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1. Junginys, kurio formulė (IB):
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kurioje:

R1 yra T-R‘ arba yra -Si(R‘)3;

R2, R3 ir R4 kiekviena nepriklausomai yra halogenas, -CN, -NO2 arba V-R’;

x yra 1, 2 arba 3;

kiekvienu atveju R5 nepriklausomai yra halogenas, -CN, -NO2 arba U-R‘, kur mažiausiai viena R5 yra kitokia, negu H;

T, V ir U kiekviena nepriklausomai yra jungtis arba pasirinktinai pakeista C1-C6alkilideno grandinė, kurioje iki dviejų grandinės metileno vienetų pasirinktinai ir nepriklausomai yra pakeisti -NR‘-, -S-, -O-, -CS-, -CO2-, -OCO-, -CO-, -COCO-, -CONR‘-, -NR‘CO-, -NR‘CO2, -SO2NR‘-, -NR‘SO2-, -CONR‘NR‘-, -NR‘CONR‘-, -OCONR‘-, -NR‘NR‘-, -NR‘SO2NR‘-, -SO-, -SO2-, -PO-, -PO2- arba -POR‘-; ir

kiekvienu atveju R nepriklausomai yra vandenilis arba pasirinktinai pakeista grupė, parinkta iš C1-C6alifatinės grupės, 3-8-nario sotaus, dalinai nesotaus arba pilnai nesotaus monociklinio žiedo, turinčio 0-3 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros; arba 8-12-nario sotaus, dalinai nesotaus arba pilnai nesotaus biciklinio žiedo sistemos, turinčios 0-5 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros; arba dvi R, paimtos kartu su atomu(ais), prie kurio(ių) jos yra prisijungusios, sudaro pasirinktinai pakeistą 3-12-narį sotų, dalinai nesotų arba pilnai nesotų monociklinį arba biciklinį žiedą, turintį 0-4 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros; su sąlyga, kad:
a) jeigu R2, R3 ir R4 tuo pačiu metu yra H, tada R1 nėra Si(R‘)3; ir

b) jeigu R1, R2 ir R4 tuo pačiu metu yra H, tada R3 nėra fenilas arba fenilas, pakeistas O-fenilu arba N(Me)2,
arba jo farmaciškai priimtinos druskos.

2. Junginys pagal 1 punktą, kuriame:
a) R1 yra T-R‘, kurioje T yra jungtis arba yra pasirinktinai pakeista C1-C6alkilideno grandinė, kurioje iki dviejų grandinės metileno vienetų pasirinktinai ir nepriklausomai yra pakeisti -O-, -S-, NR‘-, -OCO-, -COO-, -SO2- arba -CO- -ir R‘ yra vandenilis, C1-C4alkilas arba pasirinktinai pakeista 5- arba 6-narė arilo arba heteroarilo grupė; arba

b) R1 yra -Si(R‘)3, R‘ yra vandenilis, C1-C4alkilas arba pasirinktinai pakeista 5- arba 6-naris sotus, dalinai nesotus arba pilnai nesotus monociklinis žiedas, turintis 0-3 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros.

3. Junginys pagal 1 punktą, kuriame R1 yra vandenilis, C1-C4alkilas, -COR‘, -SO2R‘ arba -Si(R‘)3.

4. Junginys pagal 1 punktą, kuriame R1 yra vandenilis, metilas, etilas, n-propilas, izopropilas, n-butilas, p-toluensulfonilas (Ts), t-butildimetilsililas (TBS), triizopropilsililas (TIPS) arba trietilsililas (TES).

5. Junginys pagal 1 punktą, kuriame R2, R3 ir R4 kiekviena nepriklausomai yra vandenilis, R‘, halogenas, -CN, -NO2, -N(R‘)2, -CH2N(R’)2, -OR’, -CH2OR’, -SR’, -CH2SR’, -COOR’, -NR’COR’, -NR’COCH2R’ arba -NR’CO(CH2)2R’, -CON(R’)2, -SO2N(R’)2, -CONR’(CH2)2N(R’)2, -CONR’(CH2)3N(R’)2, -CONR’(CH2)4N(R’)2, -O(CH2)2OR’, -O(CH2)3OR’, -O(CH2)4OR’, -O(CH2)2N(R’)2, -O(CH2)3N(R’)2 arba -O(CH2)4N(R’)2.
6. Junginys pagal 1 punktą, kuriame R2, R3 ir R4 kiekviena nepriklausomai yra -Cl, -Br, -F, -CN, -COOH, -COOMe, -NH2, -N(CH3)2, -N(Et)2, -N(iPr)2, -O(CH2)2OCH3, -CONH2, -COOCH3, -OH, -CH2OH, -NHCOCH3, -SO2NH2, -SO2N(Me)2 arba pasirinktinai pakeista grupė, parinkta iš C1-C4alkilo, C1-C4alkiloksi, 3-8-nario sotaus, dalinai nesotaus arba pilnai nesotaus monociklinio žiedo, turinčio 0-3 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros; arba 8-12-nario sotaus, dalinai nesotaus arba pilnai nesotaus biciklinio žiedo sistemos, turinčios 0-5 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros.

7. Junginys pagal 1 punktą, kuriame:

a) R2, R3 ir R4 kiekviena yra vandenilis;

b) viena iš R2, R3 ir R4 yra vandenilis;

c) dvi iš R2, R3 ir R4 yra vandenilis;

d) R2 ir R4 abi yra vandenilis ir R3 yra halogenas, -CN, -NO2 arba V-R;

e) R2 ir R4 abi yra vandenilis ir R3 yra pasirinktinai pakeista grupė, parinkta iš 3-8-nario sotaus, dalinai nesotaus arba pilnai nesotaus monociklinio žiedo, turinčio 0-3 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros; arba 8-12-nario sotaus, dalinai nesotaus arba pilnai nesotaus biciklinio žiedo sistemos, turinčios 0-5 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros;

f) R2 ir R4 abi yra vandenilis ir R3 yra pasirinktinai pakeistas 5- arba 6-naris sotus, dalinai nesotus arba pilnai nesotus žiedas, turintis 0-3 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros; arba 

g) R2 ir R4 abi yra vandenilis ir R3 yra pasirinktinai pakeistas žiedas, parinktas iš fenilo, piridilo, pirimidinilo, tiazolilo, oksazolilo, tienilo, furilo, pirolilo, pirazolilo, triazolilo, pirazinilo, tiadiazolilo arba oksadiazolilo.

8. Junginys pagal 1 punktą, kuriame R2, R3 ir R4 kiekviena yra pasirinktinai pakeista R6 z reikšmėmis, kur z yra 0-5 ir R6 yra =O, =NR“, =S, halogenas, -CN, -NO2 arba Z-R“, kur Z yra jungtis arba pasirinktinai pakeista C1-C6alkilideno grandinė, kurioje 
iki dviejų grandinės metileno vienetų pasirinktinai ir nepriklausomai yra pakeisti -NR“-, -S-, -O-, -CS-, -CO2-, -OCO-, -CO-, -COCO-, -CONR“-, -NR“CO-, -NR“CO2, -SO2NR“-, -NR“SO2-, -CONR“NR“-, -NR“CONR“-, -OCONR“-, -NR“NR“-, -NR“SO2NR“-, -SO-, -SO2-, -PO-, -PO2- arba -POR“-; ir kiekviena R“ nepriklausomai yra vandenilis arba pasirinktinai pakeista C1-C6 alifatinė grupė, 3-8-naris sotus, dalinai nesotus arba pilnai nesotus monociklinis žiedas, turintis 0-3 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros; arba 8-12-nario sotaus, dalinai nesotaus arba pilnai nesotaus biciklinio žiedo sistema, turinti 0-5 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros; arba dvi R, paimtos kartu su atomu(ais), prie kurio(ių) jos yra prisijungusios, sudaro pasirinktinai pakeistą 3-12-narį sotų, dalinai nesotų arba pilnai nesotų monociklinį arba biciklinį žiedą, turintį 0-4 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros.
9. Junginys pagal 8 punktą, kuriame z yra 0, 1, 2 arba 3 ir kiekviena R6 nepriklausomai yra vandenilis, R", -CH2R", halogenas, -CN, -NO2, -N(R")2, -CH2N(R")2, -OR", - CH2OR", -SR", -CH2SR", -COOR", -NR"COR", -NR"COOR", -CON(R")2, -SO2N(R")2, -CONR"(CH2)2N(R")2, -CONR(CH2)3N(R")2, -CONR"(CH2)4N(R")2, -O(CH2)2OR", -O(CH2)3OR", -O(CH2)4OR", -O(CH2)2N(R")2, -O(CH2)3N(R")2, -(CH2)4N(R")2, -NR"CH(CH2OH)R", -NR"CH(CH2CH2OH)R", -NR"(CH2)R", -NR"(CH2)2R", - NR"(CH2)3R", -NR"(CH2)4R", -NR"(CH2)N(R")2, -NR"(CH2)2N(R")2, -NR"(CH2)3N(R")2, - NR"(CH2)4N(R")2, -NR"(CH2)OR", -NR"(CH2)2OR", -NR"(CH2)3OR" arba -NR"(CH2)4OR".

10. Junginys pagal 8 punktą, kuriame z yra 1, 2 arba 3 ir kiekviena R6 yra -F, -Cl, -Br, -CN, -OH, -NH2, -CH2OH, C1-C6alkilas, -O(C1-C6alkil), -CH2O(C1-C6alkil), -CO(C1-C6alkil), -COO(C1-C6alkil), -NHSO2(C1-C6alkil), -SO2NH2, -CONH2, -CON(C1-C6alkil), -SO2(C1-C6alkil), -SO2fenilas, fenilas, benzilas, -N(C1-C6alkil)2 arba -S(C1-C6alkil), kurioje kiekviena iš aukščiau paminėtų fenilo, benzilo ir C1-C6alkilo grupių nepriklausomai ir pasirinktinai yra pakeista ir kur kiekviena iš aukščiau paminėtų C1-C6alkilo grupių yra linijinė, šakota arba ciklinė.

11. Junginys pagal 1 punktą, kuriame kiekviena R5 nepriklausomai yra vandenilis, R‘, -CH2R‘, halogenas, -CN, -NO2, -N(R‘)2, -CH2N(R‘)2, -OR‘, - CH2OR‘, -SR’, -CH2SR’, -COOR’, -NR’COR’, -NR’COOR’, -CON(R’)2, -SO2N(R’)2, -CONR’(CH2)2N(R’)2, -CONR(CH2)3N(R’)2, -CONR’(CH2)4N(R’)2, -O(CH2)2OR’, -O(CH2)3OR’, -O(CH2)4OR’, -O(CH2)2N(R’)2, -O(CH2)3N(R’)2, -(CH2)4N(R’)2, -NR’CH(CH2OH)R’, -NR’CH(CH2CH2OH)R’, -NR’(CH2)R’, -NR’(CH2)2R’, - NR’(CH2)3R’, -NR’(CH2)4R’, -NR’(CH2)N(R’)2, -NR’(CH2)2N(R’)2, -NR’(CH2)3N(R’)2, - NR’(CH2)4N(R’)2, -NR’(CH2)OR’, -NR’(CH2)2OR’, -NR’(CH2)3OR’ arba -NR’(CH2)4OR’.

12. Junginys pagal 1 punktą, kuriame mažiausiai viena R5 yra -N(R‘)2, -NR’CH(CH2OH)R’, -NR’CH(CH2CH2OH)R’, -NR’(CH2)R’, -NR’(CH2)2R’, -NR’(CH2)N(R’)2 arba -NR’(CH2)2N(R’)2.
13. Junginys pagal 1 punktą, kuriame mažiausiai viena iš R5 yra -OR‘.

14. Junginys pagal 1 punktą, kuriame mažiausiai viena iš R5 yra -NR’COR’, NR’COCH2R’ arba NR’CO(CH2)2R’.

15. Junginys pagal 1 punktą, kuriame mažiausiai viena iš R5 yra pasirinktinai pakeista C1-C6alifatinė grupė, 3-8-naris sotus, dalinai nesotus arba pilnai nesotus monociklinis žiedas, turintis 0-3 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros; arba 8-12-nario sotaus, dalinai nesotaus arba pilnai nesotaus biciklinio žiedo sistema, turinti 0-5 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros.
16. Junginys pagal 1 punktą, kuriame x yra 1 arba 2 ir kiekviena R5 nepriklausomai yra halogenas, R‘, -CN, -CH2CN, -(CH2)2CN, NO2, -CH2NO2, -(CH2)2NO2, -CON(R’)2, -CH2CON(R’)2, -(CH2)2CON(R’)2, -COOR’, -CH2COOR’, -(CH2)2COOR’, -SO2N(R’)2, -CH2SO2N(R’)2, -(CH2)2SO2N(R’)2, -NR’SO2R’, -CH2NR’SO2R’, -(CH2)2NR’ SO2R’, -NR’CON(R’)2, -CH2NR’CON(R’)2, -(CH2)2NR’CON(R’)2, -NR’SO2N(R’)2, -CH2NR’SO2N(R’)2, -(CH2)2NR’SO2N(R’)2, -COCOR’, -CH2COCOR’, -(CH2)2COCOR’, -N(R’)2, -CH2N(R’)2, -(CH2)2N(R’)2, -OR’, -CH2OR’, -(CH2)2OR’, -NR’COR’, -NR’COCH2R’, -NR’CO(CH2)2R’, -CH2NR’COR’ arba -(CH2)2NR’COR’.
17. Junginys pagal 16 punktą, kuriame R5 yra -CN, -CH2CN, -(CH2)2CN, NO2, -CH2NO2, -(CH2)2NO2, -OR‘, -CH2OR‘, -CON(R‘)2, -SO2N(R‘)2, -N(R‘)2 arba R‘.

18. Junginys pagal 16 punktą, kuriame kiekviena R5 nepriklausomai yra vandenilis, halogenas, -CN, -CH2CN, -(CH2)2CN, NO2, -CH2NO2, -(CH2)2NO2, -CONH2, -CON(C1-C4alkil), -SO2NH2, -SO2N(C1-C4alkil), -NH2, -N(C1-C4alkil), -OH, -O(C1-C4alkil), -CH2OH, -CH2O(C1-C4alkil) arba pasirinktinai pakeistas 5- arba 6-naris nesotus žiedas, kuriame 0-3 žiedo anglies atomai pasirinktinai yra pakeisti deguonimi, siera arba azotu.
19. Junginys pagal 1 punktą, kuriame R5 yra pasirinktinai pakeista R7 y reikšmėmis, kur y yra 0-5 ir R7 yra =O, =NR“, =S, halogenas, -CN, -NO2 arba W-R“, kur W yra jungtis arba pasirinktinai pakeista C1-C6alkilideno grandinė, kurioje iki dviejų grandinės metileno vienetų pasirinktinai ir nepriklausomai yra pakeisti -NR“-, -S-, -O-, -CS-, -CO2-, -OCO-, -CO-, -COCO-, -CONR“-, -NR“CO-, -NR“CO2, -SO2NR“-, -NR“SO2-, -CONR“NR“-, -NR“CONR“-, -OCONR“-, -NR“NR“-, -NR“SO2NR“-, -SO-, -SO2-, -PO-, -PO2- arba -POR“-; ir kiekvienu atveju R“ nepriklausomai yra vandenilis arba pasirinktinai pakeista C1-C6 alifatinė grupė, 3-8-naris sotus, dalinai nesotus arba pilnai nesotus monociklinis žiedas, turintis 0-3 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros; arba 8-12-nario sotaus, dalinai nesotaus arba pilnai nesotaus biciklinio žiedo sistema, turinti 0-5 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros; arba dvi R“, paimtos kartu su atomu(ais), prie kurio(ių) jos yra prisijungusios, sudaro pasirinktinai pakeistą 3-12-narį sotų, dalinai nesotų arba pilnai nesotų monociklinį arba biciklinį žiedą, turintį 0-4 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros.

20. Junginys pagal 19 punktą, kuriame y yra 0, 1, 2 arba 3 ir kiekvienu atveju R7 nepriklausomai yra vandenilis, R“, -CH2R“, halogenas, -CN, -NO2, -N(R“)2, -CH2N(R“)2, -OR“, - CH2OR“, -SR“, -CH2SR“, -COOR“, -NR“COR“, -NR“COOR“, -CON(R“)2, -SO2N(R“)2, -CONR“(CH2)2N(R“)2, -CONR(CH2)3N(R“)2, -CONR“(CH2)4N(R“)2, -O(CH2)2OR“, -O(CH2)3OR“, -O(CH2)4OR“, -O(CH2)2N(R“)2, -O(CH2)3N(R“)2, -(CH2)4N(R“)2, -NR“CH(CH2OH)R“, -NR“CH(CH2CH2OH)R“, -NR“(CH2)R“, -NR“(CH2)2R“, -NR“(CH2)3R“, -NR“(CH2)4R“, -NR“(CH2)N(R“)2, -NR“(CH2)2N(R“)2, -NR“(CH2)3N(R“)2, -NR“(CH2)4N(R“)2, -NR“(CH2)OR“, -NR“(CH2)2OR“, -NR“(CH2)3OR“ arba -NR“(CH2)4OR“.

21. Junginys pagal 19 punktą, kuriame y yra 0, 1, 2 arba 3 ir kiekvienu atveju R7 nepriklausomai yra -F, -Cl, -Br, -CN, -OH, -NH2, -CH2OH, C1-C6alkilas, -O(C1-C6alkil), -CH2O(C1-C6alkil), -CO(C1-C6alkil), -COO(C1-C6alkil), -NHSO2(C1-C6alkil), -SO2NH2, -CONH2, -CON(C1-C6alkil), -SO2(C1-C6alkil), -SO2fenilas, fenilas, benzilas, -N(C1-C6alkil)2 arba -S(C1-C6alkil), kurioje kiekviena iš aukščiau paminėtų fenilo, benzilo ir C1-C6alkilo grupių nepriklausomai ir pasirinktinai yra pakeistos ir kur kiekviena iš aukščiau paminėtų C1-C6alkilo grupių yra linijinė, šakota arba ciklinė.

22. Junginys pagal 1 punktą, kuriame mažiausiai viena R5 yra -N(R’)2, -NR’CH(CH2OH)R’, -NR’CH(CH2CH2OH)R’, -NR’(CH2)R’, -NR’(CH2)2R’, NR’(CH2)N(R’)2, -NR’(CH2)2N(R’)2, -OR’, -NR’COR’, -NR’COCH2R’ arba -NR’CO(CH2)2R’; ir R‘ yra C1-C6 alifatinė grupė arba 3-8-naris sotus, dalinai nesotus arba pilnai nesotus monociklinis žiedas, turintis 0-3 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros; arba 8-12-nario sotaus, dalinai nesotaus arba pilnai nesotaus biciklinio žiedo sistema, turinti 0-5 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros; arba dvi R‘, paimtos kartu su atomu(ais), prie kurio(ių) jos yra prisijungusios, sudaro pasirinktinai pakeistą 3-12-narį sotų, dalinai nesotų arba pilnai nesotų monociklinį arba biciklinį žiedą, turintį 0-4 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros; kur kiekviena R‘ pasirinktinai yra pakeista k7 y reikšmėmis, kur y yra 0-5 ir R7 yra =O, =NR“, =S, halogenas, -CN, -NO2 arba W-R“, kur W yra jungtis arba pasirinktinai pakeista C1-C6alkilideno grandinė, kurioje iki dviejų grandinės metileno vienetų pasirinktinai ir nepriklausomai yra pakeisti -NR“-, -S-, -O-, -CS-, -CO2-, -OCO-, -CO-, -COCO-, -CONR“-, -NR“CO-, -NR“CO2, -SO2NR“-, -NR“SO2-, -CONR“NR“-, -NR“CONR“-, -OCONR“-, -NR“NR“-, -NR“SO2NR“-, -SO-, -SO2-, -PO-, -PO2- arba -POR“-; ir kiekvienu atveju R“ nepriklausomai yra vandenilis arba pasirinktinai pakeista C1-C6 alifatinė grupė, 3-8-naris sotus, dalinai nesotus arba pilnai nesotus monociklinis žiedas, turintis 0-3 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros; arba 8-12-nario sotaus, dalinai nesotaus arba pilnai nesotaus biciklinio žiedo sistema, turinti 0-5 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros; arba dvi R“, paimtos kartu su atomu(ais), prie kurio(ių) jos yra prisijungusios, sudaro pasirinktinai pakeistą 3-12-narį sotų, dalinai nesotų arba pilnai nesotų monociklinį arba biciklinį žiedą, turintį 0-4 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros.

23. Junginys pagal 22 punktą, kuriame R‘ yra vandenilis, C1-C6alkilas, pasirinktinai pakeistas 1-3 R7 grupėmis arba yra 5-10-naris monociklinis arba biciklinis sotus, dalinai nesotus arba pilnai nesotus žiedas, turintis 0-4 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros, kur žiedas pasirinktinai yra pakeistas 1-3 R7 grupėmis.

24. Junginys pagal 22 punktą, kuriame R‘ yra vandenilis, C1-C4alkilas, pasirinktinai pakeistas 1-3 R7 grupėmis arba yra žiedas, parinktas iš:
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kur y yra 0-5 ir R7 yra =O, =NR“, =S, halogenas, -CN, -NO2 arba W-R“, kur W yra jungtis arba pasirinktinai pakeista C1-C6alkilideno grandinė, kurioje iki dviejų grandinės metileno vienetų pasirinktinai ir nepriklausomai yra pakeisti -NR“-, -S-, -O-, -CS-, -CO2-, -OCO-, -CO-, -COCO-, -CONR“-, -NR“CO-, -NR“CO2, -SO2NR“-, -NR“SO2-, -CONR“NR“-, -NR“CONR“-, -OCONR“-, -NR“NR“-, -NR“SO2NR“-, -SO-, -SO2-, -PO-, -PO2- arba -POR“-; ir kiekviena R“ nepriklausomai yra vandenilis arba pasirinktinai pakeista C1-C6 alifatinė grupė, 3-8-naris sotus, dalinai nesotus arba pilnai nesotus monociklinis žiedas, turintis 0-3 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros; arba 8-12-nario sotaus, dalinai nesotaus arba pilnai nesotaus biciklinio žiedo sistema, turinti 0-5 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros; arba dvi R“, paimtos kartu su atomu(ais), prie kurio(ių) jos yra prisijungusios, sudaro pasirinktinai pakeistą 3-12-narį sotų, dalinai nesotų arba pilnai nesotų monociklinį arba biciklinį žiedą, turintį 0-4 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros.

25. Junginys pagal 1 punktą, kuriame R5 yra -N(R‘)2 ir dvi R‘ kartu su azoto atomu, prie kurio jos yra prisijungusios, sudaro pasirinktinai pakeistą 3-10-narį monociklinį arba biciklinį heterociklinį žiedą, kai žiedas yra parinktas iš:

[image: image6.emf]
kur y yra 0-5 ir R7 yra =O, =NR“, =S, halogenas, -CN, -NO2 arba W-R“, kur W yra jungtis arba pasirinktinai pakeista C1-C6alkilideno grandinė, kurioje iki dviejų grandinės metileno vienetų pasirinktinai ir nepriklausomai yra pakeisti -NR“-, -S-, -O-, -CS-, -CO2-, -OCO-, -CO-, -COCO-, -CONR“-, -NR“CO-, -NR“CO2, -SO2NR“-, -NR“SO2-, -CONR“NR“-, -NR“CONR“-, -OCONR“-, -NR“NR“-, -NR“SO2NR“-, -SO-, -SO2-, -PO-, -PO2- arba -POR“-; ir kiekviena R“ nepriklausomai yra vandenilis arba pasirinktinai pakeista C1-C6 alifatinė grupė, 3-8-naris sotus, dalinai nesotus arba pilnai nesotus monociklinis žiedas, turintis 0-3 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros; arba 8-12-nario sotaus, dalinai nesotaus arba pilnai nesotaus biciklinio žiedo sistema, turinti 0-5 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros; arba dvi R“, paimtos kartu su atomu(ais), prie kurio(ių) jos yra prisijungusios, sudaro pasirinktinai pakeistą 3-12-narį sotų, dalinai nesotų arba pilnai nesotų monociklinį arba biciklinį žiedą, turintį 0-4 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros.

26. Junginys, kuris yra:
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27. Junginys pagal 1 punktą, kuriame R2 ir R4 kiekviena nepriklausomai yra parinkta iš H, -Cl, -Br, -F, -CN, -COOH, -COOR‘, -NH2, -N(CH3)2, -N(Et)2, -N(iPr)2, -NHR‘, -OR‘, -SR‘, -O(CH2)2OCH3, -CONH2, -CONHR‘, -CON(R‘)2, -OH, -CH2OH, -CH2NH2, -CH2NHR‘, -CH2N(R‘)2, -C(R‘)2N(R‘)2, -NHCOCH3, -N(R‘)COR‘, -SO2NH2, -SO2N(Me)2 arba pasirinktinai pakeista grupė, parinkta iš C1-C6alifatinės, C1-C6alkiloksi grupės, 3-8-nario sotaus, dalinai nesotaus arba pilnai nesotaus monociklinio žiedo, turinčio 0-3 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros; arba 8-12-nario sotaus, dalinai nesotaus arba pilnai nesotaus biciklinio žiedo sistemos, turinčios 0-5 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros.

28. Junginys pagal 27 punktą, kuriame R2 ir R4 kiekviena yra vandenilis.

29. Junginys pagal 1 punktą, kuriame R1 yra parinkta iš vandenilio, C1-C4alkilo, -COR‘, -SO2R‘ arba -Si(R‘)3.

30. Junginys pagal 29 punktą, kuriame R1 yra vandenilis.

31. Junginys pagal 1 punktą, kuriame R3 yra parinkta iš -Cl, -Br, -F, -CN, -COOH, -COOMe, -NH2, -N(R’)2, -NO2, -OR’, -CON(R’)2, -COOR’, -OH, -SR’, -C(R’)2OR’, -N(R’)COR’, -N(R’)C(O)OR’, -SO2NH2, -SO2N(R’)2 arba pasirinktinai pakeistos grupės, parinktos iš C1-C4alifatinės, C1-C4alkiloksi arba -C≡C-C1-C4alifatinės grupės.
32. Junginys pagal 31 punktą, kuriame R3 yra parinkta iš H, -Cl, -Br, -CN, -COOH, -COOMe, -CONHR‘, -CON(Me)2, -CH2OH, -NO2, -NH2 arba pasirinktinai pakeistos C1-C4 alifatinės grupės.

33. Junginys pagal 32 punktą, kuriame R3 yra parinkta iš -Cl, -Br, -CN arba pasirinktinai pakeistos C1-C4 alifatinės grupės.

34. Junginys pagal 32 punktą, kuriame R3 yra -Cl.

35. Junginys pagal 1 punktą, kuriame R1, R2 ir R4 yra vandenilis ir R3 yra parinkta iš -Cl, -Br, -CN arba pasirinktinai pakeistos C1-C4alifatinės grupės.

36. Junginys pagal 32 punktą, kuriame R3 yra H, -OR‘, -NR’C(O)R’, -NR’C(O)OR’, -CON(R‘)2 arba -COOMe.
37. Junginys pagal 32 punktą, kuriame R3 yra H, -OR‘, -NR’C(O)R’ arba -NR’C(O)OR’.

38. Junginys pagal 1 punktą, kuriame R1, R2 ir R4 yra vandenilis ir R3 yra parinkta iš H, -OR‘, -NR’C(O)R’, -NR’C(O)OR’, -CON(R‘)2 arba -COOMe.

39. Junginys pagal 1 punktą, kuriame kiekviena R5 yra nepriklausomai parinkta iš R‘, -CH2R’, halogeno, -CN, -NO2, -N(R’)2, -CH2N(R’)2, -OR’, -CH2OR’, -SR’, -CH2SR’, -COOR’, -NR’COR’, -NR’COR8R’, -NR’COOR’, -CON(R’)2, -SO2N(R’)2, - CONR’R8N(R’)2, -OR8OR’, -OR8N(R’)2, -NR’CH(R9)R’, -NR’CH(R9)C(O)OR’, -N(R’)R8R’, -N(R’)R8R’, -N(R’)R8N(R’)2, -N(R’)R8OR’, -NR’CH(R)9R’, -NR’CH2C(O)N(R’)2 arba - NR’CH(R9)C(O)N(R’)2, kurioje R8 yra pasirinktinai pakeistas C1-C4alkilas ir R9 yra pasirinktinai pakeista C1-C6alifatinė grupė.

40. Junginys pagal 39 punktą, kuriame kiekviena R3 nepriklausomai yra parinkta iš R’, -CH2R’, halogeno, -CN, -NO2, -N(R’)2, -CH2N(R’)2, -OR’, -CH2OR’, -SR’, -CH2SR’, -COOR’, -NR’COR’, -NR’COCH2R’, -NR’CO(CH2)2R’, -NR’COOR’, -CON(R’)2, -SO2N(R’)2, -CONR’(CH2)2N(R’)2, -CONR(CH2)3N(R’)2, -CONR’(CH2)4N(R’)2, - O(CH2)2OR’, -O(CH2)3OR’, -O(CH2)4OR’, -O(CH2)2N(R’)2, -O(CH2)3N(R’)2, -O(CH2)4N(R’)2, -NR’CH(CH2OR9)R’, -NR’CH(CH2CH2OR9)R’, -NR’CH(CH3)R’, -NR’CH(CF3)R’, -NR’CH(CH3)C(O)OR’, -NR’CH(CF3)C(O)OR’, -NR’(CH2)R’, - NR’(CH2)2R’, -NR’(CH2)3R’, -NR’(CH2)4R’, -NR’(CH2)N(R’)2, -NR’(CH2)2N(R’)2, -NR’(CH2)3N(R’)2, -NR’(CH2)4N(R’)2, -NR’(CH2)OR’, -NR’(CH2)2OR’, -NR’(CH2)3OR’, -NR’(CH2)4OR’, -NR’CH(CH2CH3)R’, -NR’CH2C(O)N(R’)2, -NR’CH(CH3)C(O)N(R’)2, NR’CH(CF3)C(O)N(R’)2, -NR’CH(CH2CH3)C(O)N(R’)2, -NR’CH(CH(CH3)2)C(O)N(R’)2, -NR’CH(C(CH3)3)C(O)N(R’)2, -NR’CH(CH2CH(CH3)2)C(O)N(R’)2, -NR’CH(CH2OR9)C(O)N(R’)2 arba -NR’CH(CH2CH2N(Me)2)C(O)N(R’)2.

41. Junginys pagal 39 punktą, kuriame mažiausiai viena iš R5 nepriklausomai yra parinkta iš -NR’CH(CH2OH)R’ -NR’CH(CH2OMe)R’, NR’CH(CH2OEt)R’, -NR’CH(CH2OCF3)R’, -NR’CH(CH2CH2OH)R’, - NR’CH(CH2CH2OMe)R’, -NR’CH(CH2CH2OEt)R’, -NR’CH(CH2CH2OCF3)R’, -NR’CH(CH3)C(O)OR’, -NR’CH(CF3)C(O)OR’, -NR’CH(CH3)C(O)N(R’)2, - NR’CH(CF3)C(O)N(R’)2, -NR’CH(CH2CH3)C(O)N(R’)2, -NR’CH(CH2OH)C(O)N(R’)2, - NR’CH(CH2OMe)C(O)N(R’)2, -NR’CH(CH2OEt)C(O)N(R’)2 arba - NR’CH(CH2OCF3)C(O)N(R’)2, kurioje R’ yra pasirinktinai pakeista C1-C4alifatinė grupė.

42. Junginys pagal 39 punktą, kuriame mažiausiai viena iš R5 nepriklausomai yra parinkta iš -NHCH2C(O)NHR’, -NHCH(CH3)C(O)NHR’, -NHCH(CH2CH3)C(O)NHR’, -NHCH(CH(CH3)2)C(O)NHR’, -NHCH(C(CH3)3)C(O)NHR’, -NHCH(CH2CH(CH3)2)C(O)NHR’, -NHCH(CH2OH)C(O)NHR’, - NHCH(CH2OMe)C(O)NHR’ arba -NHCH(CH2CH2N(Me)2)C(O)NHR’, kurioje R1 yra pasirinktinai pakeista C1-C4alifatinė grupė.
43. Junginys pagal 39 punktą, kuriame mažiausiai viena iš R5 nepriklausomai yra parinkta iš -NHR’, -NH(CH2)R’, -NH(CH2)2R’, -NHCH(CH3)R’, -NHCH2C(O)NHR’, -NHCH(CH3)C(O)NHR’, -NHCH(CH2CH3)C(O)NHR’, -NHCH(CH(CH3)2)C(O)NHR’, -NHCH(C(CH3)3)C(O)NHR’, -NHCH(CH2CH(CH3)2)C(O)NHR’, -NHCH(CH2OH)C(O)NHR’, -NHCH(CH2OMe)C(O)NHR’ arba -NHCH(CH2CH2N(Me)2)C(O)NHR’, kurioje R’ yra pasirinktinai pakeistas fenilas.

44. Junginys pagal 39 punktą, kuriame mažiausiai viena iš R5 yra -NHCH(CH3)R‘, kurioje R‘ yra pasirinktinai pakeistas fenilas.

45. Junginys pagal 39 punktą, kuriame mažiausiai viena iš R5 yra H, halogenas, -CH3, -CF3, -COOH, -COOMe arba -OR‘, kurioje R‘ yra C1-C4alifatinė grupė.

46. Junginys pagal 39 punktą, kuriame x yra 2 arba 3 ir mažiausiai viena iš R5 yra -F.

47. Junginys pagal 39 punktą, kuriame R1, R2 ir R4 yra vandenilis ir R5 yra parinkta iš -NHR’, -NH(CH2)R’, -NH(CH2)2R’, -NHCH(CH3)R’, -NHCH2C(O)NHR’, -NHCH(CH3)C(O)NHR’, -NHCH(CH2CH3)C(O)NHR’, -NHCH(CH(CH3)2)C(O)NHR’, -NHCH(C(CH3)3)C(O)NHR’, -NHCH(CH2CH(CH3)2)C(O)NHR’, -NHCH(CH2OH)C(O)NHR’, -NHCH(CH2OMe)C(O)NHR’ arba -NHCH(CH2CH2N(Me)2)C(O)NHR’, kurioje R‘ yra pasirinktinai pakeistas fenilas.

48. Junginys pagal 39 punktą, kuriame R1, R2 ir R4 yra vandenilis ir R5 yra parinkta iš -NR’CH(CH2OH)R’, -NR’CH(CH2OMe)R’, -NR’CH(CH2OEt)R’, - NR’CH(CH2OCF3)R’, -NR’CH(CH2CH2OH)R -NR’CH(CH2CH2OMe)R’, - NR’CH(CH2CH2OEt)R’, -NR’CH(CH2CH2OCF3)R’, -NR’CH(CH3)C(O)OR’, - NR’CH(CF3)C(O)OR’, -NR’CH(CH3)C(O)N(R’)2, -NR’CH(CF3)C(O)N(R)2, - NR’CH(CH2CH3)C(O)N(R’)2, -NR’CH(CH2OH)C(O)N(R’)2, -NR’CH(CH2OMe)C(O)N(R’)2, -NR’CH(CH2OEt)C(O)N(R’)2 arba -NR’CH(CH2OCF3)C(O)N(R’)2, kurioje R‘ yra pasirinktinai pakeista C1-C4alifatinė grupė.

49. Junginys pagal 1 punktą, kuriame R‘ yra parinkta iš vandenilio, C1-C6alifatinės grupės, pasirinktinai pakeistos R7, arba R‘ yra žiedas, parinktas iš:
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arba dvi R‘, paimtos kartu su azoto atomu, prie kurio jos yra prisijungusios, sudaro pasirinktinai pakeistą 3-10-narį monociklinį arba biciklinį heterociklinį žiedą, parinktą iš:

[image: image13.emf]
kurioje y yra 0, 1, 2 arba 3 ir kiekviena R7 nepriklausomai yra vandenilis, R", -CH2R", halogenas, -CN, -NO2, -N(R")2, -CH2N(R")2, -OR", - CH2OR", -SR", -CH2SR", -COOR", -NR"COR", -NR"COOR", -CON(R")2, -SO2N(R")2, -CONR"(CH2)2N(R")2, -CONR(CH2)3N(R")2, -CONR"(CH2)4N(R")2, -O(CH2)2OR", -O(CH2)3OR", -O(CH2)4OR", -O(CH2)2N(R")2, -O(CH2)3N(R")2, -(CH2)4N(R")2, -NR"CH(CH2OH)R", -NR"CH(CH2CH2OH)R", -NR"(CH2)R", -NR"(CH2)2R", - NR"(CH2)3R", -NR"(CH2)4R", -NR"(CH2)N(R")2, -NR"(CH2)2N(R")2, -NR"(CH2)3N(R")2, - NR"(CH2)4N(R")2, -NR"(CH2)OR", -NR"(CH2)2OR", -NR"(CH2)3OR" arba -NR"(CH2)4OR" ir kiekvienu atveju R“ nepriklausomai yra vandenilis, arba pasirinktinai pakeista C1-C6 alifatinė grupė, 3-8-naris sotus, dalinai nesotus arba pilnai nesotus monociklinis žiedas, turintis 0-3 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros; arba 8-12-nario sotaus, dalinai nesotaus arba pilnai nesotaus biciklinio žiedo sistema, turinti 0-5 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros; arba dvi R“, paimtos kartu su atomu(ais), prie kurio(ių) jos yra prisijungusios, sudaro pasirinktinai pakeistą 3-12-narį sotų, dalinai nesotų arba pilnai nesotų monociklinį arba biciklinį žiedą, turintį 0-4 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros.

.

50. Junginys pagal 1 punktą, kuriame x yra 2 arba 3 ir mažiausiai dvi R5 prie gretimų žiedo narių yra R1 ir kur minėtos dvi R5 paimtos kartu su atomais, prie kurių jos yra prisijungusios, sudaro pasirinktinai pakeistą 3-10-narį sotų, dalinai sotų arba pilnai nesotų monociklinį arba biciklinį žiedą, turintį 0-4 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros.

51. Junginys pagal 50 punktą, kuriame minėtas junginys turi formules I-B-vii arba I-B-viii:
[image: image14.emf]
kurioje y yra 0, 1, 2 arba 3 ir kiekviena R7 nepriklausomai yra vandenilis, R", -CH2R", halogenas, -CN, -NO2, -N(R")2, -CH2N(R")2, -OR", - CH2OR", -SR", -CH2SR", -COOR", -NR"COR", -NR"COOR", -CON(R")2, -SO2N(R")2, -CONR"(CH2)2N(R")2, -CONR(CH2)3N(R")2, -CONR"(CH2)4N(R")2, -O(CH2)2OR", -O(CH2)3OR", -O(CH2)4OR", -O(CH2)2N(R")2, -O(CH2)3N(R")2, -(CH2)4N(R")2, -NR"CH(CH2OH)R", -NR"CH(CH2CH2OH)R", -NR"(CH2)R", -NR"(CH2)2R", - NR"(CH2)3R", -NR"(CH2)4R", -NR"(CH2)N(R")2, -NR"(CH2)2N(R")2, -NR"(CH2)3N(R")2, - NR"(CH2)4N(R")2, -NR"(CH2)OR", -NR"(CH2)2OR", -NR"(CH2)3OR" arba -NR"(CH2)4OR" ir kiekvienu atveju R“ nepriklausomai yra vandenilis, arba pasirinktinai pakeista C1-C6 alifatinė grupė, 3-8-naris sotus, dalinai nesotus arba pilnai nesotus monociklinis žiedas, turintis 0-3 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros; arba 8-12-nario sotaus, dalinai nesotaus arba pilnai nesotaus biciklinio žiedo sistema, turinti 0-5 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros; arba dvi R“, paimtos kartu su atomu(ais), prie kurio(ių) jos yra prisijungusios, sudaro pasirinktinai pakeistą 3-12-narį sotų, dalinai nesotų arba pilnai nesotų monociklinį arba biciklinį žiedą, turintį 0-4 heteroatomus, nepriklausomai parinktus iš azoto, deguonies arba sieros.

52. Junginys, parinktas iš:
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53. Farmacinė kompozicija, apimanti junginį pagal bet kurį iš 1, 26 arba 52 punktų ir farmaciškai priimtiną nešiklį, adjuvantą arba užpildą.

54. Kompozicija pagal 53 punktą, papildomai apimanti papildomą terapinį agentą, parinktą iš chemoterapinio arba antiproliferacinio agento, skirto Alzhaimerio ligos gydymui, Parkinsono ligos gydymui, agento, skirto išsėtinės sklerozės (MS) gydymui, astmos gydymui, agento, skirto šizofrenijos gydymui, priešuždegiminio agento, imunomoduliacinio arba imunosupresinio agento, neurotrofinio faktoriaus, agento, skirto širdies-kraujagyslių ligos gydymui, agento, skirto destruktyvių kaulų sutrikimų gydymui, agento, skirto kepenų ligos gydymui, agento, skirto kraujo susirgimo gydymui, arba agento, skirto imunodeficito susirgimo gydymui.
55. JAK-3, ROCK arba aurora kinazės aktyvumo slopinimo biologiniame mėginyje in-vitro būdas, apimantis minėto biologinio mėginio kontaktavimo su:
a) kompozicija pagal 53 punktą; arba

b) junginiu pagal 1 punktą,

pakopą.

56. Kompozicija pagal 53 punktą arba junginys pagal 1 punktą, skirti panaudoti kaip vaistas ligos arba sutrikimo, parinkto iš imuninio atsako, tokio kaip alerginės arba I tipo hiperjautrumo reakcijos arba astma; autoimuninių ligų, tokių kaip transplantanto atmetimo, transplantantas prieš šeimininką ligos, reumatinio artrito, amiotropinės lateralinės sklerozės arba išsėtinės sklerozės; neurodegeneracinių ligų; arba kietų ir hematologinių piktybinių auglių gydymui arba būsenos palengvinimui.
57. Panaudojimas pagal 56 punktą, apimantis papildomo terapinio agento skyrimo minėtam pacientui papildomą pakopą.

58. Panaudojimas pagal 56 punktą, kuriame liga yra autoimuninė liga ir yra transplantanto atmetimas, transplantantas prieš šeimininką liga, reumatinis artritas, amiotropinė lateralinė sklerozė arba išsėtinė sklerozė.

59. Panaudojimas pagal 56 punktą, kuriame liga yra hipertenzija, krūtinės anglina, cerebrovaskulinė kontrakcija, astma, periferinės cirkuliacijos sutrikimas, pirmalaikis gimdymas, vėžys, erekcijos disfunkcija, arteriosklerozė, spazmai (cerebriniai vazospazmai arba koronariniai vazospazmai), retinopatija (pvz., glaukoma), uždegiminiai susirgimai, autoimuniniai susirgimai, AIDS, osteoporozė, miokardo hipertrofija, išemijos/reperfuzijos sukeltas pažeidimas arba endotelio disfunkcija.

60. Kompozicijos pagal 53 punktą arba junginio pagal 1 punktą panaudojimas gamybai vaisto, skirto ligos arba sutrikimo, parinkto iš širdies ligos, diabeto, Alzhaimerio ligos, imunodeficito sutrikimų, uždegiminių ligų, hipertenzijos, alerginių ligų, autoimuninių ligų, destruktyvių kaulų sutrikimų, osteoporozės, proliferacinių susirgimų, infekcinių ligų, imunologiškai sąlygotų ligų, virusinių ligų, hiperplazijos, reperfuzijos/išemijos insulto metu, širdies priepuolių, organų hipoksijos, trombino sukeltų trombocitų sankaupos, lėtinės mielogeninės leukemijos (CML), ūmios mieloidinės leukemijos (AML), ūmios promielocitinės leukemijos (APL), reumatinio artrito, astmos, osteoartrito, išemijos, vėžio, hepatito išemijos, miokardo infarkto, kongestinio širdies nepakankamumo, patologinių imuninių sąlygų, įskaitant T ląstelių aktyvaciją, ir neurodegeneracinių ligų, gydymui, prevencijai arba palengvinimui, apimantis kompozicijos pagal 53 punktą arba junginio pagal 1 punktą skyrimą to reikalaujančiam pacientui.
61. Panaudojimas pagal 60 punktą, kuriame minėtas vėžys yra parinktas iš melanomos, limfomos, neuroblastomos, leukemijos arba vėžio, parinkto iš gaubtinės žarnos, krūties, plaučių, inkstų, kiaušidės, endometrinio, kasos, inkstų, centrinės nervų sistemos, gimdos kaklelio, prostatos arba virškinamojo trakto vėžio, CML, AML, APL ūmios limfocitų leukemijos (ALL), mastocitozės arba skrandžio-žarnyno stromos auglio (GIST).

62. Junginys pagal 1 punktą, kuriame:

R2 ir R4 kiekviena yra H;

R3 nepriklausomai yra vandenilis arba halogenas; ir
mažiausiai viena iš R5 yra N(R’)2, -NR’CH(CH2OH)R’, -NR’CH(CH2CH2OH)R’, -NR’(CH2)R’, -NR’(CH2)2R’, -NR’(CH2)N(R’)2 arba -NR’(CH2)2N(R’)2.
63. Junginys pagal 62 punktą, kuriame x = 1 arba 2 ir mažiausiai viena iš R5 yra -N(R‘)2.










