En determinadas
realizaciones, los grupos alifaticos contienen 1-12 atomos de carbono. En determinadas realizaciones, los grupos
alifaticos contienen 1-8 atomos de carbono. En determinadas realizaciones, los grupos alifaticos contienen 1-6
atomos de carbono. En algunas realizaciones, los grupos alifaticos contienen 1-5 atomos de carbono, en algunas
realizaciones, los grupos alifaticos contienen 1-4 atomos de carbono, en algunas realizaciones, los grupos alifaticos
contienen 1-3 atomos de carbono, y en algunas realizaciones los grupos alifaticos contienen 1 o 2 atomos de
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carbono. Los grupos alifaticos adecuados incluyen, aunque sin limitarse a ello, grupos alquilo, alquenilo y alquinilo
lineales o ramificados, y sus hibridos tales como (cicloalquil)alquilo, (cicloalquenil)alquilo o (cicloalquil)alquenilo.

El término "heteroalifatico”, tal como se emplea en esta memoria, se refiere a grupos alifaticos en los que uno o mas
atomos de carbono se reemplazan en forma independiente por uno o mas atomos seleccionados del grupo que
consiste en oxigeno, azufre, nitrégeno o fosforo. En determinadas realizaciones, se reemplazan en forma
independiente uno o mas de oxigeno, azufre, nitrogeno o fésforo. Los grupos heteroalifaticos pueden ser grupos
sustituidos o insustituidos, ramificados o no ramificados, ciclicos o aciclicos, e incluyen grupos saturados,
insaturados o parcialmente insaturados.

Tal como se emplea en esta memoria, la expresion "cadena hidrocarbonada bivalente Ci.s (0 C43) saturada o
insaturada, lineal o ramificada", se refiere a cadenas alquilo, alquenilo y alquinilo bivalentes, lineales o ramificadas
como se define en este documento.

El término "insaturado”, tal como se emplea en esta memoria, significa que un resto tiene uno o mas dobles o triples
enlaces.

Los términos "cicloalifatico", "carbociclo" o "carbociclico", utilizados solos o como parte de un resto mas grande, se
refieren a sistemas de anillos saturados o parcialmente insaturados ciclicos, alifaticos, monociclicos o policiclicos
como se describe en este documento, que tienen entre 3 y 12 miembros, en donde el sistema de anillos alifaticos
esta opcionalmente sustituido como se definié anteriormente y como se describe en este documento. Los grupos
cicloalifaticos incluyen, entre otros, ciclopropilo, ciclobutilo, ciclopentilo, ciclopentenilo, ciclohexilo, ciclohexenilo,
cicloheptilo, cicloheptenilo, ciclooctilo, ciclooctenilo, norbornilo, adamantilo y ciclooctadienilo. En algunas
realizaciones, el cicloalquilo tiene 3-6 carbonos. Los términos "cicloalifatico”, "carbociclo" o "carbociclico" también
incluyen anillos alifaticos que se condensan a uno o mas anillos aromaticos o no aromaticos, como decahidronaftilo
o tetrahidronaftilo, en donde el radical o punto de sujecién esta en el anillo alifatico. En determinadas realizaciones,
la expresion "carbociclo de 3 a 7 miembros" se refiere a un anillo carbociclico monociclico de 3 a 7 miembros
saturado o parcialmente insaturado. En determinadas realizaciones, el término "carbociclo de 3 a 8 miembros" se
refiere a un anillo carbociclico monociclico de 3 a 8 miembros saturado o parcialmente insaturado. En determinadas
realizaciones, las expresiones "carbociclo de 3 a 14 miembros" y "carbociclo Cs.14" se refieren a un anillo
carbociclico, monociclico de 3 a 8 miembros, saturado o parcialmente insaturado, o un anillo carbociclico policiclico
de 7 a 14 miembros, saturado o parcialmente insaturado.

El término "alquilo", tal como se emplea en esta memoria, se refiere a radicales hidrocarbonados saturados, de
cadena lineal o ramificada derivados de un resto alifatico que contiene entre uno y seis atomos de carbono por
eliminacion de un atomo de hidrégeno sencillo. A menos que se especifique otra cosa, los grupos alquilo contienen
1-12 atomos de carbono. En determinadas realizaciones, los grupos alquilo contienen 1-8 atomos de carbono. En
determinadas realizaciones, los grupos alquilo contienen 1-6 atomos de carbono. En algunas realizaciones, los
grupos alquilo contienen 1-5 atomos de carbono, en algunas realizaciones, los grupos alquilo contienen 1-4 atomos
de carbono, en algunas realizaciones los grupos alquilo contienen 1-3 atomos de carbono, y en algunas
realizaciones, los grupos alquilo contienen 1-2 atomos de carbono. Los ejemplos de radicales alquilo incluyen, entre
otros, metilo, etilo, n-propilo, isopropilo, n-butilo, iso-butilo, sec-butilo, sec-pentilo, iso-pentilo, terc-butilo, n-pentilo,
neopentilo, n-hexilo, sec-hexilo, n-heptilo, n-octilo, n-decilo, n-undecilo y dodecilo.

El término "alquenilo”, tal como se emplea en este documento, ilustra un grupo monovalente derivado de un resto
alifatico de cadena lineal o ramificada que tiene por lo menos un doble enlace carbono-carbono por eliminaciéon de
un atomo de hidrégeno sencillo. A menos que se especifique otra cosa, los grupos alquenilo contienen 2-12 atomos
de carbono. En determinadas realizaciones, los grupos alquenilo contienen 2-8 atomos de carbono. En
determinadas realizaciones, los grupos alquenilo contienen 2-6 atomos de carbono. En algunas realizaciones, los
grupos alquenilo contienen 2-5 atomos de carbono, en algunas realizaciones, los grupos alquenilo contienen 2-4
atomos de carbono, en algunas realizaciones, los grupos alquenilo contienen 2-3 atomos de carbono, y en algunas
realizaciones, los grupos alquenilo contienen 2 atomos de carbono. Los grupos alquenilo incluyen, por ejemplo,
etenilo, propenilo, butenilo y 1-metil-2-buten-1-ilo.

El término "alquinilo”, tal como se emplea en esta memoria, se refiere a un grupo monovalente derivado de un resto
alifatico de cadena lineal o ramificada que tiene por lo menos un triple enlace carbono-carbono por eliminacién de un
atomo de hidrégeno sencillo. A menos que se especifique otfra cosa, los grupos alquinilo contienen 2-12 atomos de
carbono. En determinadas realizaciones, los grupos alquinilo contienen 2-8 atomos de carbono. En determinadas
realizaciones, los grupos alquinilo contienen 2-6 atomos de carbono. En algunas realizaciones, los grupos alquinilo
contienen 2-5 atomos de carbono, en algunas realizaciones, los grupos alquinilo contienen 2-4 atomos de carbono,
en algunas realizaciones los grupos alquinilo contienen 2-3 atomos de carbono, y en algunas realizaciones, los
grupos alquinilo contienen 2 atomos de carbono. Los grupos alquinilo representativos incluyen, aunque sin limitarse
a ello, etinilo, 2-propinilo (propargilo) y 1-propinilo.

El término "alcoxi", tal como se emplea en la presente memoria, se refiere a un grupo alquilo, como se definid
previamente, sujetado a la molécula principal a través de un atomo de oxigeno. Los ejemplos de alcoxi incluyen,
entre otros, metoxi, etoxi, propoxi, isopropoxi, n-butoxi, terc-butoxi, neopentoxi y n-hexoxi.
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El término "acilo", tal como se emplea en la presente memoria, se refiere a una funcionalidad que contiene carbonilo,
p. €j., -C(=O)R’, en donde R' es hidrogeno o un grupo arilo, heteroarilo alifatico, heteroalifatico, heterociclico
opcionalmente sustituido, o es una funcionalidad que contiene oxigeno o nitrégeno sustituido (p. €j., con hidrégeno
restos arilo o heteroarilo alifaticos, heteroalifaticos (p. €j., que forman una funcionalidad acido carboxilico, éster o
amida). El término "aciloxi", tal como se emplea en este documento, se refiere a un grupo acilo sujetado a la
molécula principal a través de un atomo de oxigeno.

El término "arilo" utilizado solo o como parte de un resto mas grande como en "aralquilo”, "aralcoxi" o "ariloxialquilo",
se refiere a sistemas de anillos monociclicos o policiclicos que tienen un total de 5 a 20 miembros del anillo, en
donde por lo menos un anillo en el sistema es aromatico y en donde cada anillo en el sistema contiene 3 a 12
miembros del anillo. El término "arilo" se puede utilizar de manera intercambiable con la expresion "anillo arilo". En
determinadas realizaciones de la presente invencién, "arilo" hace referencia a un sistema de anillos aromaticos que
incluyen, entre otros, fenilo, bifenilo, naftilo, antracilo y similares, que pueden portar uno o mas sustituyentes.
También se incluye dentro del alcance del término arilo", tal como se usa en este documento, un grupo en el cual un
anillo aromatico se condensa a uno o mas anillos adicionales, como benzofuranilo, indanilo, ftalimidilo, naftimidilo,
fenantriidinilo o tetrahidronaftilo y similares. En determinadas realizaciones, las expresiones "arilo de 6 a 10
miembros" y "arilo Ce.10" se refieren a un anillo fenilo o a un anillo arilo policiclico de 8 a 10 miembros.

Los términos "heteroarilo" y "heteroar-", utilizados solos o como parte de un resto mas grande, p. €j.,
"heteroaralquilo” o "heteroaralcoxi", se refieren a grupos que tienen 5 a 14 atomos del anillo, preferiblemente 5,6 0 9
atomos del anillo; que tienen 6, 10 o 14 electrones 1 compartidos en una ordenacion ciclica; y que tienen, ademas
de atomos de carbono, entre 1 y 5 heteroatomos. El término "heteroatomo" se refiere a un nitrogeno, oxigeno o
azufre, e incluye cualquier forma oxidada de nitrégeno o azufre, y cualquier forma cuaternizada de un nitrégeno
basico. Los grupos heteroarilo incluyen, sin limitacién, tienilo, furanilo, pirrolilo, imidazolilo, pirazolilo, triazolilo,
tetrazolilo, oxazolilo, isoxazolilo, oxadiazolilo, tiazolilo, isotiazolilo, tiadiazolilo, piridilo, piridazinilo, pirimidinilo,
pirazinilo, indolizinilo, purinilo, naftiridinilo, benzofuranilo y pteridinilo. Los términos "heteroarilo" y "heteroar-", tal
como se emplean en esta memoria, también incluyen grupos en los que un anillo heteroaromatico se condensa a
uno o mas anillos arilo, cicloalifaticos o heterociclilo, en donde el radical o el punto de sujecion se encuentra en el
anillo heteroaromatico. Los ejemplos no limitativos incluyen indolilo, isoindolilo, benzotienilo, benzofuranilo,
dibenzofuranilo, indazolilo, bencimidazolilo, benztiazolilo, quinolilo, isoquinolilo, cinnolinilo, ftalazinilo, quinazolinilo,
quinoxalinilo, 4H-quinolizinilo, carbazolilo, acridinilo, fenazinilo, fenotiazinilo, fenoxazinilo, tetrahidroquinolinilo,
tetrahidroisoquinolinilo y pirido[2,3-b]-1,4-oxazin-3(4H)-ona. Un grupo heteroarilo puede ser mono o biciclico. El
término "heteroarilo" se puede utilizar en forma intercambiable con los términos "anillo heteroarilo”, "grupo
heteroarilo" o "heteroaromatico", cualquiera de los cuales incluye anillos opcionalmente sustituidos. El término
"heteroaralquilo” se refiere a un grupo sustituido con un heteroarilo, en donde las porciones alquilo y heteroarilo
independientemente estan opcionalmente sustituidas. En determinadas realizaciones, la expresion "heteroarilo de 5
a 10 miembros" se refiere a un anillo heteroarilo de 5 a 6 miembros que tiene 1 a 3 heteroatomos seleccionados
entre nitrdgeno, oxigeno o azufre, o un anillo heteroarilo biciclico de 8 a 10 miembros que tiene 1 a 4 heteroatomos
seleccionados en forma independiente entre nitrégeno, oxigeno o azufre. En determinadas realizaciones, la
expresion "heteroarilo de 5 a 12 miembros" se refiere a un anillo heteroarilo de 5 a 6 miembros que tiene 1 a 3
heteroatomos seleccionados en forma independiente entre nitrdgeno, oxigeno o azufre, o un anillo heteroarilo
biciclico de 8 a 12 miembros que tiene 1 a 4 heteroatomos seleccionados en forma independiente entre nitrégeno,
oxigeno o azufre.

Tal como se emplean en esta memoria, los términos "heterociclo”, "heterociclilo", "radical heterociclico" y "anillo
heterociclico" se utilizan de manera intercambiable y se refieren a un resto heterociclico policiclico estable de 5 a 7
miembros o de 7-14 miembros que es o bien saturado o parcialmente insaturado, y que tienen, ademas de atomos
de carbono, uno o mas, preferiblemente uno a cuatro, heteroatomos, como se definié anteriormente. Cuando se usa
en referencia a un atomo del anillo de un heterociclo, el término "nitrégeno" incluye un nitrégeno sustituido. Como
ejemplo, en un anillo saturado o parcialmente insaturado que tiene 0-3 heteroatomos seleccionados entre oxigeno,
azufre o nitrégeno, el nitrogeno puede ser N (como en 3,4-dihidro-2H-pirrolilo), NH (como en pirrolidinilo) o *NR
(como en pirrolidinilo sustituido en N). En algunas realizaciones, el término "heterociclico de 3 a 7 miembros" se
refiere a un anillo heterociclico monociclico de 3 a 7 miembros saturado o parcialmente insaturado que tiene 1 a 2
heteroatomos seleccionados en forma independiente entre nitrégeno, oxigeno o azufre. En algunas realizaciones, la
expresion "heterociclico de 3 a 12 miembros" se refiere a un anillo heterociclico monociclico saturado o parcialmente
insaturado de 3 a 8 miembros que tiene 1 a 2 heteroatomos seleccionados en forma independiente entre nitrégeno,
oxigeno o azufre, o un anillo heterociclico policiclico de 7 a 12 miembros saturado o parcialmente insaturado que
tiene 1-3 heteroatomos seleccionados en forma independiente entre nitrégeno, oxigeno o azufre.

Un anillo heterociclico se puede sujetar a su grupo colgante en cualquier heteroatomo o atomo de carbono que
resulta en una estructura estable y cualquiera de los atomos del anillo puede estar opcionalmente sustituido. Los
ejemplos de dichos radicales heterociclicos saturados o parcialmente insaturados incluyen, sin limitacion,
tetrahidrofuranilo, tetrahidrotienilo, pirrolidinilo, pirrolidonilo, piperidinilo, pirrolinilo, tetrahidroquinolinilo,
tetrahidroisoquinolinilo, decahidroquinolinilo, oxazolidinilo, piperazinilo, dioxanilo, dioxolanilo, diazepinilo, oxazepinilo,
tiazepinilo, morfolinilo y quinuclidinilo. Los términos "heterociclo”, "heterociclilo”, "anillo heterociclilo", "grupo

heterociclico", "resto heterociclico" y "radical heterociclico”, se usan de manera intercambiable en este documento, y
también incluyen grupos en los que un anillo heteroarilo se condensa a uno o mas anillos arilo, heteroarilo o
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cicloalifaticos, tal como indolinilo, 3H-indolilo, cromanilo, fenantridinilo o tetrahidroquinolinilo, en donde el radical o
punto de sujecion esta en el anillo heterociclilo. Un grupo heterociclilo puede ser mono o biciclico. El término
"heterociclilalquilo" se refiere a un grupo alquilo sustituido por un heterociclilo, en donde las porciones alquilo y
heterociclilo estan en forma independiente opcionalmente sustituidas.

Tal como se emplea en este documento, la expresion "parcialmente insaturado” se refiere a un resto del anillo que
incluye por lo menos un doble o triple enlace. La expresion "parcialmente insaturado” tiene como fin abarcar anillos
que tienen multiples sitios de insaturacién, pero no tiene como fin incluir restos arilo o heteroarilo, como se define en
este documento.

Como se describe en este documento, los compuestos de la invencién pueden contener restos "opcionalmente
sustituidos". En general, el término "sustituido", o bien precedido por el término "opcionalmente" o no, significa que
uno o mas hidrégenos del resto designado se reemplazan con un sustituyente adecuado. A menos que se indique
otra cosa, un grupo "opcionalmente sustituido" puede tener un sustituyente adecuado en cada posicion sustituible
del grupo, y si mas de una posicién en cualquier estructura determinada se puede sustituir con mas de un
sustituyente seleccionado de un grupo especificado, el sustituyente puede o bien ser el mismo o diferente en cada
posicion. Las combinaciones de sustituyentes contempladas por la presente invencion preferiblemente resultan en la
formacion de compuestos estables o quimicamente factibles. El término "estable", tal como se emplea en este
documento, se refiere a compuestos que no se alteran sustancialmente cuando se someten a condiciones que
permiten su produccion, deteccion y, en ciertas realizaciones, su recuperacion, purificacion y uso para uno o mas de
los propdsitos descritos en este documento.

Los sustituyentes monovalentes adecuados en un atomo de carbono sustituible de un grupo "opcionalmente
sustituido" son en forma independiente halégeno; -(CH2)0-4R’; -(CH2)0-4OR?; -O-(CH2)04C(O)OR?; -(CH2)0-4CH(OR?®)y;
-(CH2)0-4SR®; -(CHz2)0-4Ph, que puede estar sustituido con R°; -(CH2)o-4O(CHz)o-1Ph que puede estar sustituido con
R°; -CH=CHPh, que puede estar sustituido con R° -NO; -CN; -N3; -(CH2)04N(R°)2; -(CH2)o4N(R°)C(O)R®; -
N(R°)C(S)R®;  -(CH2)o4N(R°)C(O)NR°2;  -N(R°)C(S)NR’;  -(CH2)0o4N(R°)C(O)OR®;  -N(R°)N(R°)C(O)R®; -
N(R°)N(R°)C(O)NR°2; +N(R°)N(R°)C(O)OR®;-(CH2)04C(O)R®; -C(S)R’; -(CN2)o4C(O)OR®; -(CH2)04C(O)N(R®)z; -
(CN2)04C(O)SR?;-(CH2)04C(O)OSIiR®3; -(CH2)04OC(0O)R?; -OC(O)(CH2)0-4SR-, SC(S)SR?’; -(CH2)0-4SC(O)R®; -(CN2)o-
4C(O)NR?2; -C(S)NR®2; -C(S)SR®; -SC(S)SR®, -(CH2)0-4OC(O)NR°2;-C(O)N(OR°)R?; -C(O)C(O)R®; -C(O)CH2C(O)R®;
-C(NORO)RO; -(CN2)0_4SSR°; -(CH2)0_4S(O)2R°; -(CH2)0_4S(O)20R°; -(CH2)0_4OS(O)2R°; -S(O)zNRoz; -(CH2)0_4S(O)R';-
N(R°)S(0)2NR’2; -N(R°)S(0)2R’; -N(OR°)R’; -C(NH)NR®; -P(O)2R°; -P(O)R°2;-OP(0O)R°2; -OP(O)(OR®)2; SiR’3; -
(alquileno C1.4 lineal o ramificado)O-N(R®)2; o - (alquileno Ci.4 lineal o ramificado)C(O)O-N(R°)z, en donde cada R°
puede sustituirse como se define a continuacion y es en forma independiente hidrogeno, alifatico Cq.s, -CH2Ph, -
O(CH3)o-1Ph, o un anillo arilo saturado, parcialmente saturado de 5-6 miembros que tiene 0-4 heteroatomos
seleccionados en forma independiente entre nitrégeno, oxigeno o azufre, o, sin perjuicio de la definicion anterior, dos
casos independientes de R°, tomados junto con su atomo(s) interviniente, forman un anillo mono o policiclico arilo de
3-12 miembros, saturado o parcialmente insaturado que tiene 0-4 heteroatomos seleccionados en forma
independiente entre nitrégeno, oxigeno o azufre, que puede sustituirse como se define a continuacion.

Los sustituyentes monovalentes adecuados en R’ (o el anillo formado por dos casos independientes de R® junto con
sus atomos intervinientes), son en forma independiente halégeno, -(CH)o2R’, -(haloR"), -(CH2)o20OH, -(CH)o20R", -
(CH2)02CH(OR")2;-O(haloR’), -CN, -N3, -(CH2)0-2C(O)R’, -(CH2)02C(O)OH, -(CH3)0-2C(O)OR", -(CH2)04C(O)N(R®)2; -
(CH2)02SR’, -(CH2)0-2SH, -(CHz2)0-2NHz, -(CH2)0-2NHR", -(CH2)02NR"2,-NO>, -SiR’3, -OSiR’3, -C(O)SR’, -(alquileno Cs.
4 de cadena lineal o ramificada)C(O)OR o -SSR’ en donde cada R’ esta insustituido o si esta precedido por "halo" se
sustituye solamente con uno o mas haldgenos, y se selecciona en forma independiente entre alifatico C14, -CH2Ph, -
O(CH3)o-1Ph, o un anillo arilo de 5-6 miembros saturado o parcialmente insaturado que tiene 0-4 heteroatomos
seleccionados en forma independiente entre nitrégeno, oxigeno o azufre. Los sustituyentes divalentes adecuados en
un atomo de carbono saturado de R° incluyen =0 y =S.

Los sustituyentes divalentes adecuados en un atomo de carbono saturado de un grupo "opcionalmente sustituido”
incluyen los siguientes: =0, =S, =NNR’z, =NNHC(O)R’, =NNHC(O)OR’, =NNHS(0);R’, =NR’, =NOR’, -O(C(R’2))2-30-
0 -S(C(R2))2:3S-, en donde cada caso independiente de R’ se selecciona de hidrogeno, alifatico C1.6 que puede
sustituirse como se define a continuacién, o un anillo arilo insustituido de 5-6 miembros, saturado o parcialmente
insaturado que tiene 0-4 heteroatomos independientemente seleccionados entre nitrégeno, oxigeno o azufre. Los
sustituyentes divalentes adecuados que estan ligados a carbonos sustituibles vecinos de un grupo "opcionalmente
sustituido" incluyen: -O(CR";)230-, en donde cada caso independiente de R" se selecciona entre hidrogeno, alifatico
C1.6 que puede sustituirse como se define a continuacién, o un anillo arilo insustituido de 5-6 miembros, saturado o
parcialmente insaturado que tiene 0-4 heteroatomos seleccionados en forma independiente entre nitrégeno, oxigeno
o azufre.

Los sustituyentes adecuados en el grupo alifatico de R" incluyen halégeno, -R’,-(haloR’), -OH, -OR’, -O(haloR’), -CN,
-C(O)OH, -C(O)OR’, -NHz, -NHR’, -NR"; 0-NO», en donde cada R’ esta insustituido o si esta precedido por "halo"
esta sustituido solamente con uno o mas halégenos, y es en forma independiente alifatico C1.4, -CH2Ph, -O(CH3)o.-
1Ph, o un anillo arilo de 5-6 miembros saturado o parcialmente insaturado que tiene 0-4 heteroatomos seleccionados
en forma independiente entre nitrégeno, oxigeno o azufre.
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Los sustituyentes adecuados en un nitrégeno sustituible de un grupo "opcionalmente sustituido” incluyen -Rf, -NRT,,
-C(O)RT, -C(O)ORT, -C(O)C(O)RT, -C(O)CH2C(O)RT,-S(0)2RT, -S(0)2NRT2, -C(S)NRT2, -C(NH)NRT; o -N(RT)S(O)2RT;
en donde cada Rt es en forma independiente hidrogeno, alifatico C1.6 que puede estar sustituido como se define a
continuacioén, -OPh insustituido o un anillo arilo insustituido de 5-6 miembros, saturado o parcialmente insaturado
que tiene 0-4 heteroatomos seleccionados en forma independiente entre nitrégeno, oxigeno o azufre, o sin perjuicio
de la definicion anterior, dos casos independientes de Rf, tomados junto con su atomo(s) interviniente forman un
anillo arilo mono o biciclico insustituido de 3-12 miembros saturado o parcialmente insaturado que tiene 0-4
heteroatomos seleccionados en forma independiente entre nitrégeno, oxigeno o azufre.

Los sustituyentes adecuados en el grupo alifatico de R son en forma independiente halégeno,-R’, -(haloR"), -OH, -
OR’, -O(haloR’), -CN, -C(O)OH, -C(O)OR’, -NH2, -NHR’", -NR"2 0 -NO2, en donde cada R’ se sustituye o si esta
precedido por "halo" esta sustituido solamente con uno o mas halégenos, y es en forma independiente alifatico Cy.4,
-CH2Ph, -O(CHgz)o-1Ph o un anillo arilo de 5-6 miembros saturado o parcialmente insaturado que tiene 0-4
heteroatomos seleccionados en forma independiente entre nitrégeno, oxigeno o azufre.

Si los sustituyentes se describen en este documento, algunas veces se utiliza el término "radical" o la expresion
"radical opcionalmente sustituido". En este contexto, "radical" significa un resto o grupo funcional que tiene una
posicion disponible para sujecion a la estructura en la cual se une el sustituyente. En general, el punto de sujecion
portaria un atomo de hidrégeno si el sustituyente fuese una molécula neutral independiente en lugar de un
sustituyente. El término "radical" o la expresion "radical opcionalmente sustituido" en este contexto es por lo tanto
intercambiable con "grupo” o "grupo opcionalmente sustituido".

Tal como se emplea en esta memoria, la expresion " cabeza a cola" o "HT", se refiere a la regioquimica de unidades
de repeticion adyacentes en una cadena polimérica. Por ejemplo, en el contexto de poli(propileno carbonato) (PPC),
la expresion cabeza a cola se basa en las tres posibilidades regioquimicas ilustradas a continuacion:

cabeza cola
4 i \V \\)\ j])\ cabeza a cola
S0 o/\r o\n/o 07 ok
cabeza O
Q CO,

O O
)Aj Wr ;ﬁo)j\o/\ro\n/oj/\o)koh,’_ cabeza a cabeza

O

O O
}FEO)J\OJ\/O\H/O\)\O)J\OELZ cola a cola
~ O

cola

La expresion "relacion cabeza a cola " o (H:T) se refiere a la proporcién de enlaces cabeza a cola a la suma de todas
las ofras posibilidades regioquimicas. Con respecto a la ilustracion de estructuras poliméricas, si bien se puede
mostrar una orientacion regioquimica especifica de unidades monoméricas en las representaciones de estructuras
poliméricas de este documento, no se tiene como fin limitar las estructuras poliméricas a la disposicion regioquimica
que se exhibe, sino que se debe interpretar que abarca todas las disposiciones regioquimicas incluida aquella
ilustrada, la regioquimica opuesta, mezclas aleatorias, materiales isotacticos, materiales sindiotacticos, materiales
racémicos y/o materiales enantioenriquecidos y combinaciones de cualquiera de estos, a menos que se especifique
otra cosa.

Tal como se emplea en esta memoria, el término "alcoxilado" significa que uno o mas grupos funcionales en una
molécula (usualmente el grupo funcional es un alcohol, amina o acido carboxilico, pero no se limita estrictamente a
estos) se han anexado a una cadena de alquilo terminada en hidroxi. Los compuestos alcoxilados pueden
comprender un grupo alquilo sencillo o pueden ser restos oligoméricos tales como poliéteres terminados en
hidroxilo. Los materiales alcoxilados pueden derivar de compuestos principales por tratamiento de los grupos
funcionales con epoxidos.

Breve descripcion de los dibujos

La Figura 1 muestra una fotografia de muestras de espuma flexibles preparadas de acuerdo con los Ejemplos 1A a
1D junto con una muestra de espuma flexible control (comparativa).

La Figura 2 muestra una fotografia de muestras de espuma microcelular preparadas de acuerdo con los Ejemplos
2L y 2M junto con una muestra de espuma microcelular control (de acuerdo con la invencion).

La Figura 3 muestra una fotografia de muestras de espuma rigidas preparadas de acuerdo con los métodos de los
Ejemplos 3A y 3B junto con una muestra de espuma rigida control (comparativa).
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Descripcion detallada de determinadas realizaciones

En un aspecto, la presente descripciébn abarca composiciones poliméricas que comprenden cadenas de
policarbonato alifaticas reticuladas o cadena extendida a través de enlaces uretano. En determinadas realizaciones,
estas composiciones poliméricas comprenden espumas de poliuretano, termoplasticos o elastémeros.

El campo de fabricacion y formulacion de poliuretano se encuentra muy avanzado. En algunas realizaciones, los
materiales nuevos presentados en este documento se formulan, procesan y usan de acuerdo con métodos
conocidos en la técnica. Combinando el conocimiento de la técnica con la descripciéon de este documento, el experto
en el campo captara variaciones, modificaciones y aplicaciones de las composiciones, y dichas variaciones se
abarcan especificamente en este documento. Las siguientes referencias contienen informacién sobre la formulacion,
fabricacion y usos de las espumas y elastémeros de poliuretano.

Vahid Sendijarevic, et al.; Polymeric Foams And Foam Technology, 22 edicion, Hanser Gardner Publications; 2004
(ISBN 978-1569903360)

David Eaves; Handbook of Polymer Foams, Smithers Rapra Press; 2004 (ISBN 978-1859573884)
Shau-Tarng Lee et al.; Polymeric Foams: Science and Technology, CRC Press 2006 (ISBN 978-0849330759)

Kaneyoshi Ashida; Polyurethane and Related Foams: Chemistry and Technology, CRC Press; 2006 (ISBN 978-
1587161599)

Handbook of Thermoplastic Elastomers, William Andrew Publishers, 2007 (ISBN 978-0815515494)
The Polyurethanes Book, J. Wiley & Sons, 2003 (ISBN 978-0470850411)

En un aspecto, las composiciones de poliuretano de la presente invencién se derivan combinando dos
composiciones: una primera composicidon que comprende uno o mas compuestos isocianato que opcionalmente
contiene diluyentes, disolventes, co-reaccionantes y similares (tipicamente ilustrada como la mezcla secundaria A), y
una segunda composicion que comprende uno o mas polioles opcionalmente con reaccionantes, disolventes,
catalizadores o aditivos adicionales (tipicamente ilustrada como la mezcla secundaria B). Antes de describir
integramente estas composiciones, se describiran integramente los polioles e isocianatos a partir de los cuales se
formulan.

I. Polioles de policarbonato alifatico

Esta seccion describe algunos de los polioles de policarbonato alifatico que han sido utiles para elaborar las
composiciones de la presente invencion. En determinadas realizaciones, las composiciones de la presente invencion
comprenden polioles de policarbonato alifatico derivados de la copolimerizacion de uno o mas epoéxidos y dioxido de
carbono. Los ejemplos de polioles adecuados, ademas de métodos para prepararlos, se describen en la publicaciéon
PCT W02010/028362.

Es ventajoso para muchas de las realizaciones descritas en este documento que los polioles de policarbonato
alifatico utilizados tengan un alto porcentaje de grupos reactivos. Dichos grupos terminales reactivos son tipicamente
grupos hidroxilo, pero pueden estar presentes otros grupos funcionales reactivos si los polioles se tratan para
modificar la quimica de los grupos terminales. Dichos materiales modificados pueden terminar en grupos amino,
grupos tiol, grupos alqueno, grupos carboxilato, grupos isocianato y similares. Para los propédsitos de la presente
invencion, la expresion 'poliol de policarbonato alifatico' tipicamente se refiere a materiales terminados en -OH, pero
también incluye estas composiciones modificadas de grupos terminales, a menos que se especifique algo distinto.

En determinadas realizaciones, por lo menos 90% de los grupos terminales del poliol de policarbonato utilizado son
grupos -OH. En determinadas realizaciones, por lo menos 95%, por lo menos 96%, por lo menos 97% o por lo
menos 98% de los grupos terminales del poliol de policarbonato utilizado son grupos -OH. En determinadas
realizaciones, mas de 99%, mas de 99,5%, mas de 99,7% o mas de 99,8% de los grupos terminales del poliol de
policarbonato utilizado son grupos -OH. En determinadas realizaciones, mas de 99,9% de los grupos terminales del
poliol de policarbonato son grupos -OH.

Otra forma de expresar el contenido del grupo terminal -OH de una composicién de poliol es informando su OH# que
se mide usando métodos conocidos en la técnica. En determinadas realizaciones, los polioles de policarbonato
alifatico utilizados en la presente invencion tienen un # mayor que aproximadamente 40. En determinadas
realizaciones, los polioles de policarbonato alifatico tienen un OH# mayor que aproximadamente 50, mayor que
aproximadamente 75, mayor que aproximadamente 100 o mayor que aproximadamente 120.

En determinadas realizaciones, es ventajoso que las composiciones de poliol de policarbonato alifatico tengan una
proporcidon sustancial de grupos terminales hidroxilo primarios. Esta es la norma para composiciones que
comprenden poli(etilencarbonato), pero para copolimerizacion de polioles derivados de epdxidos sustituidos con CO;
es comun que algunos o todos los extremos de la cadena consistan en grupos hidroxilo secundarios. En
determinadas realizaciones, dichos polioles se tratan para aumentar la proporcion de grupos terminales -OH
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primarios. Esto se puede lograr sometiendo a reaccion los grupos hidroxilo secundarios con reactivos tales como
oxido de etileno, lactonas reactivas y similares. En determinadas realizaciones, los polioles de policarbonato alifatico
se tratan con beta lactonas, caprolactona y similares para introducir grupos terminales hidroxilo primarios.

En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden un copolimero de diéxido de
carbono y uno o mas epoxidos. En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden
un copolimero de diéxido de carbono y 6xido de etileno. En determinadas realizaciones, las cadenas de
policarbonato alifatico comprenden un copolimero de dioxido de carbono y 6xido de propileno. En determinadas
realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden un copolimero de dioxido de carbono y 6xido de
ciclohexeno. En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden un copolimero de
diéxido de carbono y oxido de ciclopenteno. En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico
comprenden un copolimero de dioxido de carbono y 6xido de 3-vinil ciclohexano.

En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden un terpolimero de diéxido de
carbono y 6xido de etileno junto con uno o mas epoxidos adicionales seleccionados del grupo que consiste en 6xido
de propileno, 6xido de 1,2-buteno, 6xido de 2,3-buteno, 6xido de ciclohexeno, 6xido de 3-vinil ciclohexeno,
epiclorohidrina, glicidil ésteres, glicidil éteres, 6xidos de estireno y epdxidos de alfaolefinas superiores. En
determinadas realizaciones, dichos terpolimeros contienen una mayoria de unidades de repeticién derivadas de
6xido de etileno con cantidades inferiores de unidades de repeticién derivadas de uno o mas epdxidos adicionales.
En determinadas realizaciones, los terpolimeros contienen aproximadamente 50% hasta aproximadamente 99,5%
unidades de repeticion derivadas de 6xido de etileno. En determinadas realizaciones, los terpolimeros contienen
mas de aproximadamente 60% unidades de repeticion derivadas de o6xido de etileno. En determinadas
realizaciones, los terpolimeros contienen mas de 75% unidades de repeticion derivadas de 6xido de etileno. En
determinadas realizaciones, los terpolimeros contienen mas de 80% unidades de repeticion derivadas de éxido de
etileno. En determinadas realizaciones, los terpolimeros contienen mas de 85% unidades de repeticion derivadas de
oxido de etileno. En determinadas realizaciones, los terpolimeros contienen mas de 90% unidades de repeticion
derivadas de 6xido de etileno. En determinadas realizaciones, los terpolimeros contienen mas de 95% unidades de
repeticion derivadas de 6xido de etileno.

En algunas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden un copolimero de diéxido de carbono y
oxido de propileno junto con uno o mas epodxidos adicionales seleccionados del grupo que consiste en oxido de
etileno, 6xido de 1,2-buteno, 6xido de 2,3-buteno, 6xido de ciclohexeno, 6xido de 3-vinil ciclohexeno, epiclorohidrina,
glicidil ésteres, glicidil éteres, oOxidos de estireno y epoxidos de alfaolefinas superiores. En determinadas
realizaciones, dichos terpolimeros contienen una mayoria de unidades de repeticion derivadas de 6xido de propileno
con cantidades inferiores de unidades de repeticion derivadas de uno o mas epodxidos adicionales. En determinadas
realizaciones, los terpolimeros contienen aproximadamente 50% a aproximadamente 99,5% unidades de repeticion
derivadas de 6xido de propileno. En determinadas realizaciones, los terpolimeros contienen mas de 60% unidades
de repeticion derivadas de 6xido de propileno. En determinadas realizaciones, los terpolimeros contienen mas de
75% unidades de repeticion derivadas de 6xido de propileno. En determinadas realizaciones, los terpolimeros
contienen mas de 80% unidades de repeticion derivadas de 6xido de propileno. En determinadas realizaciones, los
terpolimeros contienen mas de 85% unidades de repeticion derivadas de 6xido de propileno. En determinadas
realizaciones, los terpolimeros contienen mas de 90% unidades de repeticion derivadas de 6xido de propileno. En
determinadas realizaciones, los terpolimeros contienen mas de 95% unidades de repeticion derivadas de éxido de
propileno.

En determinadas realizaciones, las composiciones de policarbonato alifatico de la presente invencién comprenden
polimeros sustancialmente alternantes que contienen un alto porcentaje de enlaces carbonato y un bajo contenido
de enlaces éter. En determinadas realizaciones, las composiciones de policarbonato alifatico de la presente
invencion se caracterizan porque, en promedio en la composicion, el porcentaje de enlaces carbonato es 85% o
mas. En determinadas realizaciones, las composiciones de policarbonato alifatico se caracterizan porque, en
promedio en la composicion, el porcentaje de enlaces carbonato es 90% o mas. En determinadas realizaciones, las
composiciones de policarbonato alifatico se caracterizan porque, en promedio en la composicion, el porcentaje de
enlaces carbonato es 91% o mas. En determinadas realizaciones, las composiciones de policarbonato alifatico se
caracterizan porque, en promedio en la composicion, el porcentaje de enlaces carbonato es 92% o mas. En
determinadas realizaciones, las composiciones de policarbonato alifatico se caracterizan porque, en promedio en la
composicion, el porcentaje de enlaces carbonato es 93% o mas. En determinadas realizaciones, las composiciones
de policarbonato alifatico se caracterizan porque, en promedio en la composicién, el porcentaje de enlaces
carbonato es 94% o mas. En determinadas realizaciones, las composiciones de policarbonato alifatico se
caracterizan porque, en promedio en la composicion, el porcentaje de enlaces carbonato es 95% o mas. En
determinadas realizaciones, las composiciones de policarbonato alifatico se caracterizan porque, en promedio en la
composicion, el porcentaje de enlaces carbonato es 96% o mas. En determinadas realizaciones, las composiciones
de policarbonato alifatico se caracterizan porque, en promedio en la composicién, el porcentaje de enlaces
carbonato es 97% o mas. En determinadas realizaciones, las composiciones de policarbonato alifatico se
caracterizan porque, en promedio en la composicion, el porcentaje de enlaces carbonato es 98% o mas. En
determinadas realizaciones, las composiciones de policarbonato alifatico se caracterizan porque, en promedio en la
composicion, el porcentaje de enlaces carbonato es 99% o mas. En determinadas realizaciones, las composiciones
de policarbonato alifatico se caracterizan porque, en promedio en la composicién, el porcentaje de enlaces
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carbonato es 99,5% o mas. En determinadas realizaciones, los porcentajes anteriores excluyen enlaces éter
presentes en los iniciadores de polimerizacion o en agentes de transferencia de cadenas y se refieren solamente a
los enlaces formados durante la copolimerizaciéon de CO,-epéxido.

En determinadas realizaciones, las composiciones de policarbonato alifatico de la presente invencién se caracterizan
porque esencialmente no contienen enlaces éter dentro de las cadenas poliméricas derivadas de la copolimerizacion
de CO,.epodxido o dentro de cualquiera de los iniciadores de polimerizacion, agentes de transferencia de cadenas o
grupos terminales que pueden estar presentes en el polimero. En determinadas realizaciones, las composiciones de
policarbonato alifatico se caracterizan porque contienen, en promedio, menos de un enlace éter por cadena
polimérica dentro de la composicién. En determinadas realizaciones, las composiciones de policarbonato alifatico se
caracterizan porque esencialmente no contienen enlaces éter.

En determinadas realizaciones si un policarbonato alifatico deriva de epdxidos mono-sustituidos (p. €j., como 6xido
de propileno, 6xido de 1,2-butileno, epiclorhidrina, alfaolefinas epoxidizadas o un derivado de glicidol), el
policarbonato alifatico se caracteriza porque es regiorregular. La regiorregularidad se puede expresar como el
porcentaje de unidades de monémero adyacentes que se orientan en una disposicién de cabeza a cola dentro de la
cadena polimérica. En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico en las composiciones de
polimero inventivas tienen un contenido de cabeza a cola superior a aproximadamente 80%. En determinadas
realizaciones, el contenido de cabeza a cola es superior a aproximadamente 85%. En determinadas realizaciones, el
contenido de cabeza a cola es superior a aproximadamente 90%. En determinadas realizaciones, el contenido de
cabeza a cola es superior a aproximadamente 91%, superior a aproximadamente 92%, superior a aproximadamente
93%, superior a aproximadamente 94% o superior a aproximadamente 95%. En determinadas realizaciones, el
contenido de cabeza a cola del polimero es segun lo determinado por espectroscopia de RMN de protones o
carbono-13.

En determinadas realizaciones, los polioles de policarbonato alifatico Utiles para la presente invencién tienen una
viscosidad controlada para estar dentro de un intervalo particular. El intervalo preferido puede depender de una
aplicacion particular y se puede controlar para estar dentro del intervalo normal para una aplicacién particular.

En determinadas realizaciones, si el poliol de policarbonato alifatico se usa en la formulacién de una espuma rigida o
de una composicion termoplastica, el poliol tiene una viscosidad, segun lo medido a una temperatura de por lo
menos 20 °C pero menos de 70 °C, de menos de aproximadamente 30.000 cps. En determinadas realizaciones,
dichos polioles tienen una viscosidad de menos de aproximadamente 20.000 cps, menos de aproximadamente
15.000 cps, menos de aproximadamente 12.000 cps o menos de aproximadamente 10.000 cps. En determinadas
realizaciones, dichos polioles tienen una viscosidad entre aproximadamente 600 y aproximadamente 30.000 cps. En
determinadas realizaciones, dichos polioles tienen una viscosidad entre aproximadamente 2.000 y aproximadamente
20.000 cps. En determinadas realizaciones, dichos polioles tienen una viscosidad entre aproximadamente 5.000 y
aproximadamente 15.000 cps (1 cps = 1 mPa-s).

En otras realizaciones, si el poliol de policarbonato alifatico se usa en la formulacién de una espuma flexible, el poliol
tiene una viscosidad, segun lo medido a una temperatura de por lo menos 20 °C pero menos de 70 °C, de menos de
aproximadamente 10.000 cps. En determinadas realizaciones, dichos polioles tienen una viscosidad de menos de
aproximadamente 8.000 cps, menos de aproximadamente 6.000 cps, menos de aproximadamente 3.000 cps o
menos de aproximadamente 2.000 cps. En determinadas realizaciones, dichos polioles tienen una viscosidad entre
aproximadamente 1.000 y aproximadamente 10.000 cps. En determinadas realizaciones, dichos polioles tienen una
viscosidad entre aproximadamente 1.000 y aproximadamente 6.000 cps (1 cps = 1 mPa-s).

En determinadas realizaciones, los valores de viscosidad del poliol descritos anteriormente representan la viscosidad
segun lo medido a 25 °C. En determinadas realizaciones, los valores de viscosidad anteriormente descritos
representan la viscosidad segun lo medido a 30 °C, 40 °C, 50 °C, 60 °C o 70 °C.

En determinadas realizaciones, los polioles de policarbonato alifatico utiles para la presente invencion tienen una Tg
dentro de un intervalo particular. La Tg deseada suele variar con la aplicaciéon y se puede controlar que esté dentro
del intervalo normal conocido para una aplicacion particular.

En determinadas realizaciones, las composiciones de la presente invencion comprenden polioles de policarbonato
alifatico que tienen una estructura P1:

2 o1 0 O 1 p2 3 pd

) R Oﬁgoﬁ(oyo)x

Y/e o) 0 3 nd i 'p2 n

A | RS R* 9 RIR
x Pl

en donde,
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R', R?, R® y R*se seleccionan, en cada caso en la cadena polimérica, en forma independiente, del grupo que
consiste en -H, fldor, un grupo alifatico C1.3p opcionalmente sustituido y un grupo heteroalifatico C1.20 opcionalmente
sustituido, y un grupo arilo Ce.10 Opcionalmente sustituido, en donde cualquiera de dos o mas de R', R, R3 y
R* puede opcionalmente tomarse junto con los atomos intervinientes para formar uno o mas anillos opcionalmente
sustituidos, que opcionalmente contienen uno o mas heteroatomos;

Y es, en cada caso, en forma independiente, -H o el sitio de sujecion a cualquiera de los restos de extension de
cadenas descritos en las clases y subclases de este documento;

n es en cada caso, en forma independiente, un nimero entero entre aproximadamente 3 y aproximadamente 1.000;

@ es un resto multivalente; y

X e y son cada uno en forma independiente un numero entero entre 0 y 6, en donde la suma de x e y oscila entre 2 y
6.

En determinadas realizaciones, el resto multivalente @ insertado dentro de la cadena de policarbonato alifatico
deriva de un agente de transferencia de cadena polifuncional que tiene dos o mas sitios desde los cuales puede
ocurrir la copolimerizaciéon de epéxido/CO,. En determinadas realizaciones, dichas copolimerizaciones se realizan en
presencia de agentes de transferencia de cadenas polifuncionales como se ejemplifica en la solicitud publicada PCT
PCT/US2009/056220 (W0O/2010/028362).

En determinadas realizaciones, un agente de transferencia de cadena polifuncional posee la formula:

0]

Poeyl

X

en donde en cada uno de :

subclases de este documento.

» X, e yes como se definid anteriormente y como se describe en las clases y

En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico en las composiciones poliméricas derivan de
la copolimerizacion de uno o mas epoxidos con diéxido de carbono en presencia de dichos agentes de transferencia
de cadenas polifuncionales como se muestra en el Esquema 2:

0

o Co,
OH) + R! g >
(H() y R2 R3 R™  catalizador
X
Y R?g )k) R? R4 R! R2
y

Esquema 2

En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico en las composiciones poliméricas de la
presente invencién comprenden cadenas con una estructura P2:
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sl Ao Dy,

R4 R3 R3 R4

P2

en donde cada uno de R', R, R3, R4, Y, @ y n es como se definié anteriormente y como se describe en las
clases y subclases de este documento.

En determinadas realizaciones en donde las cadenas de policarbonato alifatico tienen una estructura P2, @
deriva de un alcohol dihidrico. En dichos casos @ representa el esqueleto que contiene carbono del alcohol

dihidrico, mientras que los dos atomos de oxigeno adyacentes a @ derivan de grupos -OH del diol. Por ejemplo,

si el agente de transferencia de cadena polifuncional fuese etilenglicol, entonces @ seria -CH2CH_- y P2 tendria
la siguiente estructura:

e T e

R! R?

En determinadas realizaciones, en donde @ deriva de un alcohol dihidrico, el alcohol dihidrico comprende un
diol C2.40. En determinadas realizaciones, el alcohol dihidrico se selecciona del grupo que consiste en: 1,2-etanodiol,
1,2-propanodiol, 1,3-propanodiol, 1,2-butanodiol, 1,3-butanodiol, 1,4-butanodiol, 1,5-pentanodiol, 2,2-dimetilpropano-
1,3-diol, 2-butil-2-etilpropano-1,3-diol, 2-metil-2,4-pentano diol, 2-etil-1,3-hexano diol, 2-metil-1,3-propano diol, 1,5-
hexanodiol, 1,6-hexanodiol, 1,8-octanodiol, 1,10-decanodiol, 1,12-dodecanodiol, 2,2,4,4-tetrametilciclobutano-1,3-
diol, 1,3-ciclopentanodiol, 1,2-ciclohexanodiol, 1,3-ciclohexanodiol, 1,4-ciclohexanodiol, 1,2-ciclohexanodimetanol,
1,3-ciclohexanodimetanol, 1,4-ciclohexanodimetanol, 1,4-ciclohexanodietanol, isosorbida, glicerol monoésteres,
glicerol monoéteres, trimetilolpropano monoésteres, trimetilolpropano monoéteres, pentaeritritol diésteres,
pentaeritritol diéteres y derivados alcoxilados de cualquiera de estos.

En determinadas realizaciones, en donde @ deriva de un alcohol dihidrico, el alcohol dihidrico se selecciona del
grupo que consiste en: dietilenglicol, trietilenglicol, tetraetilenglicol y poli(etilenglicol) superior.

En determinadas realizaciones, en donde @ deriva de un alcohol dihidrico, el alcohol dihidrico comprende un
derivado alcoxilado de un compuesto seleccionado del grupo que consiste en: un diacido o un hidroxiacido. En
determinadas realizaciones, los derivados alcoxilados comprenden compuestos etoxilados o propoxilados.

En determinadas realizaciones, en donde @ deriva de un alcohol dihidrico, el alcohol dihidrico comprende un
diol polimérico. En determinadas realizaciones, un diol polimérico se selecciona del grupo que consiste en poliéteres,
poliésteres, poliolefinas terminadas en hidroxi, copoliésteres de poliéter, policarbonatos de poliéter, copoliésteres de
policarbonato, polimeros de polioximetileno y analogos alcoxilados de cualquiera de estos. En determinadas
realizaciones, el diol polimérico posee un peso molecular promedio de menos de aproximadamente 2000 g/mol.

En determinadas realizaciones, @ deriva de un alcohol polihidrico con mas de dos grupos hidroxi. En
determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico en las composiciones poliméricas de la presente
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invencion comprenden cadenas de policarbonato alifatico en donde el resto @ deriva de un triol. En
determinadas realizaciones, dichas cadenas de policarbonato alifatico tienen la estructura P3:

en donde cada uno de R', R, R3, R4, Y, @ y n es como se definié anteriormente y como se describe en las
clases y subclases de este documento.

En determinadas realizaciones en donde @ deriva de un triol, el triol se selecciona del grupo que consiste en:
glicerol, 1,2,4-butanotriol, 2-(hidroximetil)-1,3-propanodiol; hexano ftrioles, trimetilol propano, trimetilol etano,
trimetilolhexano, 1,4-ciclohexanotrimetanol, pentaeritritol monoésteres, pentaeritritol monoésteres y analogos
alcoxilados de cualquiera de estos. En determinadas realizaciones, los derivados alcoxilados comprenden
compuestos etoxilados o propoxilados.

En determinadas realizaciones, @ deriva de un derivado alcoxilado de un acido carboxilico trifuncional o
hidroxiacido trifuncional. En determinadas realizaciones, los derivados alcoxilados comprenden compuestos
etoxilados o propoxilados.

En determinadas realizaciones, en donde @ deriva de un triol polimérico, el triol polimérico se selecciona del
grupo que consiste en poliéteres, poliésteres, poliolefinas terminadas en hidroxi, poliéter-copoliésteres, poliéter
policarbonatos, polimeros de polioximetileno, policarbonato-copoliésteres y analogos alcoxilados de cualquiera de
estos. En determinadas realizaciones, los trioles poliméricos alcoxilados comprenden compuestos etoxilados o
propoxilados.

En determinadas realizaciones, @ deriva de un alcohol polihidrico con cuatro grupos hidroxi. En determinadas
realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico en las composiciones poliméricas de la presente invencién

comprenden cadenas de policarbonato alifatico en las que el resto @ deriva de un tetraol. En determinadas
realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico en las composiciones poliméricas de la presente invencién
comprenden cadenas con la estructura P4:

by e
Tt el

en donde cada uno de R', R, R3, R4, Y, @ y n es como se definié anteriormente y como se describe en las
clases y subclases de este documento.
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En determinadas realizaciones, @ deriva de un alcohol polihidrico con mas de cuatro grupos hidroxi. En

determinadas realizaciones, @ deriva de un alcohol polihidrico con seis grupos hidroxi. En determinadas
realizaciones, un alcohol polihidrico es dipentaeritritol o su analogo alcoxilado. En determinadas realizaciones, un
alcohol polihidrico es sorbitol o su analogo alcoxilado. En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato
alifatico en las composiciones poliméricas de la presente invencién comprenden cadenas con la estructura P5:

QM; N%;Y

b

en donde cada uno de R, R, R3, R4, Y, @ y n es como se definié anteriormente y como se describe en las
clases y subclases de este documento.

En determinadas realizaciones, los policarbonatos alifaticos de la presente invencion comprenden una combinacion
de cadenas bifuncionales (p. €j., policarbonatos de formula P2) en combinacién con cadenas funcionales superiores
(p- €j., uno o mas policarbonatos de férmulas P3 a P5).

En determinadas realizaciones, @ deriva de un hidroxiacido. En determinadas realizaciones, las cadenas de
policarbonato alifatico en las composiciones de polimero de la presente invencion comprenden cadenas con la
estructura P6:

R* RS P6

en donde cada uno de R, RZ, R3, R4, Y, @ y n es como se definié anteriormente y como se describe en las clases
y subclases de este documento. En dichos casos, @ representa el esqueleto que contiene carbono del
hidroxiacido, mientras que los enlaces éster y carbonato adyacentes a @ derivan del grupo -CO2H y el grupo

hidroxi del hidroxiacido. Por ejemplo, si @ derivara de acido 3-hidroxi propanoico, entonces @ seria -CH,CH,-
y P6 tendria la siguiente estructura:

{Bé( st Ao,
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En determinadas realizaciones, @ deriva de un hidroxiacido C,. opcionalmente sustituido. En determinadas
realizaciones, @ deriva de un poliéster.

En determinadas realizaciones, un hidroxiacido es un alfahidroxiacido. En determinadas realizaciones, un
hidroxiacido se selecciona del grupo que consiste en: acido glicdlico, acido DL-lactico, acido D-lactico, acido L-
lactico, acido citrico y acido mandélico.

En determinadas realizaciones, un hidroxiacido es un beta-hidroxiacido. En determinadas realizaciones, un
hidroxiacido se selecciona del grupo que consiste en: acido 3-hidroxipropiodnico, acido DL 3-hidroxibutirico, acido D-3
hidroxibutirico, acido L-3-hidroxibutirico, acido DL-3-hidroxi valérico, acido D-3-hidroxi valérico, acido L-3-hidroxi
valérico, acido salicilico y derivados de acido salicilico.

En determinadas realizaciones, un hidroxiacido es un hidroxiacido a-w. En determinadas realizaciones, un
hidroxiacido se selecciona del grupo que consiste en: hidroxiacidos a-w alifaticos Cs2o opcionalmente sustituidos y
ésteres oligoméricos.

En determinadas realizaciones, un hidroxiacido se selecciona del grupo que consiste en:

H Et
HO HO_A HOWXOH
HOY\OH on MO OH Y\OH HOWH\OH
. o . 0 . © .
s b s

0 0 . 0 .
b b b
OH
NH, N o OH
HO. OH
HO\H/\/OH HOWH\/OH W(K/ HO OH HO
o} : o) . o . O ) HN. .
b 2 b 2 b
NH,
HOWOH HO\[(\rOH HOWOH HO
OH
O . O . O . \"AA .

O 0 .
b b b
0
o NO,
HO'
HO HO
\[]/\/\/\/\/\/\OH HO
0 ) HO . NO, .
b 2 b
0 o)
NO, 0 O
HO
HO NO,
HO HO' -
HO
NO, . OH | oH ., y OH

[} » B

En determinadas realizaciones, @ deriva de un acido policarboxilico. En determinadas realizaciones, las cadenas
de policarbonato alifatico en las composiciones poliméricas de la presente invencion comprenden cadenas con la
estructura P7:
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Leiaialgc N st

en donde cada uno de R, R, R3, R4, Y, @ y nes como se definié anteriormente y como se describe en las
clases y subclases de este documento, e y'es un numero entero entre 1 y 5 inclusive.

En realizaciones en las que las cadenas de policarbonato alifatico tienen una estructura P7, @ representa el
esqueleto que contiene carbono (o un enlace en el caso de acido oxalico) de un acido policarboxilico, mientras que

los grupos éster adyacentes a @ derivan de grupos -CO2;H del acido policarboxilico. Por ejemplo, si @

derivara de acido succinico (HO.CCH,CH;CO,H), entonces seria -CH,CH- y P7 tendria la siguiente
estructura:
0] 3 RY O
0]
0]
R? R1 "R* R} o R'R? R R4

en donde cada uno de R', R?, R3 R* Y nes como se definié anteriormente y como se describe en las clases y
subclases de este documento.

En determinadas realizaciones, @ deriva de un acido dicarboxilico. En determinadas realizaciones, las cadenas
de policarbonato alifatico en las composiciones de polimero de la presente invencion comprenden cadenas con la

estructura P8:
0 O 1 p2 3 p4
O @) Y
(0) (@)
R RPR' 9 RIR2 "
P8

En determinadas realizaciones, @ se selecciona del grupo que consiste en: acido ftalico, acido isoftalico, acido
tereftalico, acido maleico, acido succinico, acido maldnico, acido glutarico, acido adipico, acido pimélico, acido
subérico y acido azelaico.

En determinadas realizaciones, @ se selecciona del grupo que consiste en:

0
HO HO OH HO OH HO OH
OH Y\n/
0 . O O . 0O O . O 0 } 0O O
b 5 5 5
0 0 Q
HO HO HO
NOH NOH NOH
0 O OH . O
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OH OH O

OH OH .
b4
0]
HO. OH HO. OH HO
M Y\/\/\/Y o
0 O . O O . O
> 2 2
(e} O, OH
- o D o OOl o O OH
Ol OH
5 . HO OH. HO OH. HO” NZ OH
HO,C
Oy _OH
o o) HOC HO,C
HO oH \©\
OH . HOC : COH. y CoH
1 2

. o 3 .
En determinadas realizaciones, cada R R en las estructuras de este documento se selecciona en
forma independiente del grupo que consiste en:

St cﬁ/\é‘f ﬁfe‘“ﬁ)fw‘ ; j‘])/a‘ ; ‘jjfai; j‘])/é‘
R

é‘{é‘ éﬁc?‘ \C(\w’ s‘l/\ﬁ . ‘éj/ﬁf;
25 37 49 RXO

ey Sioves
Qa8 &
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en donde cada RXes en forma independiente un grupo opcionalmente sustituido seleccionado del grupo que
consiste en alifatico C,.,0, heteroalifatico Co.2, carbociclico de 3 a 14 miembros, arilo de 6 a 10 miembros,
heteroarilo de 5 a 10 miembros y heterociclico de 3 a 12 miembros.

1 2

270N R

. . . 3 4 .
En determinadas realizaciones, cada R R™ en las estructuras de este documento se selecciona en forma
independiente del grupo que consiste en:

Bl ‘ﬂ/ = ‘é‘\(ai : ﬁff : ‘e‘\(fi ;
3 Cl

. X y
R*O R*OCO

en donde R* es como se definié anteriormente y como se describe en las clases y subclases de este documento.

En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden:

Y{Ojﬁo%o/g\o(ioyoiy
0

En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden

) 0
0) J\/O\)\ 0)
Y”{ Y\OJSO 0 O/\( v
! P2b "
en donde cada uno de -Y y n es como se definié anteriormente y como se describe en las clases y subclases de este
documento.

en donde cada uno de
de este documento.

» =Y y n es como se definid anteriormente y como se describe en las clases y subclases

En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden

AN oo Ay

P2b’ 0 n
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en donde cada uno de -Y y n es como se definié anteriormente y como se describe en las clases y subclases de este
documento.

En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden

0
y /EO\I/\OJS\O /\/o%o \)\O%Y
n Pab" 5 n

en donde cada uno de -Y y n es como se definié anteriormente y como se describe en las clases y subclases de este
documento.

En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden

en donde cada uno de -Y y n es como se definié anteriormente y como se describe en las clases y subclases de este
documento.

En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden

By Oy
®

En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden

en donde cada uno de
de este documento.

» =Y y nes como se definié anteriormente y como se describe en las clases y subclases

en donde cada uno de -Y y n es como se definié anteriormente y como se describe en las clases y subclases de este
documento.

En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden

O
@)
Y/e \/\O)S\O/\/OS(O\/\O%Y
n P2 8 n

en donde cada uno de -Y y n es como se definié anteriormente y como se describe en las clases y subclases de este
documento.

En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden

A Ay Aoy

PZCVH
19



ES 2749 324 T3

en donde cada uno de -Y y n es como se definié anteriormente y como se describe en las clases y subclases de este
documento.

En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden

Y’< O\Xojlzo%oélo/ﬁ Oiy

O

En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden

N

en donde cada uno de -Y y n es como se definié anteriormente y como se describe en las clases y subclases de este
10 documento.

5 en donde cada uno de
de este documento.

» -Y y n es como se definié anteriormente y como se describe en las clases y subclases

En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden

Sl Doy oy
®

15 En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden

T A A At

en donde cada uno de -Y y n es como se definié anteriormente y como se describe en las clases y subclases de este
documento.

en donde cada uno de
de este documento.

» =Y y n es como se definio anteriormente y como se describe en las clases y subclases

En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden

\(OLWNWA%O@%OL O“VOY{(OV\LO)T Y

en donde cada uno de @ -Y y n es como se definid anteriormente y como se describe en las clases y subclases
de este documento.

20

En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden
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/(/ I I
Y- Y
0] O J\/O\)\ O 0]
T o A
0 . P2i 0 !
en donde cada uno de -Y y n es como se definié anteriormente y como se describe en las clases y subclases de este
documento.
En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden
OR* RiOJ\
o~ DR o@o YA
5 n
en donde cada uno de @ » =Y, R* ynes como se defini6 anteriormente y como se describe en las clases y
subclases de este documento.
En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden

ik bty

10 en donde cada uno de -Y, R*y n es como se definioé anteriormente y como se describe en las clases y subclases de
este documento.

En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden
I \ﬂ
0] 0 Y
Ny @oiko“r%r o
O n

en donde cada uno de » =Y y nes como se definié anteriormente y como se describe en las clases y subclases
15 de este documento.

En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden

en donde cada uno de @ =Y y n es como se definié anteriormente y como se describe en las clases y subclases de

este documento; y cada ===~ representa en forma independiente un enlace sencillo o doble.

20 En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden
0] o}
Y- Y
0 © /k/o\/L 0 0
T oAy 0
o} n P2m 0 !
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en donde cada uno de -Y y n es como se definié anteriormente y como se describe en las clases y subclases de este
documento.

En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden

en donde cada uno de -Y, ==""~ y n es como se definié anteriormente y como se describe en las clases y subclases
de este documento.

En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden

OR* 0 R*O

Y\(oLoﬁowo)(L}o/@\o()ko/\/ %(‘)/O\J\ot/ '

7 P2n
en donde cada uno de @ R*, -Y ynes como se defini6 anteriormente y como se describe en las clases y
subclases de este documento.
En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden

ORX o o R*O.
\to 0 0 0 0 (0]
o} " P20 0 :

en donde cada uno de -Y, R*y n es como se definioé anteriormente y como se describe en las clases y subclases de
este documento.

En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden

Ao L

@

en donde cada uno de
de este documento.

> -Y y n es como se definié anteriormente y como se describe en las clases y subclases

En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden

0 o) -
Y- o) J\/ \/L o)
1500 SR e vl e
" o n O

P2p-a

en donde cada uno de -Y, ==""~ y n es como se definié anteriormente y como se describe en las clases y subclases
de este documento.

En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden
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Y\(\O/KOkO\/\O%OJ\;‘:/LOJéiO/\/O]%O\KOf !

en donde cada uno de -Y y n es como se definié anteriormente y como se describe en las clases y subclases de este
documento.

En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden

0 0 ~
¥ O J\/ \/L 0
Ty Yo P oo ahes
. 0 " 0

P2g-a

en donde cada uno de -Y, =="=~ y n es como se definié anteriormente y como se describe en las clases y subclases
de este documento.

En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden

Y%OLOW(}KO\/\O)(L)}?/S?\O%(L 0 O]%OJ\O%/ '

en donde cada uno de @ -Y y n es como se definid anteriormente y como se describe en las clases y subclases
de este documento.

En determinadas realizaciones, las cadenas de policarbonato alifatico comprenden

Y\(\OLOﬁO\/\O%OJ\/P::a)\OéLO/\/O]%O\)\O }n/y

en donde cada uno de -Y y n es como se definié anteriormente y como se describe en las clases y subclases de este
documento.

En determinadas realizaciones, en los policarbonatos de las estructuras P2a, P2c, P2d, P2f, P2h, P2j, P21, P21-

a, P2n, P2p y P2r, @ se selecciona del grupo que consiste en etilenglicol; dietilenglicol; trietilenglicol, 1,3 propano
diol; 1,4 butano diol, hexilenglicol, 1,6 hexano diol, propilenglicol, dipropilenglicol, tripropilenglicol y derivados
alcoxilados de cualquiera de estos.

Para policarbonatos que comprenden unidades de repeticion derivadas de dos o mas epodxidos, tales como aquellos
representados por las estructuras P2f a P2r, ilustradas anteriormente, se ha de entender que las estructuras
trazadas pueden representar mezclas de isémeros de posicion o regioisomeros que no se ilustran explicitamente.
Por ejemplo, la unidad de repeticion del polimero adyacente a cualquiera de los grupos terminales de las cadenas de
policarbonato puede derivar de uno cualquiera de los dos epdxidos que comprende los copolimeros. Por lo tanto, si
bien los polimeros pueden trazarse con una unidad de repeticion particular conectada a un grupo terminal, las
unidades de repeticion terminales podrian derivar de cualquiera de los dos epdxidos, y una composicion polimérica
determinada podria comprender una mezcla de todas las posibilidades en relaciones variables. La relacién de estos
grupos terminales podria estar influenciada por varios factores que incluyen la relacion de los distintos epdxidos
utilizados en la polimerizacion, la estructura del catalizador utilizado, las condiciones de reaccion utilizadas (es decir,
temperatura, presion, etc.) ademas del tiempo de adicion de los componentes de reaccion. De modo similar, si bien
los dibujos anteriores pueden mostrar una regioquimica para unidades de repeticion derivadas de epoxidos
sustituidos, las composiciones poliméricas, en algunos casos, contendran mezclas de regioisomeros. La
regioselectividad de una polimerizacion determinada puede estar influenciada por numerosos factores que incluyen
la estructura del catalizador utilizado y las condiciones de reaccién empleadas. Para aclarar, esto significa que la
composicién representada por la estructura P2r anterior puede contener una mezcla de varios compuestos como se
muestra en el diagrama que sigue. Este diagrama muestra los isdmeros graficamente para el polimero P2r, en
donde las estructuras debajo del dibujo de la cadena muestran cada isémero regio y de posicidon posible para la
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unidad monomérica adyacente al agente de transferencia de cadena y los grupos terminales en cada lado de la
cadena polimérica principal. Cada grupo terminal en el polimero se puede seleccionar en forma independiente de los
grupos que se muestran a la izquierda o a la derecha mientras que la porcién central del polimero, incluido el agente
de transferencia de cadena y sus dos unidades monoméricas adyacentes, se pueden seleccionar en forma

5 independiente de los grupos que se muestran. En determinadas realizaciones, la composicion de polimero
comprende una mezcla de todas las combinaciones posibles de estos. En otras realizaciones, la composicion de
polimero se enriquece en uno o mas de estos.

onNoY%Aoiko@\o@o oL o
\,\0/ . 5 /\(7?)(/}/
Y‘OL el naO\/\oio@\O)oko/\/%f \"S\(f)l/OV\LO”Y
%, /;/o\([)rz; ?EOJ/\O )Ok 0/@\0 )OI\ ey \g\([)ro\o/\o/y
IV Lk pdls T
?i(j/\oio/@\ojl\o/\i)p‘-

?é(j/\o/l(l)\o/@\oj)\o/(/op{

0]
iio\j\oio/@\o)okoji/op‘

En determinadas realizaciones, el poliol de policarbonato alifatico se selecciona del grupo que consiste en
10 Q1, Q2, Q3, Q4, Q5, Q6, y mezclas de cualquiera de dos o mas de estos.

H'€ O\/\o)(l}”oﬁv O(\(O\/\o> i

a O T
g
Hfo J\/Oﬁ\o\/\(;jio )Htvoﬁo(o\/\o\{lo /\(O%H

(0]
H{O\/\OJ\}O‘&\(OWO\/\ 0’>H
Q4 Rt 0 n
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) {'OY\O )%0 ,6\}50%60(0 A 7\H
H\L O/k/o\ﬁ\o\/\gf% O%\R(o);ﬁ)ro\/\o%o /YO%H

en donde t es un numero entero entre 1y 12 inclusive, y R es en forma independiente en cada caso -H o -CHa.

En determinadas realizaciones, el agente de transferencia de cadena integrado : es un resto derivado de un diol
polimérico o un alcohol polihidrico superior. En determinadas realizaciones, dichos alcoholes poliméricos son

polioles de poliéter o poliéster. En determinadas realizaciones @ es un poliol de poliéter que comprende unidades
de repeticion de etilenglicol o propilenglicol (-OCH,CH;0- o -OCH;CH(CH3)O-) o combinaciones de estas. En

determinadas realizaciones, : es un poliol de poliéster que comprende el producto de reaccion de un diol y un
diacido, o un material derivado de polimerizacion con apertura de anillo de lactonas.

En determinadas realizaciones en donde @ comprende un diol de poliéter, el poliol de policarbonato alifatico tiene
una estructura Q7:

R

Him O OQ\O (\,/’\ T{JLO/\/OJ\

en donde,
RY es en cada caso en la cadena de polimero independientemente -H o -CHj;
R? es -H o -CH3;

gy q'son en forma independiente un nimero entero entre aproximadamente 2 y aproximadamente 40; y n es como
se definié anteriormente y como se define en los ejemplos y realizaciones de este documento.

En determinadas realizaciones, un poliol de policarbonato alifatico se selecciona del grupo que consiste en:
| J\/ | I |
H| o ) ~
O T
L o q R® n
| | [ o]
H, o L 04
| O{/\Oa\fo(\/\of TN H am
O-n q A “n
q
H{ 0] _O\é/\ 0] Od
0 0 (0) o ~H
Y T Y T o
q
r ] (0]
H{ 0 _}o 0] 0]
O/\/ W ﬁ/\oa/\/ t/Loj,{—Lo/\/ H Q7d
L O-n q ql n
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L e

en donde cada uno de R? RS9 q,q ynes como se definid anteriormente y como se describe en las clases y
subclases de este documento.

En determinadas realizaciones, en donde los polioles de policarbonato alifatico comprenden compuestos que se

ajustan a la estructura Q7, el resto : deriva de un poliol de poliéter comercialmente disponible tal como aquellos
habitualmente utilizados en la formulacién de composiciones de espuma de poliuretano.

En determinadas realizaciones en donde @ comprende un poliéster diol, el poliol de policarbonato alifatico tiene
una estructura Q8:
0]

0]
q
H Rl 0 0 M 0d_ORANA~_LH
0”7~ \(\’)C/\O £ qO/\(\’); XN

0] Q n
en donde,
c es en cada caso en la cadena de polimero en forma independiente un nimero entero entre 0 y 6;
d es en cada caso en la cadena de polimero en forma independiente un nimero entero entre 1y 11;

y

cada uno de R9, n, g y ' es como se definié anteriormente y como se describe en las clases y subclases de este
documento.

En determinadas realizaciones, un poliol de policarbonato alifatico se selecciona del grupo que consiste en:

0

] 0 0)
Q8a
H,-O\/\ O)L( O/\/O\Aow O/\\/O\/\OP\ ON0+H
L n

n

O O

] ] ') Qsb
Ha'OT/\O)L‘(O/\/O\/\O)K/\)%O/\/O\/\O{’U\O/\(O}\H
n
- R QSc

n

_ 0] O
i "'OJ\/ 0 féo\/\/\o)K/\)g\()/\/\/ O‘hfo\)\o i
: \[r n 1 0O n
0 Qs8d
O O
H, O/\/O {O\/\/\Owo/\/\/o‘hro\/\oir}l
Tr q Q8e
o 0] n
_ 0 0O \J\
HY J\/OH{O\/\/\/\OM O/\/\/\/Oh/o 01"{ Qst
o) h O n
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0O

Q8¢
H O/\/O O\/\/\/\O ; 0/\/\/\/0‘{\"/0\/\01’ H
1]
0O n

en donde cada uno de ny g es como se definié anteriormente y como se describe en las clases y subclases de este
documento.

En determinadas realizaciones, en donde los polioles de policarbonato alifatico comprenden compuestos que se

ajustan a la estructura Q8, el resto : deriva de un poliol de poliéster comercialmente disponible tal como aquellos
tipicamente utilizados en la formulaciéon de composiciones de espuma de poliuretano.

Il. Reactivos de isocianato

Como se describié anteriormente, las composiciones de la presente invencién comprenden reactivos de isocianato.
El propdsito de estos reactivos de isocianato es reaccionar con los grupos terminales reactivos en los polioles de
policarbonato alifatico para formar estructuras de peso molecular superior mediante extension de cadena y/o
reticulacion.

La técnica de sintesis de poliuretano esta muy avanzada y se conoce en la técnica un gran numero de isocianatos y
precursores de poliuretano relacionados, que estan disponibles comercialmente. Si bien esta seccién de la memoria
describe isocianatos adecuados para uso en ciertas realizaciones de la presente invencién, se ha de entender que
esta dentro de la habilidad del experto en la técnica de formulacién de poliuretano usar isocianatos alternativos junto
con las descripciones de la presente invencion para formular composiciones adicionales dentro del alcance de la
presente invencion. Las descripciones de compuestos isocianato adecuados y métodos relacionados se pueden
hallar en: Chemistry and Technology of Polyols for Polyurethanes lonescu, Mihail 2005 (ISBN 978-1-84735-035-0),
y H. Ulrich, "Urethane Polymers," Kirk-Othmer Encyclopedia of Chemical Technology, 1997.

En determinadas realizaciones, los reactivos de isocianato comprenden dos o mas grupos isocianato por molécula.
En determinadas realizaciones los reactivos de isocianato son diisocianatos. En otras realizaciones, los reactivos de
isocianato son poliisocianatos superiores tales como triisocianatos, tetraisocianatos, polimeros de isocianato u
oligémeros, y similares. En determinadas realizaciones, los reactivos de isocianato son poliisocianatos alifaticos o
derivados u oligébmeros de poliisocianatos alifaticos. En otras realizaciones, los isocianatos son poliisocianatos
alifaticos o derivados u oligdmeros de poliisocianatos aromaticos. En determinadas realizaciones, las composiciones
pueden comprender mezclas de cualquiera de dos o mas de los tipos de isocianatos anteriormente mencionados.

En determinadas realizaciones, el componente de isocianato utilizado en la formulacién de los nuevos materiales de
la presente invencion tiene una funcionalidad de 2 o mas. En determinadas realizaciones, el componente de
isocianato de los materiales inventivos comprende una mezcla de diisocianatos e isocianatos superiores formulada
para lograr un nimero de funcionalidad particular para una aplicacion determinada. En determinadas realizaciones,
si la composicién inventiva es una espuma flexible o un elastdbmero blando, el isocianato empleado tiene una
funcionalidad de aproximadamente 2. En determinadas realizaciones, dichos isocianatos tienen una funcionalidad
entre aproximadamente 2 y aproximadamente 2,7. En determinadas realizaciones, dichos isocianatos tienen una
funcionalidad entre aproximadamente 2 y aproximadamente 2,5. En determinadas realizaciones, dichos isocianatos
tienen una funcionalidad entre aproximadamente 2 y aproximadamente 2,3. En determinadas realizaciones, dichos
isocianatos tienen una funcionalidad entre aproximadamente 2 y aproximadamente 2,2.

En otras realizaciones, si la composicién es una espuma rigida o un termoplastico, el isocianato empleado tiene una
funcionalidad mayor que 2. En determinadas realizaciones, dichos isocianatos tienen una funcionalidad entre
aproximadamente 2,3 y aproximadamente 4. En determinadas realizaciones, dichos isocianatos tienen una
funcionalidad entre aproximadamente 2,5 y aproximadamente 3,5. En determinadas realizaciones, dichos
isocianatos tienen una funcionalidad entre aproximadamente 2,6 y aproximadamente 3,1. En determinadas
realizaciones, dichos isocianatos tienen una funcionalidad de aproximadamente 3.

En determinadas realizaciones, un reactivo de isocianato se selecciona del grupo que consiste en: 1,6-
hexametilaminadiisocianato (HDI), isoforona diisocianato (IPDI), 4,4' metilen-bis(ciclohexil isocianato) (H12MDI), 2,4-
tolueno diisocianato (TDI), 2,6-tolueno diisocianato (TDI), difeniimetano-4,4'-diisocianato (MDI), difenilmetano-2,4'-
diisocianato  (MDI), xilleno diisocianato  (XDI), 1,3-Bis(isocianatometil)ciclohexano  (H6-XDI), 2,2,4-
trimetilhexametileno diisocianato, 2,4,4-trimetilhexametileno diisocianato (TMDI), m-tetrametilxilileno diisocianato
(TMXDI), p-tetrametilxilleno diisocianato (TMXDI), isocianatometil-1,8-ictano diisocianato (TIN), trifenilmetano-
4,4' 4"triisocianato, Tris(p-isocianatometil)tiosulfato, 1,3-Bis(isocianatometil)benceno, 1,4-tetrametileno diisocianato,
trimetilhexano diisocianato, 1,6-hexametileno diisocianato, 1,4-ciclohexil diisocianato, lisina diisocianato, y mezclas
de dos cualquiera de estos.

Los isocianatos adecuados para determinadas realizaciones de la presente invencion se comercializan con varios
nombres comerciales. Los ejemplos de isocianatos comerciales disponibles incluyen materiales comercializados con
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los nombres comerciales: Desmodur® (Bayer Material Science), Tolonate® (Perstorp), Takenate® (Takeda),
Vestanat® (Evonik), Desmotherm® (Bayer Material Science), Bayhydur® (Bayer Material Science), Mondur (Bayer
Material Science), Suprasec (Huntsman Inc.), Lupranate® (BASF), Trixene (Baxenden), Hartben® (Benasedo),
Ucopol® (Sapici) y Basonat® (BASF). Cada uno de estos nombres comerciales abarca una diversidad de materiales

5 de isocianato disponibles en diversos grados y formulaciones. La seleccion de materiales de isocianato adecuados
comercialmente disponibles como reactivos para producir composiciones de poliuretano para una aplicacion
particular esta dentro de la capacidad del experto en la técnica de tecnologia de poliuretano usando las presentes
descripciones junto con la informacidon suministrada en las fichas técnicas suministradas por los proveedores
previamente mencionados.

10 Los isocianatos adicionales adecuados para ciertas realizaciones de la presente invencidon se comercializan con el
nombre comercial Lupranate® (BASF). En determinadas realizaciones, los isocianatos se seleccionan del grupo que
consiste en los materiales que se muestran en la Tabla 1:

Tabla 1

Productos Descripcion % NCO Func. nominal
Lupranate M MDI 4,4' 33,5 2

Lupranate MS MDI 4,4' 33,5 2

Lupranate Mi Mezcla MDI 2,4' y 4,4' 33,5 2

Lupranate LP30 MDI 4,4’ liquido, puro 33,1 2

Lupranate 227 Mezcla MDI monomérico/modificado 32,1 2

MDI modificado con carbodiimida

Lupranate 5143 MDI 4,4’ modificado con carbodiimida 29,2 2,2
Lupranate MM103 MDI 4,4’ modificado con carbodiimida 29,5 2,2
Lupranate 219 MDI 4,4’ modificado con carbodiimida 29,2 2,2
Lupranate 81 MDI modificado con carbodiimida 29,5 2,2
Lupranate 218 MDI modificado con carbodiimida 29,5 2,2

MD polimérico (PMDI)

Lupranate M10 Polimérico funcionalidad baja 31,7 2,2
Lupranate R2500U Variante MDI polimérico 31,5 2,7
Lupranate M20S Polimérico funcionalidad media 31,5 2,7
Lupranate M20FB Polimérico funcionalidad media 31,5 2,7
Lupranate M70L Polimérico funcionalidad alta 31 3

Lupranate M200 Polimérico funcionalidad alta 30 3.1

Mezclas y derivados de MDI polimérico

Lupranate 241 Polimérico funcionalidad baja 32,6 2,3
Lupranate 230 Polimérico funcionalidad baja 32,5 2,3
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Productos Descripcion % NCO Func. nominal
Lupranate 245 Polimérico funcionalidad baja 32,3 2,3
Lupranate TF2115 Polimérico funcionalidad media 32,3 2,4
Lupranate 78 Polimérico funcionalidad media 32 2,3
Lupranate 234 Polimérico funcionalidad baja 32 2,4
Lupranate 273 Polimérico de baja viscosidad 32 2,5
Lupranate 266 Polimérico de baja viscosidad 32 2,5
Lupranate 261 Polimérico de baja viscosidad 32 2,5
Lupranate 255 Polimérico de baja viscosidad 31,9 2,5
Lupranate 268 Polimérico de baja viscosidad 30,6 2.4
Lupranate 5010 Prepolimero funcional superior 28,6 2,3
Lupranate 223 Derivado de MDI puro de baja viscosidad 27,5 2,2
Lupranate 5040 Funcionalidad media, baja viscosidad 26,3 2,1
Lupranate 5110 Prepolimero de MDI polimérico 25,4 2,3
Lupranate MP102 Prepolimero MDI 4,4' 23 2
Lupranate 5090 Prepolimero MDI 4,4' especial 23 2,1
Prepolimero NCO medio, funcionalidad
Lupranate 5050 media 21,5 2,1
Lupranate 5030 Prepolimero MDI especial 18,9 NA
Lupranate 5080 Prepolimero MDI 2,4' potenciado 15,9 2
Prepolimero peso molecular  superior,

Lupranate 5060 funcionalidad baja 15,5 2
Lupranate 279 Prepolimero especial, funcionalidad baja 14 2
Lupranate 5070 Prepolimero MDI especial 13 2
Lupranate 5020 Funcionalidad baja, NCO bajo 9,5 2
Lupranate T80- 80/20:2,4/2,6 TDI 48,3 2
Lupranate T80- TDI de gran acidez 48,3 2
Lupranate 8020 80/20:TDI/MDI polimérico 44,6 2,1
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Otros isocianatos adecuados para ciertas realizaciones de la presente invencidon se comercializan con el nombre
comercial Desmodur® de Bayer Material Science. En determinadas realizaciones, los isocianatos se seleccionan del
grupo que consiste en los materiales que se muestran en la Tabla 2:

Tabla 2

Nombre comercial

Desmodur® 2460 M

Desmodur® 44 M

Desmodur® 44 MC

Desmodur® BL 1100/1

Desmodur® BL 1265

MPA/X

Desmodur®
SN

Desmodur®
MPA

Desmodur®
MPA

Desmodur®
BA/SN

BL

BL

BL

BL

3175

3272

3370

3475

Desmodur® BL 3575/1

MPA/SN

Desmodur® BL 4265

SN

Desmodur® BL 5375

Desmodur® CD-L

Desmodur® CD-S

Desmodur® D XP 2725

Desmodur® DA-L

Desmodur® DN

Desmodur® E 1160

Desmodur® E 1361 BA

Desmodur®
MPA/X

E

1361

Descripcion

Difenilmetano diisocianato monomérico con alto contenido de 2,4'-isémero
Difenilmetano-4,4'-diisocianato (MDI) monomeérico.

Desmodur 44 MC Flakes es un difenilmetano-4,4'-diisocianato (MDI) monomérico.
Poliisocianato aromatico bloqueado basado en TDI

Poliisocianato aromatico bloqueado basado en TDI

Poliisocianato alifatico bloqueado basado en HDI

Poliisocianato alifatico bloqueado basado en HDI

Poliisocianato alifatico bloqueado basado en HDI

Resina de uretano estufada, reticulada alifatica basada en HDI/IPDI

Poliisocianato alifatico bloqueado basado en HDI

Poliisocianato alifatico bloqueado basado en IPDI

Poliisocianato alifatico bloqueado basado en H 12 MDI

Desmodur CD-L es un isocianato modificado basado en difeniimetano-4,4'-diisocianato.
Desmodur CD-S es un isocianato modificado basado en difenilmetano-4,4'-diisocianato.
Poliisocianato hidréfilamente modificado

Poliisocianato alifatico hidréfilo basado en hexametileno diisocianato

Poliisocianato alifatico de baja volatilidad

Prepolimero de poliisocianato aromatico basado en tolueno diisocianato

Prepolimero de poliisocianato aromatico basado en tolueno diisocianato

Prepolimero de poliisocianato aromatico basado en tolueno diisocianato
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Nombre comercial

Desmodur® E 14

Desmodur® E 15

Desmodur® E 1660

Desmodur® E 1750 PR

Desmodur® E 20100

Desmodur® E 21

Desmodur® E 2190 X

Desmodur® E 22

Desmodur® E 2200/76

Desmodur® E 23

Desmodur® E 29

Desmodur® E 305

Desmodur® E 3265
MPA/SN

Desmodur® E 3370

Desmodur® E XP 2605

Desmodur® E XP 2605

Desmodur® E XP 2715

Desmodur® E XP 2723

Desmodur® E XP 2726

Desmodur® E XP 2727

Desmodur® E XP 2762

Desmodur® H

Desmodur® HL

Desmodur® |

ES 2749 324 T3

Descripcion

Prepolimero de poliisocianato aromatico basado en tolueno diisocianato
Prepolimero de poliisocianato aromatico basado en tolueno diisocianato.
Prepolimero de poliisocianato aromatico basado en tolueno diisocianato.
Prepolimero de poliisocianato aromatico basado en tolueno diisocianato
Prepolimero de poliisocianato modificado basado en difenilmetano diisocianato.
Prepolimero de poliisocianato aromatico basado en difenilmetano diisocianato (MDI).
Prepolimero de poliisocianato aromatico basado en difenilmetano diisocianato (MDI)
Prepolimero de poliisocianato aromatico basado en difenilmetano diisocianato.
Desmodur E 2200/76 es un prepolimero basado en (MDI) con isémeros.
Prepolimero de poliisocianato aromatico basado en difenilmetano diisocianato (MDI).
Prepolimero de poliisocianato basado en difenilmetano diisocianato.

Desmodur E 305 es un prepolimero de NCO alifatico altamente lineal basado en
hexametileno diisocianato.

Prepolimero de poliisocianato alifatico basado en hexametileno diisocianato (HDI)

Prepolimero de poliisocianato alifatico basado en hexametileno diisocianato
Prepolimero de poliisocianato basado en tolueno diisocianato y difenilmetano diisocianato
Prepolimero de poliisocianato basado en tolueno diisocianato y difenilmetano diisocianato

Prepolimero de poliisocianato aromatico basado en 2,4'-difenilmetano diisocianato (2,4'-
MDI) y un hexanodiol adipato

Prepolimero de poliisocianato aromatico basado en difenilmetano diisocianato (MDI).

Prepolimero de poliisocianato aromatico basado en 2,4'-difenilmetano diisocianato (2,4'-
MDI)

Prepolimero de poliisocianato aromatico basado en difenilmetano diisocianato.
Prepolimero de poliisocianato aromatico basado en difenilmetano diisocianato (MDI).
Diisocianato alifatico monomérico

Poliisocianato  aromatico/alifatico  basado tolueno diisocianato/hexametileno

diisocianato

en

Diisocianato cicloalifatico monomeérico.
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Nombre comercial Descripcion

Desmodur® IL 1351 Poliisocianato aromatico basado en tolueno diisocianato
Desmodur® IL 1451 Poliisocianato aromatico basado en tolueno diisocianato
Desmodur® IL BA Poliisocianato aromatico basado en tolueno diisocianato
Desmodur® IL EA Resina de poliisocianato aromatica basada en toluleno diisocianato
Desmodur® L 1470 Poliisocianato aromatico basado en tolueno diisocianato

Desmodur® L 67 BA Poliisocianato aromatico basado en tolueno diisocianato

Desmodur® L 67 | Poliisocianato aromatico basado en tolueno diisocianato

MPA/X
Desmodur® L 75 Poliisocianato aromatico basado en tolueno diisocianato
Desmodur® LD Isocianato de baja funcionalidad basado en hexametileno diisocianato (HDI)

Desmodur® LS 2424 Difenilmetano diisocianato monomeérico con alto contenido de 2,4'-isébmero

Desmodur® MT Prepolimero de poliisocianato basado en difenilmetano diisocianato
Desmodur® N 100 Poliisocianato alifatico (HDI biuret)

Desmodur® N 3200 Poliisocianato alifatico (HDI biuret de baja viscosidad)

Desmodur® N 3300 Poliisocianato alifatico (trimero HDI)

Desmodur® N 3368 |Poliisocianato alifatico (trimero HDI)
BA/SN

Desmodur® N 3368 SN |Poliisocianato alifatico (trimero HDI)

Desmodur® N 3386 |Poliisocianato alifatico (trimero HDI)
BA/SN

Desmodur® N 3390 BA |Poliisocianato alifatico (trimero HDI)

Desmodur® N 3390 |Poliisocianato alifatico (trimero HDI)

BA/SN
Desmodur® N 3400 Poliisocianato alifatico (HDI uretdiona)
Desmodur® N 3600 Poliisocianato alifatico (trimero HDI de baja viscosidad)

Desmodur® N 3790 BA |Poliisocianato alifatico (trimero HDI de alta funcionalidad)
Desmodur® N 3800 Poliisocianato alifatico (trimero HDI flexibilizante)

Desmodur® N 3900 Resina de poliisocianato alifatico de baja viscosidad basada en hexametileno diisocianato
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Desmodur® N 50

BA/MPA

Desmodur® N 75 BA

Desmodur® N 75 MPA

Desmodur® N 75

MPA/X

Desmodur® NZ 1

Desmodur® PC-N

Desmodur® PF

Desmodur® PL 340, 60

% BA/SN

Desmodur® PL 350

Desmodur® RC

Desmodur® RE

Desmodur® RFE

Desmodur® RN

Desmodur® T 100

Desmodur® T 65 N

Desmodur® T 80

Desmodur® T 80 P

Desmodur® VH 20 N

Desmodur® VK

Desmodur® VKP 79

Desmodur® VKS 10

Desmodur® VKS 20

ES 2749 324 T3

Descripcion

Poliisocianato alifatico (HDI biuret)

Poliisocianato alifatico (HDI biuret)
Poliisocianato alifatico (HDI biuret)

Poliisocianato alifatico (HDI biuret)

Poliisocianato alifatico
Desmodur PC-N es un difenil-metano-4,4'-diisocianato (MDI) modificado
Desmodur PF es un difenil-metano-4,4'-diisocianato (MDI) modificado

Poliisocianato alifatico bloqueado basado en IPDI

Poliisocianato alifatico bloqueado basado en HDI

Disolucion de poliisocianurato de tolueno diisocianato (TDI) en acetato de etilo.
Disolucién de trifenilmetano-4,4',4"-triisocianato en acetato de etilo

Disolucion de tris(p-isocianatofenil)tiofosfato en acetato de etilo

Disolucion de un poliisocianurato con grupos NCO alifaticos y aromaticos en acetato de
etilo.

2,4 -Tolueno diisocianato (TDI) puro
2,4-y 2,6-tolueno diisocianato (TDI) en la relacion 67 : 33
2,4-y 2,6-tolueno diisocianato (TDI) en la relacion 80 : 20

2,4- y 2,6-tolueno diisocianato (TDI) en la relaciéon 80 : 20 con un aumento del contenido
de cloro hidrolizable

Poliisocianato basado en difenilmetano diisocianato

Productos Desmodur VK re mezclas de difenilmetano-4,4'-diisocianato (MDI) con
isdbmeros y homologos funcionales superiores

Desmodur VKP 79 es un difenilmetano-4,4'-diisocianato (MDI) modificado con isdbmeros y
homologos.

Desmodur VKS 10 es una mezcla de difenilmetano-4,4'-diisocianato (MDI) con isémeros y
homologos funcionales superiores (PMDI).

Desmodur VKS 20 es una mezcla de difenilmetano-4,4'-diisocianato (MDI) con isémeros y
homologos funcionales superiores (PMDI).
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Desmodur® VKS 20 F

Desmodur® VKS 70

Desmodur® VL

Desmodur® VP LS

2078/2

Desmodur® VP LS

2086

Desmodur® VP LS

2257

Desmodur® VP LS

2371

Desmodur® VP LS

2397

Desmodur® W

Desmodur® W/1

Desmodur® XP 2404

Desmodur® XP 2406

Desmodur® XP 2489

Desmodur® XP 2505

Desmodur® XP 2551

Desmodur® XP 2565

Desmodur® XP 2580

Desmodur® XP 2599

Desmodur® XP 2617

Desmodur® XP 2665

Desmodur® XP 2675

Desmodur® XP 2679

ES 2749 324 T3

Descripcion

Desmodur VKS 20 F es una mezcla de difenilmetano-4,4'-diisocianato (MDI) con isémeros
y homadlogos funcionales superiores

Desmodur VKS 70 es una mezcla de difenilmetano-4,4'-diisocianato (MDI) con isémeros y
homologos

Poliisocianato aromatico basado en difenilmetano diisocianato

Poliisocianato alifatico bloqueado basado en IPDI

Prepolimero de poliisocianato aromatico basado en difenilmetano diisocianato

Poliisocianato alifatico bloqueado basado en HDI

Prepolimero de poliisocianato alifatico basado en isoforona diisocianato.

Desmodur VP LS 2397 es un prepolimero lineal basado en polipropilen éter glicol y
difenilmetano diisocianato (MDI). Contiene

Diisocianato cicloalifatico monomérico

Diisocianato cicloalifatico monomérico

Desmodur XP 2404 es una mezcla de poliisocianatos monoméricos
Prepolimero de poliisocianto alifatico basado en diisocianato de isoforona
Poliisocianato alifatico

Desmodur XP 2505 es un prepolimero que contiene grupos éter basados en
difenilmetano-4,4 '-diisocianatos (MDI) con isémeros y superior

Poliisocianato aromatico basado en difenilmetano diisocianato
Resina de poliisocianato alifatico de baja viscosidad basada en diisocianato de isoforona.
Poliisocianato alifatico basado en hexametileno diisocianato

Prepolimero alifatico que contiene grupos éter y basado en hexametileno-1,6-diisocianato
(HDI)

Desmodur XP 2617 es un prepolimero NCO muy lineal basado en hexametileno
diisocianato.

Prepolimero de poliisocianato aromatico basado en difenilmetano diisocianato (MDI)
Poliisocianato alifatico (trimero de HDI altamente funcional)

Poliisocianato alifatico (trimero de HDI alofanato)
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Nombre comercial

Desmodur® XP 2714

Desmodur® XP 2730

Desmodur® XP 2731

Desmodur® XP 2742

ES 2749 324 T3

Descripcion

Poliisocianato alifatico silano-funcional basado en hexametileno diisocianato
Poliisocianato alifatico de baja viscosidad (HDI uretdiona)

Poliisocianato alifatico (trimero de HDI alofanato)

Poliisocianato alifatico modificado (Trimero HDI), contiene SiO2 — nanoparticulas

Los isocianatos adicionales adecuados para determinadas realizaciones de la presente invencién se comercializan
con el nombre comercial Tolonate® (Perstorp). En determinadas realizaciones, los isocianatos se seleccionan del

grupo que consiste en

Tabla 3

Tolonate™ D2
Tolonate™ HDB
Tolonate™ HDB-LV

Tolonate™ HDB 75
B

Tolonate™ HDB 75
BX

Tolonate™ HDT
Tolonate™ HDT-LV

Tolonate™ HDT-
LV2

Tolonate™ HDT 90

Tolonate™ HDT 90
B

Tolonate™ IDT 70 B
Tolonate™ IDT 70 S

Tolonate™ X FD 90
B

los materiales que se exponen en la Tabla 3:

un poliisocianato alifatico bloqueado, provisto con 75 % sdlidos en disolvente aromatico
un poliisocianato alifatico libre de disolvente viscoso
un poliisocianato alifatico de baja viscosidad libre de disolvente

un poliisocianto alifatico, provisto con 75% solidos en metoxi propil acetato

un poliisocianato alifatico, provisto con 75% solidos

un poliisocianato de viscosidad media, alifatico, libre de disolvente
un poliisocianato de baja viscosidad, alifatico, libre de disolvente

un poliisocianato alifatico de muy baja viscosidad, libre de disolvente

un poliisocianato alifatico, basado en trimero HDI (isocianurato), provisto con 90% solidos

un poliisocianato alifatico, basado en trimero HDI (isocianurato), provisto con 90% solidos

un poliisocianato alifatico, basado en trimero HDI (isocianurato), provisto con 70% solidos
un poliisocianato alifatico, basado en trimero HDI (isocianurato), provisto con 70% solidos

un poliisocianato alifatico de secado rapido y alta funcionalidad basado en trimero HDI,
provisto con 90% solidos

Otros isocianatos adecuados para ciertas realizaciones de la presente invencidon se comercializan con el nombre
comercial Mondur ® de Bayer Material Science. En determinadas realizaciones, los isocianatos se seleccionan del
grupo que consiste en los materiales de la Tabla 4:
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Tabla 4

Nombre comercial

MONDUR 445

MONDUR 448

MONDUR 489

MONDUR 501

MONDUR 541

MONDUR 582

MONDUR 541-Light

MONDUR 841

MONDUR 1437

MONDUR 1453

MONDUR 1515

MONDUR 1522

MONDUR MA-2300

MONDUR MA 2600

MONDUR MA 2601

ES 2749 324 T3

Descripcion

Poliisocianato mezcla TDI/MDI; mezcla de tolueno diisocianato y difeniimetano diisocianato
polimérico; peso NCO 44,5-45,2%

prepolimero de difenilmetano diisocianato (pMDI) polimérico modificado; peso NCO 27,7%;
viscosidad 140 mPa's @ 25°C; peso equivalente 152; funcionalidad 2,2

difenilmetano diisocianato (pMDI) polimérico modificado; peso NCO 31,5%; viscosidad 700
mPa's @ 25°C; peso equivalente 133; funcionalidad 3,0

difenilmetano diisocianato monomérico modificado (mMDI); prepolimero de poliéster
terminado con isocianato; peso NCO 19,0%; viscosidad 1,100 mPa's @ 25°C; peso
equivalente 221; funcionalidad 2

difenilmetano diisocianato polimérico (pMDI); aglutinante para productos de madera
compuestos y como materia prima en formulaciones adhesivas; peso NCO 31,5%;
viscosidad 200 mPa's @ 25°C

difenilmetano diisocianato polimérico (pMDI); aglutinante para productos de madera
compuestos y como materia prima en formulaciones adhesivas; peso NCO 31,0%;
viscosidad 200 mPa's @ 25°C

difenilmetano diisocianato polimérico (pMDI); peso NCO 32,0%; viscosidad 70 mPa's @
25°C; peso equivalente 131; funcionalidad 2,5

prepolimero de MDI polimérico modificado; NCO, peso 30,5%; acidez, peso 0,02%;
equivalente amina 132; Viscosidad a 25°C, mPa-s 350; gravedad especifica a 25°C 1,24;
punto de inflamacion, PMCC, °F >200

difenilmetano diisocianato modificado (mMDI); prepolimero de poliéter terminado con
isocianato; peso NCO 10,0%; viscosidad 2.500 mPa's @ 25°C; peso equivalente 420;
funcionalidad 2

difenilmetano diisocianato modificado (mMDI); prepolimero de poliéter terminado con
isocianato basado en polipropilen éter glicol (PPG); peso NCO 16,5%; viscosidad 600 mPa-s
@ 25°C; peso equivalente 254; funcionalidad 2

prepolimero de difenilmetano diisocianato polimérico, modificado (pMDI); utilizado en la
produccion de espumas de poliuretano rigidas, especialmente para la industria de
electrodomésticos; peso NCO 30,5%; viscosidad 350 mPa-s @ 25°C

4 4-difenilmetano diisocianato monomérico, modificado (mMDI); peso NCO 29,5%;
viscosidad 50 mPa-s @ 25°C; peso equivalente 143; funcionalidad 2,2

MDI monomérico modificado, 4,4'-difenilmetano diisocianato modificado con alofanato
(mMDI); peso NCO 23,0%; viscosidad 450 mPa's @ 25°C; peso equivalente 183;
funcionalidad 2,0

MDI monomérico modificado, 4,4'-difenilmetano diisocianato modificado con alofanato
(mMDI); peso NCO 26,0%; viscosidad 100 mPa's @ 25°C; peso equivalente 162;
funcionalidad 2,0

mezcla diisocianato aromatico, 4,4'-difenilmetano diisocianato modificado con alofanato
(MDI) mezclado con difenilmetano diisocianato polimérico (pMDI) que contiene 2,4'-isémero;
peso NCO 29,0%; viscosidad 60 mPa-s @ 25°C; peso equivalente 145; funcionalidad 2,2
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MONDUR MA 2603

MONDUR MA-2902

MONDUR MA-2903

MONDUR MA-2904

MONDUR MB

MONDUR MLQ

MONDUR MQ

MONDUR MR

MONDUR MR LIGHT

MONDUR MR-5

MONDUR MRS

MONDUR MRS 2

MONDUR MRS-4

MONDUR MRS-5

MONDUR PC

MONDUR PF

ES 2749 324 T3

Descripcion

Prepolimero MDI; prepolimero terminado con isocianato (MDI) mezclado con un 4,4'-
difenilmetano diisocianato modificado con alofanato (MDI); peso NCO 16,0%; viscosidad
1,050 mPa-s @ 25°C; peso equivalente 263; funcionalidad 2,0

MDI monomérico modificado, 4,4'-difenilmetano diisocianato modificado con alofanato
(mMDI); peso NCO 29,0%; viscosidad 40 mPa's @ 25°C; peso equivalente 145;
funcionalidad 2,0

MDI monomeérico, modificado; prepolimero terminado en isocianato (MDI); peso NCO 19,0%;
viscosidad 400 mPa's @ 25°C; peso equivalente 221; funcionalidad 2,0

Prepolimero de poliéter MDI modificado con alofanato; peso NCO 12,0%; viscosidad 1.800
mPa's @ 25°C; peso equivalente 350; funcionalidad de 2,0

isocianato difuncional de grado alta pureza, difenilmetano 4,4'-diiscocianato; utilizado en la
produccion de elastémeros de poliuretano, adhesivos, recubrimientos y productos de
poliuretano intermedios; solido o liquido incoloro; gravedad especifica @ 50°C+15,5 1,19;
punto de inflamacion 202°C PMCC; viscosidad (en forma fundida) 4,1 mPa-S; densidad
aparente 10 Ib/gal (condensado) o 9,93 Ib/gal (fundido); temperatura de congelamiento 39°C

difeniletano diisocianato monomérico; utilizado en espumas, elastémeros fundidos,
recubrimientos y adhesivos; aspecto liquido amarillo claro ligero, % en peso NCO 33,4%;
1,19 gravedad especifica a 25°C, punto de inflamacion 196°C, DIN 51758; temperatura de
congelamiento 11-15°C

isocianato difuncional de grado alta pureza, difenilmetano 4,4'-diisocianato (MDI); utilizado en
la produccion de elastdmeros de poliuretano solidos, recubrimientos adhesivos y en
productos de poliuretano intermedios; aspectos sélido o liquido incoloro; gravedad especifica
1,19 @ 50°C; punto de inflamacion 202°C PMCC; viscosidad 4,1 mPa-S; densidad aparente
10 Ib./gal (condensado) o 9,93 Ib./gal (fundido); temperatura de congelamiento 39°C

difenilmetano diisocianato polimérico (pMDI); peso NCO 31,5%; viscosidad 200 mPa's @
25°C; peso equivalente 133; funcionalidad 2,8

difenilmetano diisocianato polimérico (pMDI); peso NCO 31,5%; viscosidad 200 mPa's @
25°C; peso equivalente 133; funcionalidad 2,8

difenilmetano diisocianato polimérico (pMDI); peso NCO 32,5%; viscosidad 50 mPa's @
25°C; peso equivalente 129; funcionalidad 2,4

difenilmetano diisocianato polimérico rico en 2,4' (pMDI); peso NCO 31,5%; viscosidad 200
mPa's @ 25°C; peso equivalente 133; funcionalidad 2,6

difenilmetano diisocianato polimérico rico en 2,4' (pMDI); peso NCO 33,0%; viscosidad 25
mPa's @ 25°C; peso equivalente 127; funcionalidad 2,2

difenilmetano diisocianato polimérico rico en 2,4' (pMDI); peso NCO 32,5%; viscosidad 40
mPa's @ 25°C; peso equivalente 129; funcionalidad 2,4

difenilmetano diisocianato polimérico rico en 2,4' (pMDI); peso NCO 32,3%; viscosidad 55
mPa's @ 25°C; peso equivalente 130; funcionalidad 2,4

4.4’ difenilmetano diisocianato modificado (mMDI); peso NCO 25,8%; viscosidad 145 mPa-s
@ 25°C; peso equivalente 163; funcionalidad 2,1

prepolimero de 4,4' difeniimetano diisocianato (mMDI) modificado; peso NCO 22,9%;
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Nombre comercial Descripcion
viscosidad 650 mPa-s @ 25°C; peso equivalente 183; funcionalidad 2

MONDUR TD-65 tolueno diisocianato monomérico (TDI); mezcla 65/35 de 2,4 y 2,6 TDI; peso NCO 48%;
viscosidad 3 mPa-s @ 25°C; peso equivalente 87,5; funcionalidad 2

MONDUR TD-80 |tolueno diisocianato monomeérico (TDI); mezcla 80/20 del isémero 2,4 y 2,6; peso NCO 48%;
GRADO A viscosidad 5 mPa-s @ 25°C; peso equivalente 87,5; funcionalidad 2

MONDUR TD-80 |tolueno diisocianato monomeérico (TDI); mezcla 80/20 del isémero 2,4 y 2,6; peso NCO 48%;
GRADO A/GRADO B |viscosidad 5 mPa-s @ 25°C; peso equivalente 87,5; funcionalidad 2

En determinadas realizaciones, se dan a conocer una o mas de las composiciones de isocianato anteriormente
descritas en una formulacién tipica en una mezcla secundaria A conocida en la técnica de fabricacion de espumas
de poliuretano. Dichas mezclas secundarias A pueden comprender prepolimeros formados por la reaccién de un
exceso molar de uno o mas poliisocianatos con moléculas reactivas que comprenden grupos funcionales reactivos
tales como alcoholes, aminas, tioles, carboxilatos y similares. Las mezclas secundarias A pueden ademas
comprender disolventes, tensioactivos, estabilizantes y otros aditivos conocidos en la técnica.

Ill. Mezclas secundarias B

Como se describié anteriormente, las composiciones de la presente invencién comprenden las llamadas mezclas
secundarias B que comprenden uno o mas polioles de policarbonato alifatico descritos en la Secciéon | anterior. Los
polioles de policarbonato alifatico adicionales para la formulacién de las mezclas secundarias B de la presente
invencién se describen en el documento PCT/US2010/028362, publicado como W0/2010/028362.

En determinadas realizaciones, la mezcla secundaria B comprende los polioles de policarbonato alifatico en
combinacion con uno o mas polioles adicionales y/o uno o mas aditivos. En determinadas realizaciones, los aditivos
se seleccionan del grupo que consiste en: disolventes, agua, catalizadores, tensioactivos, agentes de soplado,
colorantes, estabilizantes de UV, retardantes de llamas, antimicrobianos, plastificantes, abridores de celdas,
composiciones antiestatica, compatibilizadores y similares. En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias
B comprenden moléculas pequefas reactivas adicionales tales como aminas, alcoholes, tioles o acidos carboxilicos
que participan en las reacciones de formacién de enlaces con isocianatos.

Polioles adicionales

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B de la presente invencidén comprenden polioles de
policarbonato alifatico como se describié anteriormente en combinacién con uno o mas polioles adicionales tales
como los tradicionalmente utilizados en las composiciones de espumas de poliuretano. En realizaciones en las que
estan presentes polioles adicionales, pueden comprender hasta aproximadamente 95 por ciento en peso del
contenido de poliol total con el equilibro de la mezcla de poliol compuesto por uno o mas polioles de policarbonato
alifatico descritos en la Seccion | anterior y en los ejemplos y realizaciones especificas de este documento.

En realizaciones en las que las mezclas secundarias B de la presente invencion comprenden o derivan de una
mezcla de uno o mas polioles de policarbonato alifatico y uno o mas polioles adicionales, los polioles adicionales se
seleccionan del grupo que consiste en polioles de poliéter, polioles de poliéster, polioles de poliestireno, polioles de
poliéter-carbonato, carbonatos de poliéter-éster, y mezclas de cualquiera de dos o mas de estos. En determinadas
realizaciones, las mezclas secundarias B de la presente invencién comprenden o derivan de una mezcla de uno o
mas polioles de policarbonato alifatico descritos en este documento y uno o mas de otros polioles seleccionados del
grupo que consiste en materiales comercialmente disponibles con los nombres comerciales: Voranol® (Dow),
SpecFlex® (Dow), Tercarol® (Dow), Caradol® (Shell), Hyperliter®, Acclaim® (Bayer Material Science), Ultracel®
(Bayer Material Science), Desmophen® (Bayer Material Science) y Arcol® (Bayer Material Science).

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B de la presente invencion comprenden mezclas que
contienen polioles de poliéter en combinacion con uno o mas polioles de policarbonato alifatico como se describe en
la presente invencion. En determinadas realizaciones, los polioles de poliéter comprenden polietilenglicol. En
determinadas realizaciones, los polioles de poliéter comprenden polipropilenglicol.

Los polioles de poliéter que pueden estar presentes incluyen aquellos que se pueden obtener por métodos
conocidos, por ejemplo, los polioles de poliéter se pueden producir por polimerizacion aniénica con hidréxidos
alcalinos tales como hidréxido de sodio o hidréxido de potasio o alcoholatos alcalinos, tales como metilado de sodio,
etilato de sodio, etilato de potasio o isopropilato de potasio como catalizadores y con la adicién de por lo menos una
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molécula iniciadora que contiene 2 a 8, preferiblemente 3 a 8, hidrégenos reactivos o por polimerizacion catidnica
con acidos de Lewis tales como pentacloruro de antimonio, trifluoruro de boro eterato, etc., tierras blanqueadoras
como catalizadores de uno o mas 6xidos de alquileno con 2 a 4 carbonos en el radical alquileno. Se puede utilizar
cualquier oxido de alquileno adecuado tal como 6xido de 1,3-propileno, 6xido de 1,2- y 2,3 butileno, 6xidos de
amileno, oxido de estireno, y preferiblemente 6xido de etileno y 6xido de propileno y mezclas de estos 6xidos. Los
polioles de polialquileno poliéter se pueden preparar a partir de otros materiales de partida como tetrahidrofurano y
mezclas de o6xido de alquileno-tetrahidrofurano; epihalohidrinas como epiclorhidrina; ademas de o6xidos de
aralquileno tales como 6xido de estireno. Los polioles de polialquileno poliéter pueden tener grupos hidroxilo
primarios o secundarios, preferiblemente grupos hidroxilo secundarios a partir de la adicion de 6xido de propileno a
un iniciador, ya que estos grupos reaccionan mas lentamente. Incluidos entre los polioles de poliéter se encuentran
polioxietilenglicol, polioxipropilenglicol, polioxibutilenglicol, politetrametilenglicol, copolimeros en bloque, por ejemplo
combinaciones de polioxipropileno y polioxietilenglicoles, poli-1,2-oxibutileno y polioxietilenglicoles, poli-1,4-
tetrametileno y polioxietilenglicoles, y glicoles de copolimeros preparados a partir de mezclas o adicién secuencial de
dos o mas oxidos de alquileno. Los polioles de polialquileno éster se pueden preparar mediante cualquier
procedimiento conocido, como, por ejemplo, los procedimientos descritos por Wurtz en Encyclopedia of Chemical
Technology, Vol. 7, pag. 257-262, publicados por Interscience Publishers, Inc. (1951) o en la patente de EE. UU.
nam. 1.922.459. Los poliéteres incluyen productos de adicion de 6xido de alquileno de alcoholes polihidricos tales
como etilenglicol, propilenglicol, dipropilenglicol, trimetilenglicol, 1,2-butanodiol, 1,5-pentanodiol, 1,6-hexanodiol, 1,7-
heptanodiol, hidroquinona, resorcinol glicerol, glicerina, 1,1,1-trimetilol-propano, 1,1,1-trimetiloletano, pentaeritritol,
1,2,6-hexanotriol, a-metil glucdsido, sacarosa y sorbitol. También se incluyen dentro del término "alcohol polihidrico”
compuestos derivados de fenol tales como 2,2-bis(4-hidroxifenil)-propano, cominmente conocido como Bisfenol A.
Se prefiere particularmente en la composicion de poliol por lo menos un poliol que se inicie con un compuesto que
tenga por lo menos dos grupos amina primaria o secundaria, un alcohol polihidrico que tenga 4 o mas grupos
hidroxilo, como sacarosa, o una mezcla de iniciadores que empleen un alcohol polihidrico que tenga por lo menos 4
grupos hidroxilo y compuestos que tengan por lo menos dos grupos amina primaria o secundaria. Los iniciadores de
amina organica adecuados que se pueden condensar con 6xidos de alquileno incluyen aminas aromaticas tales
como anilina, N-alquilfenileno-diaminas, 2,4'-, 2,2'- y 4,4-metilenodianilina, 2,6- o 2,4-toluenodiamina,
toluenodiaminas vecinas, o-cloroanilina, p-aminoanilina, 1,5-diaminonaftaleno, metileno dianilina, los distintos
productos de condensacion de anilina y formaldehido, y los diaminotoluenos isoméricos; y aminas alifaticas tales
como mono-, di- y trialcanolaminas, etilendiamina, propilendiamina, dietilentriamina, metilamina, triisopropanolamina,
1,3-diaminopropano, 1,3-diaminobutano y 1,4-diaminobutano. Las aminas preferidas incluyen monoetanolamina,
toluenodiaminas vecinas, etilendiaminas y propilendiamina. Incluso ofra clase de polioles de poliéter aromaticos
contemplados para uso en la presente invencion son el poliol basado en Mannich y el aducto de éxido de alquileno —
de resina de fenol/formaldehido/alcanolamina, frecuentemente llamado poliol "Mannich", como aquel descrito en las
patentes de EE. UU. nim. 4.883.826; 4.939.182; y 5.120.815.

En determinadas realizaciones si estan presentes polioles adicionales, comprenden entre aproximadamente 5 por
ciento en peso y aproximadamente 95 por ciento en peso del contenido de poliol total con el equilibrio de la mezcla
de poliol compuesto por uno o mas polioles de policarbonato alifatico descritos en la Seccién | anterior y en los
ejemplos y realizaciones especificas de este documento. En determinadas realizaciones, hasta aproximadamente 75
por ciento en peso del contenido de poliol total de la mezcla secundaria B es poliol de policarbonato alifatico. En
determinadas realizaciones, hasta aproximadamente 50 por ciento en peso del contenido de poliol total de la mezcla
secundaria B es poliol de policarbonato alifatico. En determinadas realizaciones, hasta aproximadamente 40 por
ciento en peso, hasta aproximadamente 30 por ciento en peso, hasta aproximadamente 25 porcentaje en peso,
hasta aproximadamente 20 porcentaje en peso, hasta aproximadamente 15 porcentaje en peso o hasta
aproximadamente 10 porcentaje en peso del contenido de poliol total de la mezcla secundaria B es poliol de
policarbonato alifatico. En determinadas realizaciones, por lo menos aproximadamente 5 por ciento en peso del
contenido de poliol total de la mezcla secundaria B es poliol de policarbonato alifatico. En determinadas
realizaciones, por lo menos aproximadamente 10 por ciento en peso del contenido de poliol total de la mezcla
secundaria B es poliol de policarbonato alifatico. En determinadas realizaciones, por lo menos aproximadamente 15
por ciento en peso, por lo menos aproximadamente 20 por ciento en peso, por lo menos aproximadamente 25 por
ciento en peso, por lo menos aproximadamente 40 porcentaje en peso o por lo menos aproximadamente 50 por
ciento en peso, del contenido de poliol total de la mezcla secundaria B es poliol de policarbonato alifatico.

Catalizadores

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B contienen uno o mas catalizadores para la reaccion del
poliol (y agua, si esta presente) con el poliisocianato. Se puede utilizar cualquier catalizador de uretano adecuado,
incluidos compuestos de amina terciaria y compuestos organometalicos. Los compuestos amina terciaria ilustrativos

incluyen trietilendiamina, N-metilmorfolina, N,N-dimetilciclohexilamina, pentametildietilentriamina,
tetrametiletilendiamina, 1-metil-4-dimetilaminoetilpiperazina, 3-metoxi-N-dimetilpropilamina, N-etilmorfolina,
dietiletanolamina, N-cocomorfolina, N,N-dimetil- N',N'-dimetil isopropilpropilendiamina, N,N-dietil-3-

dietilaminopropilamina  dimetilbencilamina, 1,8-Diazabicicloundec-7-eno (DBU), 1,4-diazabiciclo[2.2.2]octano
(DABCO) triazabiciclodeceno (TBD) y N-metiltriazabiciclodeceno. (MTBD) Los catalizadores organometalicos
ilustrativos incluyen catalizadores de organomercurio, organoplomo, organohierro y organoestafo, en donde se
prefieren los catalizadores de organoestafio. Los catalizadores de estafio adecuados incluyen cloruro estafioso,
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sales de estafio de acido carboxilico tales como dibutilestafio dilaurato, ademas de otros compuestos
organometdlicos tales como aquellos descritos en la patente de EE. UU. nim. 2.846.408 y en ofros sitios. Un
catalizador para la trimerizacién de poliisocianatos, que resulta en un poliisocianurato, tal como un alcéxido de metal
alcalino, puede ademas emplearse opcionalmente en este documento. Dichos catalizadores se utilizan en una
cantidad que mensurablemente aumenta la tasa de formacién de poliuretano o poliisocianurato.

En determinadas realizaciones, si las mezclas secundarias B de la presente invencion comprenden catalizadores,
los catalizadores comprenden materiales a base de estafio. En determinadas realizaciones, los catalizadores de
estafio incluidos en las mezclas secundarias B se seleccionan del grupo que consiste en: di-butil estafio dilaurato,
dibutilbis(lauriltio)estanato, dibutiltinbis(isooctilmercapto acetato) y dibutiltinbis(isooctiimaleato), octanoato de estafio
y mezclas de cualquiera de dos o mas de estos.

En determinadas realizaciones, los catalizadores incluidos en las mezclas secundarias B comprenden aminas
terciarias. En determinadas realizaciones, los catalizadores incluidos en las mezclas secundarias B se seleccionan
del grupo que consiste en: DABCO, pentametildipropilentriamina, bis(dimetilamino etil  éter),
pentametildietilentriamina, sal de DBU fenol, dimetilciclohexilamina, 2,4,6-tris(N,N-dimetilaminometil)fenol (DMT-30),
1,3,5-tris(3-dimetilaminopropil)hexahidro-s-triazina, sales de amonio y combinaciones o formulaciones de cualquiera
de estos.

Las cantidades de catalizador tipicas oscilan entre 0,001 y 10 partes de catalizador por 100 partes en peso de poliol
total en la mezcla secundaria B. En determinadas realizaciones, los niveles de catalizador en la formulacién, cuando
se usan, oscilan entre aproximadamente 0,001 pph (partes en peso por cien) y aproximadamente 3 pph en base a la
cantidad del poliol presente en la mezcla secundaria B. En determinadas realizaciones, los niveles de catalizador
oscilan entre aproximadamente 0,05 pph y aproximadamente 1 pph, o entre aproximadamente 0,1 pph y
aproximadamente 0,5 pph.

Agentes de soplado

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B de la presente invencion contienen agentes de soplado.
Los agentes de soplado pueden ser agentes de soplado quimicos (tipicamente moléculas que reaccionan con los
componentes secundarios A para liberar CO, u otros compuestos volatiles) o pueden ser agentes de soplado fisicos
(tipicamente moléculas con un punto de ebullicion bajo que se evaporan durante la formacion de espuma. Se
conocen en la técnica muchos agentes de soplado y se pueden aplicar a las composiciones secundarias B de la
presente invencion de conformidad con la tecnologia convencional. La elecciéon del agente de soplado y de las
cantidades anadidas puede ser una cuestion de experimentacion de rutina.

En determinadas realizaciones, el agente de soplado comprende un agente de soplado quimico. En determinadas
realizaciones, esta presente agua como un agente de soplado. El agua funciona como agente de soplado
reaccionando con una porcion del isocianato en la mezcla secundaria A para producir gas dioxido de carbono. De
manera similar, se puede incluir acido formico como agente de soplado. El acido féormico funciona como agente de
soplado reaccionando con una porcién del isocianato para producir diéxido de carbono y monéxido de carbono.

En determinadas realizaciones, el agua esta presente en una cantidad entre 0,5 y 20 partes por 100 partes en peso
del poliol en la composicion secundaria B. En determinadas realizaciones, el agua esta presente en una cantidad
comprendida entre aproximadamente 1y 10 partes, entre aproximadamente 2 y 8 partes, o entre aproximadamente
4 y 6 partes por 100 partes en peso de poliol en la composicion secundaria B. En determinadas realizaciones, es
ventajoso no exceder 2 partes de agua, no exceder 1,5 partes de agua, no exceder 0,75 partes de agua. En
determinadas realizaciones, es ventajoso que no haya agua presente.

En determinadas realizaciones, el acido formico esta presente en una cantidad comprendida entre 0,5 y 20 partes
por 100 partes en peso del poliol en la composiciéon secundaria B. En determinadas realizaciones, el acido férmico
esta presente en una cantidad comprendida entre aproximadamente 1 y 10 partes, entre aproximadamente 2 y 8
partes, o entre aproximadamente 4 y 6 partes por 100 partes en peso de poliol en la composiciéon secundaria B.

En determinadas realizaciones, se pueden usar agentes de soplado fisicos. Los agentes de soplado fisicos
adecuados incluyen hidrocarburos, moléculas organicas que contienen fluor, clorocarburos, acetona, metil formiato y
diéxido de carbono. En algunas realizaciones, las moléculas organicas que contienen flior comprenden compuestos
perfluorados, clorofluorocarbonados, hidroclorofluorocarbonados e hidrofluorocarbonados. Los hidrofluoroalcanos
adecuados son compuestos Cr.4que incluyen difiuorometano (R-32), 1,1,1,2-tetrafluoroetano (R-134a), 1,1-
difluoroetano (R-152a), difiuorocloroetano (R-142b), ftrifiuorometano (R-23), heptafluoropropano (R-227a),
hexafluoropropano (R136), 1,1,1-trifluoroetano (R-133), fluoroetano (R-161), 1,1,1,2,2-pentafluoropropano (R-245fa),
pentafluoropropileno (R2125a), 1,1,1,3-tetrafiuoropropano, tetrafluoropropileno (R-2134a), 1,1,2,3,3-
pentafluoropropano y 1,1,1,3,3-pentafiuoro-n-butano.

En determinadas realizaciones, cuando esta presente un agente de soplado hidroflurocarbonado en la composicion
secundaria B, se selecciona del grupo que consiste en: tetrafluoroetano (R-134a), pentafluoropropano (R-245fa) y
pentafluorobutano (R-365).
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Los hidrocarburos adecuados para uso como agentes de soplado incluyen hidrocarburos no halogenados tales como
isdbmeros de butano, isobutano, 2,3-dimetilbutano, n- e i-pentano, isdmeros de hexano, isbmeros de heptano y
cicloalcanos que incluyen ciclopentano, ciclohexano y cicloheptano. Los hidrocarburos preferidos para uso como
agentes de soplado incluyen ciclopentano y notablemente n-pentano e iso-pentano. En determinadas realizaciones,
la composicion secundaria B comprende un agente de soplado fisico seleccionado del grupo que consiste en
tetrafluoroetano (R-134a), pentafluoropropano (R-245fa), pentafluorobutano (R-365), ciclopentano, n-pentano e iso-
pentano.

En determinadas realizaciones en las que esta presente un agente de soplado fisico, se usa en una cantidad
comprendida entre aproximadamente 1 y aproximadamente 20 partes por 100 partes en peso del poliol en la
composicion secundaria B. En determinadas realizaciones, el agente de soplado fisico esta presente entre 2 y 15
partes, o entre 4 y 10 partes por 100 partes en peso del poliol en la composicién secundaria B.

Moléculas pequenas reactivas

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B de la presente invencion incluyen una o mas moléculas
reactivas hacia isocianatos. En determinadas realizaciones, las moléculas pequefias reactivas incluidas en las
mezclas secundarias B inventivas comprenden moléculas organicas que tienen uno o mas grupos funcionales
seleccionados del grupo que consiste en alcoholes, aminas, acidos carboxilicos, tioles y combinaciones de
cualquiera de dos o mas de estos.

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B de la presente invencién incluyen uno o mas alcoholes.
En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B incluyen alcoholes polihidricos.

En determinadas realizaciones, las moléculas pequeias reactivas en las mezclas secundarias B inventivas
comprenden alcoholes dihidricos. En determinadas realizaciones, el alcohol dihidrico comprende un diol Cz40. En
determinadas realizaciones, el alcohol dihidrico se selecciona del grupo que consiste en: 1,2-etanodiol, 1,2-
propanodiol, 1,3-propanodiol, 1,2-butanodiol, 1,3-butanodiol, 1,4-butanodiol, 1,5-pentanodiol, 2,2-dimetilpropano-1,3-
diol, 2-butil-2-etilpropano-1,3-diol, 2-metil-2,4-pentano diol, 2-etil-1,3-hexano diol, 2-metil-1,3-propano diol, 1,5-
hexanodiol, 1,6-hexanodiol, 1,8-octanodiol, 1,10-decanodiol, 1,12-dodecanodiol, 2,2,4,4-tetrametilciclobutano-1,3-
diol, 1,3-ciclopentanodiol, 1,2-ciclohexanodiol, 1,3-ciclohexanodiol, 1,4-ciclohexanodiol, 1,2-ciclohexanodimetanol,
1,3-ciclohexanodimetanol, 1,4-ciclohexanodimetanol, 1,4-ciclohexanodietanol, isosorbida, glicerol monoésteres,
glicerol monoéteres, trimetilolpropano monoésteres, trimetilolpropano monoéteres, pentaeritritol diésteres,
pentaeritritol diéteres y derivados alcoxilados de cualquiera de estos.

En determinadas realizaciones, una molécula pequefa reactiva en las mezclas secundarias B inventivas comprende
un alcohol dihidrico seleccionado del grupo que consiste en: dietilenglicol, trietilenglicol, tetraetilenglicol y
poli(etilenglicol) superior.

En determinadas realizaciones, una molécula pequefa reactiva incluida en las mezclas secundarias B inventivas
comprende un derivado alcoxilado de un compuesto seleccionado del grupo que consiste en: un diacido, un diol o un
hidroxiacido. En determinadas realizaciones, los derivados alcoxilados comprenden compuestos etoxilados o
propoxilados.

En determinadas realizaciones, una molécula pequefa reactiva incluida en las mezclas secundarias B comprende
un diol polimérico. En determinadas realizaciones, un diol polimérico se selecciona del grupo que consiste en
poliéteres, poliésteres, poliolefinas terminadas en hidroxi, poliéter-copoliésteres, poliéter policarbonatos,
policarbonato-copoliésteres y analogos alcoxilados de cualquiera de estos.

En algunas realizaciones, una molécula pequefia reactiva incluida en las mezclas secundarias B inventivas
comprende un triol o alcohol polihidrico superior. En determinadas realizaciones, una molécula pequefia reactiva se
selecciona del grupo que consiste en: glicerol, 1,2,4-butanotriol, 2-(hidroximetil)-1,3-propanodiol; hexano ftrioles,
trimetilol propano, trimetilol etano, trimetilolhexano, 1,4-ciclohexanotrimetanol, pentaeritritol mono ésteres,
pentaeritritol mono éteres y analogos alcoxilados de cualquiera de estos. En determinadas realizaciones, los
derivados alcoxilados comprenden compuestos etoxilados o propoxilados.

En algunas realizaciones, una molécula pequefia reactiva comprende un alcohol polihidrico con cuatro a seis grupos
hidroxi. En determinadas realizaciones, un co-reaccionante comprende dipentaeritritol o0 un analogo alcoxilado de
este. En determinadas realizaciones, un co-reaccionante comprende sorbitol o un analogo alcoxilado de este.

En determinadas realizaciones, una molécula pequefia reactiva comprende un acido hidroxicarboxilico que tiene la
férmula general (HO)xQ(COOH)y,, en donde Q es un radical hidrocarbonado lineal o ramificado que contiene 1 a 12
atomos de carbono, y x e y son cada uno numeros enteros entre 1 y 3. En determinadas realizaciones, un co-
reaccionante comprende un acido diol carboxilico. En determinadas realizaciones, un co-reaccionante comprende un
acido bis(hidroxilaquil) alcanoico. En determinadas realizaciones, un co-reaccionante comprende un acido
bis(hidroxilmetil) alcanoico. En determinadas realizaciones el acido diol carboxilico se selecciona del grupo que
consiste en acido 2,2 bis-(hidroximetil)-propanoico (acido dimetilolpropiénico, DMPA) acido 2,2-bis(hidroximetil)
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butanoico (acido dimetilolbutanoico; DMBA), acido dihidroxisuccinico (acido tartarico) y acido 4,4'-bis(hidroxifenil)
valérico. En determinadas realizaciones, un co-reaccionante comprende un acido N,N-bis(2-hidroxialquil)carboxilico.

En determinadas realizaciones, una molécula pequefia reactiva comprende un alcohol polihidrico que comprende
uno 0 mas grupos amino. En determinadas realizaciones, una molécula pequefia reactiva comprende un amino diol.
En determinadas realizaciones, una molécula pequefia reactiva comprende un diol que contiene un grupo amino
terciario. En determinadas realizaciones, un amino diol se selecciona del grupo que consiste en: dietanolamina
(DEA), N-metildietanolamina (MDEA), N-etildietanolamina (EDEA), N-butildietanolamina (BDEA), N,N-bis(hidroxietil)-
a-amino piridina, dipropanolamina, diisopropanolamina (DIPA), N-metildiisopropanolamina, Diisopropanol-p-toluidina,
N,N-Bis(hidroxietil)-3-cloroanilina, 3-dietilaminopropano-1,2-diol, 3-dimetilaminopropano-1,2-diol y N-
hidroxietilpiperidina. En determinadas realizaciones, un co-reaccionante comprende un diol que contiene un grupo
amino cuaternario. En determinadas realizaciones, un co-reaccionante que comprende un grupo amino cuaternario
es una sal de acido o derivado cuaternizado de cualquiera de los amino alcoholes anteriormente descritos.

En determinadas realizaciones, una molécula pequefa reactiva se selecciona del grupo que consiste en: poliaminas
inorganicas u organicas que tienen un promedio de aproximadamente 2 o mas grupos amina primaria y/o
secundaria, polialcoholes, ureas y combinaciones de dos o mas de estos. En determinadas realizaciones, una
molécula pequefa reactiva se selecciona del grupo que consiste en: dietilentriamina (DETA), etilendiamina (EDA),
meta-xililendiamina (MXDA), aminoetiletanolamina (AEEA), 2-metil pentano diamina y similares, y sus mezclas. Son
también adecuadas para la practica de la presente invencion propilendiamina, butilendiamina, hexametilendiamina,
ciclohexilendiamina, fenilendiamina, tolilendiamina, 3,3-diclorobencideno, 4,4'-metileno-bis-(2-cloroanilina), 3,3-
dicloro-4,4-diamino difenilmetano y aminas primarias y/o secundarias sulfonadas. En determinadas realizaciones, la
molécula pequefia reactiva se selecciona del grupo que consiste en hidrazina, hidrazinas sustituidas, productos de
reaccion de hidriazina y similares, y mezclas de estos. En determinadas realizaciones, una molécula pequefia
reactiva es un polialcohol, incluidos aquellos que tienen entre 2 y 12 atomos de carbono, preferiblemente entre 2 y 8
atomos de carbono, como etilenglicol, dietilenglicol, neopentilglicol, butanodioles, hexanodiol y similares, y mezclas
de estos. Las ureas adecuadas incluyen urea y sus derivados, y similares, y mezclas de estas.

En determinadas realizaciones, las moléculas pequefias reactivas que contienen por lo menos un atomo de
nitrégeno basico se seleccionan del grupo que consiste en: aminas primarias mono-, bis- o polialcoxiladas, alifaticas,
cicloalifaticas, aromaticas o heterociclicas, N-metil dietanolamina, N-etil dietanolamina, N-propil dietanolamina, N-
isopropil dietanolamina, N-butil dietanolamina, N-isobutil dietanolamina, N-oleil dietanolamina, N-estearil
dietanolamina, amina grasa de aceite de coco etoxilada, N-alil dietanolamina, N-metil diisopropanolamina, N-etil
diisopropanolamina, N-propil diisopropanolamina, N-butil diisopropanolamina, ciclohexil diisopropanolamina, N,N-
dietoxilanilina, N,N-dietoxil toluidina, N,N-dietoxil-1-aminopiridina, N,N'-dietoxil piperazina, dimetil-bis-etoxil hidrazina,
N,N'-bis-(2-hidroxietil)-N,N'-dietilhexahidro-fenilendiamina, N-12-hidroxietil piperazina, aminas polialcoxiladas, metil
dietanolamina propoxilada, N-metil-N,N-bis-3-aminopropilamina, N-(3-aminopropil)-N,N'-dimetil etilendiamina, N-(3-
aminopropil)-N-metil etanolamina, N,N'-bis-(3-aminopropil)-N,N'-dimetil etilendiamina, N,N'-bis-(3-aminopropil)-
piperazina, N-(2-aminoetil)-piperazina, N,N'-bisoxietil propilendiamina, 2,6-diaminopiridina, dietanolaminoacetamida,
dietanolamidopropionamida, N,N-bisoxietilfenil tiosemicarbazida, N,N-bis-oxietiimetil semicarbazida, p,p'-bis-
aminometil dibencil metilamina, 2,6-diaminopiridina, 2-dimetilaminometil-2-metilpropanol, 3-diol. En determinadas
realizaciones, los agentes extensores de cadenas son compuestos que contienen dos grupos amino. En
determinadas realizaciones, los agentes extensores de cadenas se seleccionan del grupo que consiste en:
etilendiamina, 1,6-hexametilendiamina y 1,5-diamino-1-metil-pentano.

Aditivos

Ademas de los componentes anteriormente mencionados, las mezclas secundarias B de la presente invencion
pueden opcionalmente contener varios aditivos conocidos en la técnica de tecnologia de espuma de poliuretano.
Dichos aditivos pueden incluir, aunque sin limitarse a ello, compatibilizadores, colorantes, tensioactivos, retardantes
de llamas, compuestos antiestatica, antimicrobianos, estabilizantes de UV, plastificantes y abridores de celdas.

Colorantes

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B de la presente invencién comprenden uno o mas
colorantes adecuados. Muchos productos de espuma se codifican por color durante la fabricacion para identificar el
grado del producto, ocultar el color amarillento o convertirlo en un producto de consumo. El método histérico para
colorear espuma consistia en mezclar pigmentos o tintes tradicionales. Los agentes colorantes inorganicos tipicos
incluian dioxido de titanio, 6xidos de hierro y 6xido de cromo. Pigmentos organicos originados a partir de tintes
azo/diazo, ftalohalocianinas y dioxazinas, ademas de negro de carbono. Los problemas tipicos de estos colorantes
incluian la alta viscosidad, tendencias abrasivas, inestabilidad de la espuma, migracion del color y una gama limitada
de colores disponibles. Los avances recientes en el desarrollo de colorantes unidos a polioles se describen en:

Miley, J. W.; Moore, P. D. "Reactive Polymeric Colorants For Polyurethane", Proceedings Of The SPI-26th Annual
Technical Conference; Technomic: Lancaster, Pa., 1981; 83-86.
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Moore, P. D.; Miley, J. W.; Bates, S. H.; "New Uses For Highly Miscible Liquid Polymeric Colorants In The
Manufacture of Colored Urethane Systems"; Proceedings of the SPI-27th Annual Technical/Marketing Conference;
Technomic: Lancaster, Pa., 1982; 255-261.

Bates, S. H.; Miley, J. W. "Polyol-Bound Colorants Solve Polyurethane Color Problems"; Proceedings Of The SPI-
30th Annual Technical/ Marketing Conference; Technomic: Lancaster, Pa., 1986; 160-165

Vielee, R. C.; Haney, T. V. "Polyurethanes"; en Coloring of Plastics; Webber, T. G., Ed., Wiley-Interscience: Nueva
York, 1979, 191-204.

Estabilizantes de UV

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B de la presente invencién comprenden uno o mas
estabilizantes de UV adecuados. Los poliuretanos basados en isocianatos aromaticos tipicamente formaran sombras
oscuras de amarillo al envejecerse con la exposicion a la luz. Una revision de los fendmenos de la exposicion a la
intemperie del poliuretano se presenta en: Davis, A.; Sims, D. Weathering Of Polymers; Applied Science: Londres,
1983, 222-237. El color amarillento no es un problema para la mayoria de las aplicaciones de espuma. Se han
utilizado agentes de proteccion contra la luz, como hidroxibenzotriazoles, zinc dibutil tiocarbamato, butilcatecol 2,6-
diterciario, hidroxibenzofenonas, aminas impedidas y fosfitos para mejorar la estabilidad a la luz de los poliuretanos.
Los pigmentos de color se han utilizado con éxito.

Retardantes de llamas

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B de la presente invencién comprenden uno o mas
retardantes de llamas adecuados. Las espumas de poliuretano flexible de celda abierta de baja densidad poseen
gran area superficial y gran permeabilidad al aire, y por lo tanto se quemaran debido a la aplicacion de fuentes
suficientes de combustion y oxigeno. Los retardantes de llamas a menudo se afiaden para reducir esta
inflamabilidad. La opcién del retardante de llamas para cualquier espuma especifica a menudo depende de la
aplicacién de servicio a la que esté destinada esa espuma y al escenario de pruebas de inflamabilidad que rija esa
aplicaciéon. Los aspectos de inflamabilidad que pueden estar influenciados por aditivos incluyen posibilidad de
inflamacidn inicial, indice de combustién y evolucién de humo.

Los retardantes de llamas mas utilizados son los fosfato ésteres clorados, parafinas cloradas y polvos de melamina.
Estas y muchas otras composiciones estan disponibles de proveedores quimicos de especialidades. Se ha expuesto
una revision de este tema en: Kurila, W. C.; Papa, A. J. Flame Retardancy of Polymeric Materials, Vol. 3; Marcel
Dekker: Nueva York, 1975, 1-133.

Agentes bacteriostaticos

Bajo determinadas condiciones de calor y gran humedad, las espumas de poliuretano son susceptibles al ataque de
microorganismos. Si esto resulta una preocupacion, se afiaden aditivos contra bacterias, levaduras u hongos a la
espuma durante la fabricacion. En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B de la presente invencion
comprenden uno o mas agentes bacteriostaticos adecuados.

Plastificantes

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B de la presente invencién comprenden uno o mas
plastificantes adecuados. Los liquidos no reactivos se han utilizado para ablandar una espuma o para reducir la
viscosidad a fin de mejorar el procesamiento. El efecto de ablandamiento se puede compensar usando un poliol de
peso equivalente inferior, de modo tal de obtener una estructura polimérica reticulada superior. Estos materiales
aumentan la densidad de la espuma y a menudo afectan adversamente las propiedades fisicas.

Abridores de celdas

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B de la presente invencién comprenden uno o mas
abridores de celdas adecuados. En algunas espumas de poliuretano, es necesario afiadir abridores de celdas para
obtener espumas que no se reduzcan al enfriarse. Los aditivos conocidos para inducir la apertura de las celdas
incluyen antiespumantes basados en silicona, ceras, sélidos finamente divididos, perfluorocarburos liquidos, aceites
de parafina, acidos grasos de cadena larga y ciertos polioles de poliéter elaborados usando altas concentraciones de
oxido de etileno.

Agentes antiestatica

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B de la presente invencién comprenden uno o mas
compuestos antiestatica adecuados. Algunas espumas flexibles se utilizan en embalajes, prendas de vestir y otras
aplicaciones en las que se desea minimizar la resistencia eléctrica de la espuma para reducir al minimo la
acumulacién de cargas estaticas. Esto se ha logrado tradicionalmente con la adicién de sales metalicas ionizables,
sales de acido carboxilico, ésteres de fosfato y mezclas de estos. Estos agentes funcionan siendo inherentemente
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conductivos o absorbiendo la humedad del aire. El resultado neto deseado es una gran reduccioén en la resistividad
de la superficie de la espuma.

Compatibilizadores

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B de la presente invencién comprenden uno o mas
compatiblizadores. Los compatibilizadores son espumas que permiten que dos o mas ingredientes no miscibles se
unan y proporcionen una fase liquida homogénea. Muchas de dichas moléculas se conocen en la industria de
poliuretano, entre ellas: amidas, aminas, aceites hidrocarbonados, ftalatos, polietilenglicoles y ureas.

Composiciones de las mezclas secundarias B especificas

En determinadas realizaciones, la presente invencién abarca mezclas secundarias B adecuadas para la formacion
de espumas de poliuretano en donde las mezclas secundarias B comprenden:

100 partes en peso de un componente de poliol, en donde el componente de poliol comprende entre
aproximadamente 5 por ciento en peso y 100 por ciento en peso de uno o mas polioles de policarbonato alifatico y
en las realizaciones especificas y ejemplos de este documento;

0,01 a 20 partes en peso de uno o mas agentes de soplado como se describié anteriormente y como se describe en
las realizaciones especificas y ejemplos de este documento;

0 a 1 partes en peso de uno o mas catalizadores como se describié anteriormente y como se describe en las
realizaciones especificas y ejemplos de este documento;

0 a 20 partes en peso de una o mas moléculas pequeias reactivas, en donde las moléculas pequefias reactivas son
sustancialmente como se describié anteriormente y como se describe en las realizaciones especificas y ejemplos de
este documento; y

0 a 10 partes en peso de uno o mas aditivos, en donde los aditivos se seleccionan del grupo que consiste en:
compatibilizadores, colorantes, tensioactivos, retardantes de llamas, compuestos antiestatica, antimicrobianos,
estabilizantes de UV, plastificantes y abridores de celdas, sustancialmente como se describié anteriormente y como
se describe en las realizaciones especificas y ejemplos de este documento.

En determinadas realizaciones, la presente invencién abarca una mezcla secundaria B ilustrada como PEC-1 en
donde el componente de poliol comprende 5 a 100 en peso de poli(etilencarbonato) poliol, en donde dicho
poli(etilencarbonato) se caracteriza porque tiene un Mn de menos de aproximadamente 7000 g/mol y de mas de
99% grupos terminales hidroxilo.

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B PEC-B1 se caracterizan porque el poli(etilencarbonato)
poliol tiene un Mn de menos de aproximadamente 5.000 g/mol, menos de aproximadamente 4.000 g/mol, menos de
aproximadamente 3.000 g/mol, menos de aproximadamente 2.500 g/mol o menos de aproximadamente 2.000 g/mol.
En determinadas realizaciones, el poli(etilencarbonato) poliol tiene un Mn entre aproximadamente 500 g/mol y
aproximadamente 3.000 g/mol. En determinadas realizaciones, el poli(etilencarbonato) poliol tiene un Mn entre
aproximadamente 500g/mol y aproximadamente 2.500 g/mol. En determinadas realizaciones, el poli(etilencarbonato)
poliol tiene un Mn entre aproximadamente 500 g/mol y aproximadamente 2.000 g/mol.

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B PEC-B1 se caracterizan porque el poli(etilencarbonato)
poliol tiene mas de 99%, mas de 99,5%, mas de 99,7%, mas de 99,8% o mas de aproximadamente 99,9% grupos
terminales -OH.

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B PEC-B1 se caracterizan porque el poli(etilencarbonato)
poliol tiene un indice de polidispersidad (PDI) de menos de aproximadamente 1,8. En determinadas realizaciones, el
poli(etilencarbonato) poliol tiene un PDI de menos de aproximadamente 1,5, menos de aproximadamente 1,4, menos
de aproximadamente 1,3 o menos de aproximadamente 1,2. En determinadas realizaciones, el poli(etilencarbonato)
poliol se caracteriza porque tiene un PDI entre aproximadamente 1,05 y aproximadamente 1,2.

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B PEC-B1 se caracterizan porque el poli(etilencarbonato)
poliol contiene, en promedio, mas de aproximadamente 80% enlaces carbonato. En determinadas realizaciones, el
poli(etilencarbonato) poliol contiene, en promedio, mas de aproximadamente 85%, mas de aproximadamente 90%,
mas de aproximadamente 92%, mas de aproximadamente 95%, mas de aproximadamente 97%, mas de
aproximadamente 98% o mas de aproximadamente 99% enlaces carbonato. En determinadas realizaciones, el
poli(etilencarbonato) poliol contiene, en promedio, menos de aproximadamente 15% enlaces éter. En determinadas
realizaciones, el porcentaje de enlaces carbonato y/o el porcentaje de enlaces éter caracteristicos se definen como
exclusivos de cualquier agente de transferencia de cadena incorporado en la cadena de poliol de policarbonato.

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B PEC-B1 se caracterizan porque el poli(etilencarbonato)
poliol incluido tiene una viscosidad debajo de 100.000 centipoise a 20 grados Celsius. En determinadas
realizaciones, el poli(etilencarbonato) poliol tiene una viscosidad debajo de 15.000 centipoise a 20 grados Celsius.
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En determinadas realizaciones, el poli(etilencarbonato) poliol tiene una viscosidad debajo de 10.000 centipoise,
debajo de 6.000 centipoise o debajo de 4.000 centipoise, siempre a 20 grados Celsius. En determinadas
realizaciones, el poli(etilencarbonato) poliol tiene una viscosidad debajo de 2.000 centipoise a 20 grados Celsius (1
centipoise = 1 mPa-s).

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B PEC-B1se caracterizan ademas porque el
poli(etilencarbonato) poliol tiene la formula P2c:

By oy
®

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B PEC-B1 se caracterizan porque el poli(etilencarbonato)
poliol tiene la férmula Q1:

O
H
e T )
O n

Q1

en donde cada -Y es -H, y cada uno de
y subclases de este documento.

» 'y n es como se definié anteriormente y como se describe en las clases

2

en donde tes un nudmero entero entre 1 y 11, ynes como se defini6 anteriormente y como se define en las
realizaciones especificas y ejemplos de este documento.

En determinadas realizaciones, en donde la composicién secundaria B comprende polioles de férmula Q1, t es un
numero entero entre 1 y 5. En determinadas realizaciones, tes 1. En determinadas realizaciones, t es 2. En
determinadas realizaciones, t es 3. En determinadas realizaciones, t es 4. En determinadas realizaciones, t es 5.

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B PEC-B1 se caracterizan porque el poli(etilencarbonato)
poliol tiene la férmula Q4:

0]
O O
H\L \/\0)%0/(\( ??6(0\/\0}‘*
Q4 Rl O n

i)

en donde R'es en forma independiente en cada caso -H o -CHs, y cada uno de nytes como se definid
anteriormente y como se describe en los ejemplos especificos y realizaciones de este documento.

En determinadas realizaciones, en donde las composiciones secundarias B comprenden polioles de férmula Q4, t es
un numero entero entre 1 y 3. En determinadas realizaciones, f es 1. En determinadas realizaciones, tes 2. En
determinadas realizaciones, t es 3.

En determinadas realizaciones, la presente invenciéon abarca una mezcla secundaria B ilustrada como PPC-1 que
contiene 100 partes en peso de un componente de poliol, en donde el componente de poliol comprende 5 a 100 por
ciento en peso de poli(propilencarbonato) poliol, en donde dicho poli(propilencarbonato) se caracteriza porque tiene
un Mn de menos de aproximadamente 7000 g/mol y de mas de 99% grupos terminales hidroxilo.

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B PPC-B1 se caracterizan porque el
poli(propilencarbonato) poliol tiene un Mn de menos de aproximadamente 5.000 g/mol, menos de aproximadamente
4.000 g/mol, menos de aproximadamente 3.000 g/mol, menos de aproximadamente 2.500 g/mol o menos de
aproximadamente 2.000 g/mol. En determinadas realizaciones, el poli(propilencarbonato) poliol tiene un Mn entre
aproximadamente 500 g/mol y aproximadamente 3.000 g/mol. En determinadas realizaciones, el
poli(propilencarbonato) poliol tiene un Mn entre aproximadamente 500g/mol y aproximadamente 2.500 g/mol. En
determinadas realizaciones, el poli(propilencarbonato) poliol tiene un Mn entre aproximadamente 500 g/mol y
aproximadamente 2.000 g/mol.
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En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B PPC-B1se caracterizan porque el
poli(propilencarbonato) poliol tiene mas de 99%, mas de 99,5%, mas de 99,7%, mas de 99,8% o mas de
aproximadamente 99,9% grupos terminales -OH.

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B PPC-B1 se caracterizan ademas porque el
poli(propilencarbonato) poliol tiene un indice de polidispersidad (PDI) de menos de aproximadamente 1,8. En
determinadas realizaciones, el poli(propilencarbonato) poliol tiene un PDI de menos de aproximadamente 1,5,
menos de aproximadamente 1,4, menos de aproximadamente 1,3 o menos de aproximadamente 1,2. En
determinadas realizaciones, el poli(propilencarbonato) poliol se caracteriza porque tiene un PDI entre
aproximadamente 1,05 y aproximadamente 1,2.

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B PPC-B1se caracterizan porque el
poli(propilencarbonato) poliol contiene, en promedio, mas de aproximadamente 90% de enlaces carbonato. En
determinadas realizaciones, el poli(etilencarbonato) poliol contiene, en promedio, mas de aproximadamente 95%,
mas de aproximadamente 97%, mas de aproximadamente 98%, mas de aproximadamente 99%, mas de
aproximadamente 99,5% o mas de aproximadamente 99,9%, de enlaces carbonato. En determinadas realizaciones,
el poli(propilencarbonato) poliol no contiene enlaces éter detectables. En determinadas realizaciones, el % de
enlaces carbonato y/o el porcentaje de enlaces caracteristicos se definen como exclusivos de cualquier agente de
transferencia de cadenas integrado que se pueda integrar en la cadena de poliol de policarbonato.

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B PPC-B1 se caracterizan también porque el
poli(propilencarbonato) poliol incluido tiene una viscosidad inferior a aproximadamente 100.000 centipoise a 20
grados Celsius. En determinadas realizaciones, el poli(etilencarbonato) poliol tiene una viscosidad inferior a 30.000
centipoise, inferior a 15.000 centipoise o inferior a 12.000 centipoise, siempre a 20 grados Celsius. En determinadas
realizaciones, el poli(etilencarbonato) poliol tiene una viscosidad inferior a 10.000 centipoise, 8.000 centipoise o
6.000 centipoise a 20 grados Celsius (1 centipoise = 1 mPa-s).

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B PPC-B1 se caracterizan ademas porque el
poli(propilencarbonato) poliol tiene la formula P2a:

Y%Oj/\o%o/g\o{ioyoyﬁ

en donde cada -Y es -H, y cada uno de @ y n es como se definié anteriormente y como se describe en las clases
y subclases de este documento.

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B PPC-B1 se caracterizan porque el poli(etilencarbonato)
poliol tiene la férmula Q2:

. %o\r\o )Og;o,ﬁt\;o\%o(o\)\oiH

en donde cada uno de ty nes como se definié anteriormente y como se define en las realizaciones especificas y
ejemplos de este documento.

En determinadas realizaciones, en donde las composiciones secundarias B comprenden polioles de férmula Q2, t es
un numero entero entre 1 y 5. En determinadas realizaciones, f es 1. En determinadas realizaciones, tes 2. En
determinadas realizaciones, t es 3. En determinadas realizaciones, t es 4. En determinadas realizaciones, t es 5.

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B PPC-B1 se caracterizan porque el poli(etilencarbonato)
poliol tiene la férmula Q5:

«‘r%\ O

en donde R'es en forma independiente en cada caso -H o -CHs, y cada uno de nytes como se definid
anteriormente y como se describe en los ejemplos especificos y realizaciones de este documento.
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En determinadas realizaciones, en donde las composiciones secundarias B comprenden polioles de férmula Q5, t es
un numero entero entre 1 y 3. En determinadas realizaciones, f es 1. En determinadas realizaciones, tes 2. En
determinadas realizaciones, t es 3.

En determinadas realizaciones, las mezclas secundarias B PEC-B1y PPC-B1 se caracterizan porque el
componente de poliol de las mezclas contiene entre aproximadamente 5% y 100% del poliol de policarbonato
alifatico descrito, en donde el resto (si lo hubiese) comprende uno o mas polioles tipicamente utilizados para la
formulacion de espumas de poliuretano.

En determinadas realizaciones en las que las mezclas secundarias B PEC-B1 y PPC-B1 contienen menos de 100%
de poliol de policarbonato alifatico, el resto comprende un poliol seleccionado del grupo que consiste en polioles de
poliéter, polioles de poliéster y combinaciones de estos. En determinadas realizaciones, el resto comprende un poliol
de poliéter. En determinadas realizaciones, el resto comprende un poliol de poliéster.

IV. Composiciones de espuma

En otro aspecto, la presente invencién abarca espumas derivadas de una o mas composiciones de poliol de
policarbonato alifatico descritas anteriormente y en las realizaciones especificas y ejemplos de este documento. En
determinadas realizaciones, las composiciones de espuma comprenden el producto de reaccién de uno o mas
poliisocianatos y una mezcla secundaria B que contiene una o mas composiciones de poliol de policarbonato
alifatico definidas anteriormente.

A. Composiciones de espuma flexibles

En un aspecto, la presente invenciéon abarca composiciones de espuma flexibles. En determinadas realizaciones,
dichas composiciones de espuma flexibles derivan de una mezcla secundaria B que contiene una o mas de las
composiciones de poliol de policarbonato alifatico descritas anteriormente y en las realizaciones y ejemplos de este
documento.

En determinadas realizaciones las composiciones de espuma flexibles comprenden el producto de reacciéon de una
composicion secundaria A que comprende isocianatos polifuncionales con una mezcla secundaria B del tipo PEC-
B1, precedentemente descrito.

En determinadas realizaciones, las composiciones de espuma flexibles comprenden el producto de reaccion de una
composicion secundaria A que comprende isocianatos polifuncionales con una mezcla secundaria B del tipo PPC-
B1, precedentemente descrito.

Las formulaciones secundarias B preferidas para espumas flexibles tienen viscosidades debajo de 100.000
centipoise, preferiblemente debajo de 6.000 centipoise a 20 grados Celsius. Los polioles secundarios B preferidos
tienen nimeros OH entre 28 y 112. Los polioles secundarios B preferidos tienen nimeros acidos debajo de 1. Los
polioles secundarios B preferidos tienen funcionalidades entre 1,9 y 3,0. Las formulaciones secundarias A preferidas
tienen funcionalidades isocianato debajo de 2,7.

Las espumas flexibles terminadas preferidas tienen valores de dureza IFD (Indentation Force Deflection) dirigidos a
mercados especificos. La fuerza preferida en libras requerida para indentar un indentador redondo de 50 pulgadas
cuadradas a 25% en una muestra de espuma de 15" por 15" por 4" es: 6-12 libras para almohadas de cama y
respaldos gruesos; 12-18 libras para respaldos gruesos, rellenos de tapiceria y fundas; 18-24 libras para respaldos
delgados, matrices hiladas, acolchados de asientos muy gruesos y fundas. En algunas realizaciones, las espumas
terminadas tienen valores de compresion debajo de 20%, y mas preferiblemente debajo de 15%, prefiriéndose mas
debajo de 10%. Las densidades tipicas para espumas moldeadas flexibles terminadas oscilan entre 2 y 3 libras por
pie cubico, y las densidades tipicas para espumas flexibles en bloque terminadas oscilan entre 1 y 4 libras por pie
cubico, en donde la mayoria de las aplicaciones estan comprendidas entre 1y 2 libras por pie cubico (1 libra = 0,45
kg; 1" = 2,54 cm; 1 pie cubico = 28,3 L).

B. Composiciones de espuma microcelulares

En un aspecto, la presente invencidon abarca composiciones de espuma microcelulares. En determinadas
realizaciones, dichas composiciones de espuma microcelulares derivan de una mezcla secundaria B que contiene
una o mas composiciones de poliol de policarbonato alifatico como se definid anteriormente y se define en las
realizaciones y ejemplos de este documento.

En determinadas realizaciones, las composiciones de espuma microcelulares comprenden el producto de reaccion
de una composicién secundaria A que comprende isocianatos polifuncionales con una mezcla secundaria B de tipo
PEC-B1, como se describioé anteriormente.

En determinadas realizaciones las composiciones de espuma microcelulares comprenden el producto de reaccion
de una composicién secundaria A que comprende isocianatos polifuncionales con una mezcla secundaria B de tipo
PPC-B1, como se describioé anteriormente.
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En determinadas realizaciones, las formulaciones secundarias B para espumas microcelulares tienen viscosidades
debajo de 100.000 centipoise, preferiblemente debajo de 6.000 centipoise a 20 grados Celsius (1 centipoise = 1
mPa-s). Los polioles secundarios B preferidos tienen numeros OH entre 28 y 112. Los polioles secundarios B
preferidos tienen nimeros acidos inferiores a 1. Los polioles secundarios B preferidos tienen funcionalidades entre
1,9 y 3,0. Las formulaciones secundarias preferidas A tienen funcionalidades isocianato debajo de 2,7, lo mas
preferiblemente debajo de 2,0 y 2,5. Las espumas microcelulares terminadas preferidas tienen celdas cerradas y
oscilan entre 0,2-0,7 gramos por centimetro cubico.

C. Composiciones de espuma rigidas

En un aspecto, la presente invencién abarca composiciones de espuma rigidas. En determinadas realizaciones,
dichas composiciones de espuma rigidas derivan de una mezcla secundaria B que contiene una o mas de las
composiciones de poliol de policarbonato alifatico definidas anteriormente y en las realizaciones y ejemplos de este
documento.

En determinadas realizaciones, las composiciones de espuma rigidas comprenden el producto de reaccion de una
composicion secundaria A que comprende isocianatos polifuncionales con una mezcla secundaria B de tipo PEC-
B1, anteriormente descrito.

En determinadas realizaciones, las composiciones de espuma rigida comprenden el producto de reaccion de una
composicion secundaria A que comprende isocianatos polifuncionales con una mezcla secundaria B del tipo PPC-
B1, anteriormente descrito.

En determinadas realizaciones, las formulaciones secundarias B para espumas rigidas tienen viscosidades debajo
de 100.000 centipoise, preferiblemente debajo de 40.000 centipoise y lo mas preferiblemente debajo de 12.000
centipoise (1 centipoise = 1 mPa-s). Las formulaciones secundarias B preferidas tienen ndmeros OH entre
aproximadamente 250 y 500. Los polioles secundarios B tipicos tienen funcionalidades entre 2 y 8. Las
formulaciones secundarias A preferidas tienen funcionalidades isocianato entre 2,3 y 3,5.

En algunas realizaciones, las espumas rigidas terminadas tienen valores de alto aislamiento, tipicamente
expresados como valor "k." Preferiblemente, estos valores k son <0,25 watts/(mK), mas preferiblemente valores k de
<0,20 watts/(mK), lo mas preferiblemente <0,15 watts/(mK). Algunas espumas rigidas preferidas tienen
requerimientos de modificacion de combustién, como para lograr el desempefio de Inflamabilidad de Clase 1 en la
prueba UL 723.

D. Composiciones elastoméricas

En otro aspecto, la presente invencién abarca elastdmeros de poliuretano derivados de una o mas composiciones de
poliol de policarbonato alifatico descritas anteriormente y en las realizaciones especificas y ejemplos de este
documento. En determinadas realizaciones, las composiciones elastoméricas de poliuretano comprenden el
producto de reaccion de uno o mas poliisocianatos y una mezcla secundaria B que contiene una o mas
composiciones de poliol de policarbonato alifatico anteriormente definidas.

En determinadas realizaciones, las formulaciones secundarias B para elastémeros tienen viscosidades inferiores a
100.000 centipoise, preferiblemente inferiores a 6.000 centipoise a 20 grados Celsius (1 centipoise = 1 mPa-s). Los
polioles secundarios B preferidos tienen niumeros OH entre 28 y 112. Los polioles secundarios B preferidos tienen
numeros acidos debajo de 1. Los polioles secundarios B preferidos tienen funcionalidades entre 1,9 y 3,0. Las
formulaciones secundarias A preferidas tienen funcionalidades isocianato debajo de 2,7.

E. Composiciones termoplasticas

En otro aspecto, la presente descripcion abarca composiciones termoplasticas derivadas de una o mas
composiciones termoplasticas de las composiciones de poliol de policarbonato alifatico anteriormente descritas.

En determinadas realizaciones, las formulaciones secundarias B para elastébmeros termoplasticos tienen
viscosidades inferiores a 1.000.000 centipoise, preferiblemente inferiores a 6.000 centipoise a 20 grados Celsius (1
centipoise = 1 mPa-s). Los polioles secundarios B preferidos tienen nimeros OH entre 28 y 112. Los polioles
secundarios B preferidos tienen numeros acidos debajo de 1. Los polioles secundarios preferidos B tienen
funcionalidades entre 1,9 y 2,1. Las formulaciones secundarias A preferidas tienen funcionalidades isocianato entre
1,9y 2,1.

Ejemplos
La presente invencion se ilustra mediante los siguientes ejemplos.

A continuacién se presentan formulaciones de una diversidad de espumas y elastobmeros de poliuretano. Estos
materiales se prepararon usando los polioles de policarbonato alifatico definidos anteriormente en este documento.
Concretamente, los polioles de policarbonato alifatico utilizados e identificados en los ejemplos que siguen tienen las
siguientes propiedades:

48



10

15

20

25

30

35

40

ES 2749 324 T3

NOV-61-151 es un poli(propilencarbonato) poliol iniciado con dipropilenglicol y tiene un Mn de 807 g/mol, un PDI de
1,276, mas de 99% grupos terminales -OH, mas de 99% enlaces carbonato (exclusivos del enlace éter en el
dipropilenglicol). Este poliol se ajusta a la féormula P2B:

0] 0]
O J\/O\/L ©
Y \r\O 0 0 0/\r Y
" P2b "
en donde cada -Y es -H, y n es en promedio en la composicién aproximadamente 3,3.

NOV-53-047 es un poli(etilencarbonato) poliol iniciado con Fomrez® 11-112, un poliol de poliéster comercialmente
disponible (~1,000 g/mol poli(dietilenglicol adipato)). El poliol PEC tiene un Mn de 1748 g/mol, un PDI de 1,76,
contiene mas de 99% grupos terminales -OH y aproximadamente 85% enlaces carbonato (excluyendo el iniciador).
Este material se ajusta a la férmula Q8a:

(0] 0 O O
H,{O\/\OH(O/\/O\/\O)W% O/\/O\/\OA{J\O/\/O%\H
a n

n Q8

en donde ges, en promedio en la composicion, aproximadamente 4,4, y nes, en promedio en la composicion,
aproximadamente 4,3.

NOV-53-053 es un poli(etilencarbonato) poliol iniciado con Fomrez® 11-112 y que tiene un Mn de 2486 g/mol, un
PDI de 1,41, que contiene mas de 99% grupos terminales -OH y tiene aproximadamente 85% enlaces carbonato
(excluido el iniciador). Este material se ajusta a la formula Q8a, en donde g es, en promedio en la composicion,
aproximadamente 4,4, y n es, en promedio en la composicion, aproximadamente 8,4.

NOV-53-050 es un poli(etilencarbonato) poliol iniciado con Voranol® 220-110N, un poliol de poliéter (6xido de
polipropileno cubierto con 6xido de polietileno ~1.000 g/mol). El poliol tiene un Mn de 2656 g/mol, un PDI de 1,10,
contiene mas de 99% grupos terminales -OH y aproximadamente 85% enlaces carbonato (excluido el iniciador).
Este material se ajusta a la férmula Q7b:

(0]
H O/\/Oﬁo‘é/\oa’\( 0‘6/\o>’{’\k o\ OJ‘H
o q i’ n

Q7b

9

en donde gy q'son, en promedio en la composicion, aproximadamente 8, y n es, en promedio en la composicion,
aproximadamente 5,3.

NOV-53-052 es un poli(etilencarbonato) poliol iniciado con Voranol® 220-110N y tiene un Mn de 1938 g/mol, un PDI
de 1,11, que contiene mas de 99% grupos terminales -OH y aproximadamente 85% de enlaces carbonato (excluido
el iniciador). Este material se ajusta a la formula Q7b, en donde qy q'son, en promedio en la composicion,
aproximadamente 8, y n es, en promedio en la composicion, aproximadamente 9,4.

Ejemplo 1. Formulaciones de espuma flexible (comparativo)

En el Ejemplo 1, se formuld una serie de espumas de poliuretano flexibles y se completd una evaluacion cualitativa
de su desempefio. En todos los casos, el procedimiento para preparar estas espumas es el siguiente. Primero, todos
los componentes secundarios B se dispensaron en cantidades precisas en una taza, incluidos todos los polioles,
catalizadores y otros aditivos, y agua como agente de soplado. Luego se mezclé a mano usando una herramienta de
agitacion de madera a temperatura ambiente por un minimo de 30 segundos, hasta que la mezcla se tornd
totalmente uniforme. Después de que la mezcla secundaria B se tornd uniforme, se afiadio la mezcla secundaria A'y
la mezcla se mezcld nuevamente por un minimo de 15 segundos. Una vez que toda la formulacion estaba bien
mezclada, la mezcla se transfirid a una nueva taza y se dejo elevar. Se afiadieron luego las espumas para curar a
temperatura ambiente. En las tablas que siguen, "Tiempo hasta cremar " se refiere al tiempo transcurrido después
de afiadir la composicion secundaria A para completar la mezcla, hasta que la mezcla comenzé a burbujear, segun
lo indicado por la opacidad de la mezcla. "Tiempo hasta gelificar " es la cantidad de tiempo después de anadir la
composicion secundaria A hasta que comenzé a formarse la red de espuma de poliuretano, segun lo indicado
presionando la espuma con la herramienta de mezclado. "Tiempo hasta subir" es la cantidad de tiempo después de
afiadir la composicion secundaria A hasta que la espuma completdé su elevacion completa.
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Ejemplo 2. Formulaciones de espuma microcelulares (de acuerdo con la invencion)

En el Ejemplo 2, se formul6é una serie de espumas de poliuretano microcelulares y se completé una evaluacion
cualitativa de su desempefio. El procedimiento para elaborar estas espumas es el siguiente. Primero, todos los
componentes secundarios B se dispensaron en cantidades precisas en una taza, incluidos todos los polioles,
catalizadores y otros aditivos, y agua como agente de soplado. La mayoria de las muestras se mezclaron luego a
mano usando una herramienta de agitacién de madera a temperatura ambiente durante un minimo de 30 segundos,
hasta que la mezcla estuvo completamente uniforme. Para las muestras mas grandes 2L, 2M y 2N, se us6 una
mezcladora mecanica a 1.100 RPM para completar el mezclado de los componentes secundarios B. Después de
que la mezcla secundaria B se torn6 uniforme, se afiadié la mezcla secundaria A y la mezcla se mezclé nuevamente
por un minimo de 15 segundos, a mano en la mayoria de los casos y utilizando la mezcladora mecanica a 1.100
RPM para muestras de 2L, 2M y 2N. Después de mezclar totalmente la formulacion, la mezcla se vertié en una taza
0, en los casos de 2L, 2M y 2N, en un molde de aluminio. Las espumas luego se dejaron curar a temperatura
ambiente. En las tablas que siguen, "Tiempo hasta cremar" se refiere al tiempo transcurrido después de que se
afadi6 la composicion secundaria A para completar la mezcla hasta que la mezcla comenzé a burbujear, segun lo
indicado por la opacidad de la mezcla. "Tiempo hasta gelificar" es la cantidad de tiempo después de que se afnadio la
composicion secundaria A hasta que comenzo a formarse la red de espuma de poliuretano, segun lo indicado al
presionar la espuma con la herramienta de mezclado. "Tiempo hasta subir" es la cantidad de tiempo después de que
se afiadio la composicion secundaria A hasta que la espuma subié por completo.
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Ejemplo 3. Formulaciones de espuma rigidas (comparativo)

En el Ejemplo 3, se formuld una serie de espumas de poliuretano rigidas y se realiz6 una evaluacion cualitativa de
su desempefio. En todos los casos, el procedimiento para preparar estas espumas es el siguiente. Primero, se
dispensaron todos los componentes secundarios B en cantidades precisas en una taza, incluidos todos los polioles,
catalizadores y otros aditivos, y agua como agente de soplado. Luego se mezclaron a mano usando una herramienta
de agitacion de madera a temperatura ambiente por un minimo de 30 segundos, hasta que la mezcla se tornd
completamente uniforme. Después de que la composicién secundaria B se torné uniforme, se afiadié la composicion
secundaria A y la mezcla se mezclé nuevamente a mano por un minimo de 15 segundos. Después de mezclar bien
toda la formulacion, la mezcla se transfirié a una nueva taza y se dejo elevar. Las espumas luego se dejaron curar a
temperatura ambiente. En las tablas que siguen, "Tiempo hasta curar" se refiere al tiempo transcurrido después de
afadir la composicion secundaria A para completar la mezcla, hasta que la mezcla comenzé a burbujear, segun lo
indicado por la opacidad de la mezcla. "Tiempo hasta gelificar" es la cantidad de tiempo después de afadir la
composicion secundaria A hasta que comenzé a formarse la red de espuma de poliuretano, segun lo indicado
presionando la espuma con la herramienta de mezclado. "Tiempo hasta subir" es la cantidad de tiempo después de
afiadir la composicion secundaria A hasta que la espuma completa su elevacién completa.
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Ejemplo 4. Formulaciones elastoméricas (segun la invencion)

En el Ejemplo 4, se formuld una serie de elastébmeros y se efectud una evaluacion cualitativa de su desempeiio de la
siguiente manera. Primero, todos los componentes secundarios B se dispensaron en cantidades precisas en una
taza, incluidos todos los polioles, catalizadores y otros aditivos. Luego se mezclaron a mano usando una
herramienta de agitacion de madera a temperatura ambiente por un minimo de 30 segundos, hasta que la mezcla se
tornd totalmente uniforme. Después de afadir los componentes secundarios B, se afiadieron los componentes
secundarios A, y la mezcla se volvié a mezclar a mano durante un minimo de 15 segundos. Después de mezclar
bien toda la formulacion, la mezcla se vertié en un molde de aluminio y se curé a 65 grados Celsius por una hora.
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REIVINDICACIONES

1. Una mezcla secundaria B para la formulacion de composiciones de espuma microcelular o para la formulacion de
composiciones elastoméricas, en donde la mezcla comprende un poliol de policarbonato alifatico que tiene una
unidad de repeticion primaria con una estructura:

O 1
%)]\o
R* RY
en donde R, R?, R3 y R* se seleccionan en forma independiente, en cada caso en la cadena polimérica, del grupo
que consiste en -H, flior, un grupo alifatico Ci49 opcionalmente sustituido, un grupo heteroalifatico Ci.
20 opcionalmente sustituido y un grupo arilo opcionalmente sustituido, en donde cualquiera de dos o mas de R', R?,

R® y R*opcionalmente se puede tomar junto con los atomos intervinientes para formar uno o mas anillos
opcionalmente sustituidos que opcionalmente contienen uno o mas heteroatomos,

en donde la mezcla comprende ademas uno o mas polioles adicionales seleccionados del grupo que consiste en
polioles de poliéter, polioles de poliéter y mezclas de estos,

en donde el poliol de policarbonato alifatico se caracteriza porque, en promedio en la composicion, el porcentaje de
enlaces carbonato es 85% o mas,

en donde el poliol de policarbonato alifatico tiene una estructura P1:

Y )SA| ‘ 34 ?é[}
R’ R R R
4 p3
R* R 5

en donde R', R?, R®y R* se seleccionan en forma independiente, en cada caso en la cadena polimérica, del grupo
que consiste en -H, fluor, un grupo alifatico Ci.3p opcionalmente sustituido, y un grupo heteroalifatico Ci.20
opcionalmente sustituido, y un grupo arilo Ce.10 opcionalmente sustituido, en donde cualquiera de dos o mas de R,
R?, R® y R* puede opcionalmente tomarse junto con los atomos intervinientes para formar uno o mas anillos
opcionalmente sustituidos, que opcionalmente contienen uno o mas heteroatomos; Y es, en cada caso en forma
independiente, -H o el sitio de sujecion a cualquiera de los restos de extension de cadenas descritos en las clases y
subclases de este documento;

n es en cada caso, en forma independiente, un numero entero entre 3 y 1.000;

@ es un resto multivalente; y

xeyson cada uno en forma independiente un numero entero entre 0 y 6, en donde la suma de xe yesta
comprendida entre 2 y 6,

en donde @ deriva de un agente de transferencia de cadena polifuncional que tiene dos o mas sitios desde los
cuales puede ocurrir la copolimerizacién ep6xido/COs.

2. La mezcla secundaria B segun la reivindicacion 1, en donde (A) el poliol de policarbonato alifatico deriva de la
copolimerizacion de didéxido de carbono y uno o mas epoxidos, o: donde (B) el poliol de policarbonato alifatico
comprende un copolimero de diéxido de carbono y 6xido de etileno, o:

en donde (C) el poliol de policarbonato alifatico comprende un copolimero de diéxido de carbono y oxido de
propileno.

3. La mezcla secundaria B segun la reivindicacion 1, en donde el poliol de policarbonato alifatico se caracteriza
porque al menos 90% de los grupos terminales son grupos -OH, o:

en donde el poliol de policarbonato alifatico se caracteriza porque al menos 95%, al menos 96%, al menos 97% o al
menos 98% de los grupos terminales son grupos -OH.
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4. La mezcla secundaria B segun la reivindicacion 3, en donde el poliol de policarbonato alifatico se caracteriza
porque al menos 99%, al menos 99,5%, al menos 99,7% o al menos 99,8% de los grupos terminales son grupos -
OH, o:

en donde el poliol de policarbonato alifatico se caracteriza porque al menos 99,9% de los grupos terminales son
grupos -OH.

5. La mezcla secundaria B segun la reivindicacién 1, en donde el poliol de policarbonato alifatico comprende un
terpolimero de diéxido de carbono y éxido de etileno junto con uno o mas epodxidos adicionales seleccionados del
grupo que consiste en 6xido de propileno, 6xido de 1,2-buteno, 6xido de 2,3-buteno, éxido de ciclohexeno, 6xido de
3-vinil ciclohexeno, epiclorohidrina, ésteres de glicidilo, éteres de glicidilo, 6xidos de estireno y epodxidos de
alfaolefinas superiores, preferiblemente:

en donde los terpolimeros contienen una mayoria de unidades de repeticién de 6xido de etileno con cantidades
menores de unidades de repeticion derivadas de uno o mas epoxidos adicionales, ademas preferiblemente:

en donde los terpolimeros contienen 50% a 99,5% unidades de repeticion derivadas de 6xido de etileno.

6. La mezcla secundaria B segun la reivindicacion 1, en donde el poliol de policarbonato alifatico comprende un
terpolimero de dioxido de carbono y 6xido de propileno junto con uno o mas epoéxidos adicionales seleccionados del
grupo que consiste en 6xido de etileno, 6xido de 1,2-buteno, 6xido de 2,3-buteno, éxido de ciclohexeno, 6xido de 3-
vinil ciclohexeno, epiclorohidrina, ésteres de glicidilo, éteres de glicidilo, 6xidos de estireno y epodxidos de alfa
olefinas superiores, preferiblemente;

en donde los terpolimeros contienen 50% a 99,5% unidades de repeticion derivadas de 6xido de etileno.

7. La mezcla secundaria B segun la reivindicacion 1, en donde el poliol de policarbonato alifatico se caracteriza
porque, en promedio en la composicion, el porcentaje de enlaces carbonato es 90% o mas, o:

en donde el poliol de policarbonato alifatico se caracteriza porque, en promedio en la composicion, el porcentaje de
enlaces carbonato es 95% o mas, o:

en donde el poliol de policarbonato alifatico se caracteriza porque, en promedio en la composicion, el porcentaje de
enlaces carbonato es 98% o mas, o:

en donde el poliol de policarbonato alifatico se caracteriza porque, en promedio en la composicion, el porcentaje de
enlaces carbonato es 99% o mas.

8. La mezcla secundaria B segun la reivindicacion 1, en donde @ deriva de un agente de transferencia de
cadena polifuncional que tiene una férmula:

O

oo

X

9. La mezcla secundaria B segun la reivindicacion 1 en donde (A) @ deriva de un alcohol dihidrico, o:
en donde (B) y es 0 y x es mayor que 2.
10. La mezcla secundaria B segun la reivindicacion 9, en donde el alcohol dihidrico comprende un diol Cz.49, 0:

en donde el alcohol dihidrico se selecciona del grupo que consiste en: 1,2-etanodiol, 1,2-propanodiol, 1,3-
propanodiol, 1,2-butanodiol, 1,3-butanodiol, 1,4-butanodiol, 1,5-pentanodiol, 2,2-dimetilpropano-1,3-diol, 2-butil-2-
etilpropano-l,3-diol, 2-metil-2,4-pentano diol, 2-etil-1,3-hexano diol, 2-metil-1,3-propano diol, 1,5-hexanodiol, 1,6-
hexanodiol, 1,8-octanodiol, 1,10-decanodiol, 1,12-dodecanodiol, 2,2,4,4-tetrametilciclobutano-I,3-diol, 1,3-
ciclopentanodiol, 1,2-ciclohexanodiol, 1,3-ciclohexanodiol, 1,4-ciclohexanodiol, 1,2-ciclohexanodimetanol, 1,3-
ciclohexanodimetanol, 1,4-ciclohexanodimetanol, 1,4-ciclohexanodietanol, isosorbida, glicerol monoésteres, glicerol
monoéteres, trimetilolpropano monoésteres, trimetilolpropano monoéteres, pentaeritritol diésteres, pentaeritritol
diéteres y derivados alcoxilados de cualquiera de estos, o:

en donde el alcohol dihidrico se selecciona del grupo que consiste en: dietilenglicol, trietilenglicol, tetraetilenglicol,
poli(etilenglicol) superior, como aquellos que tienen pesos moleculares promedio en nimero de 220 a 2000 g/mol,
dipropilenglicol, tripropilenglicol y poli(propilenglicoles) superiores, o:
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en donde el alcohol dihidrico comprende un derivado alcoxilado de un compuesto seleccionado del grupo que
consiste en: un diacido, un diol y un hidroxiacido, o:

en donde el alcohol polihidrico un diol polimérico, preferiblemente en donde el diol polimérico se selecciona del
grupo que consiste en poliéteres, poliésteres, poliolefinas terminadas en hidroxi, copoliésteres de poliéter, poliéter
policarbonatos, copoliésteres de policarbonato, polimeros de polioximetileno y analogos alcoxilados de cualquiera de
estos.

11. La mezcla secundaria B segun la reivindicacion 1, en donde el poliol de policarbonato alifatico se selecciona del

grupo que consiste en:
0]
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en donde t es un numero entero entre 1y 12 inclusive, y R es en forma independiente en cada caso -H o -CHa.

y

12. La mezcla secundaria B segun la reivindicacion 1, que comprende 100 partes en peso de un componente de
poliol, en donde el poliol de policarbonato alifatico comprende entre 5 por ciento en peso y 100 por ciento en peso
del componente de poliol, donde preferiblemente:

ademas comprende (A) 0,01 a 20 partes en peso de uno o mas agentes de soplado, preferiblemente en donde el
agente de soplado comprende agua, o:

ademas comprende (B) 0 a 1 partes en peso de uno o mas catalizadores, preferiblemente en donde el catalizador
comprende estafio, o en donde el catalizador comprende un compuesto amina, o:

ademas comprende (C) 0 a 20 partes en peso de una o mas moléculas pequenias reactivas, en donde las moléculas
pequefas reactivas comprenden uno o mas grupos funcionales seleccionados del grupo que consiste en hidroxilos,
aminas, tioles y acidos carboxilicos, preferiblemente en donde la molécula pequefia reactiva comprende un diol, o:

ademas comprende (D) 0 a 10 partes en peso de uno o mas aditivos, en donde los aditivos se seleccionan del grupo
que consiste en: compatibilizadores, colorantes, tensioactivos, retardantes de llamas, compuestos antiestatica,
antimicrobianos, estabilizantes de UV, plastificantes y abridores de celdas.
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13. Una composicién de poliuretano derivada de una mezcla secundaria B de una cualquiera de las reivindicaciones
1 a 12 por reaccién con uno o mas compuestos isocianato,

en donde (A) la composicion es una espuma microcelular, o:

en donde (B) la composicion es un elastémero.

14. Uso de una mezcla secundaria B de una cualquiera de las reivindicaciones 1 a 12 para la formulacién de una
composicion de espuma microcelular o una composicion de elastémero.
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