1. Junginys, turintis pagrindinę struktūrinę formulę
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kur A yra
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kuris yra arba nepakeistas arba pakeistas nuo vieno iki trijų pakaitais, parinktais iš grupės, susidedančios iš N(Ra)2, C1-3alkilo, S(C1-3alkil), ORa, halogeno ir
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X yra parinktas iš grupės, susidedančios iš CHRb, CH2CHRb, ir CH=C(Rb);

Y yra SO arba SO2;

R1 ir R2, nepriklausomai, yra parinkti iš grupės, susidedančios iš vandenilio, C1-6alkilo, arilo, heteroarilo, halogeno, NHC(=O)C1-3alkilenN(Ra)2, NO2, ORa, CF3, OCF3, N(Ra)2, CN, OC(=O)Ra, C(=O)Ra, C(=O)ORa, arilORb, Het, NRaC(=O)C1-3alkilenC(=O)ORa arilOC1-3alkilenN(Ra)2, arilOC(=O)Ra, C1-4alkilenC(=O)ORa,OC1-4alkilenC (=O)ORa, C1-aalkilenOC1-4alkilenC(=O)ORa, C(=O)NRaSO2Ra, C1-4alkilenN(Ra)2, C2-6alkenilenN(Ra)2, C(=O)-NRaC1-4alkilenORa, C(=O)NRaC1-4alkilenHet, OC2-4alkilenN(Ra)2, OC1-4alkilenCH(ORb)CH2N(Ra)2, OC1-4alkilenHet, OC2-4alkilenORa, OC2-4alkilenNRaC(=O)ORa, NRaC1-4alkilenN(Ra)2, NRaC(=O)Ra, NRaC(=O)N(Ra)2, N(SO2C1-4alkil)2, NRa(SO2C1-4alkil), SO2N(Ra)2,OSO2CF3, C1-3alkilenarilo, C1-4alkilenHet, C1-6alkilenORb, C1-3alkilenN(Ra)2, C(=O)N(Ra)2, NHC(=O)C1-C3alkilenarilo, C3-8cikloalkilo, C3-8heterocikloalkilo, arilOC1-3alkilenN(Ra)2, arilOC(=O)Rb, NHC(=O)C1-3alkilen-C3-8heterocikloalkilo, NHC(=O)C1-3alkilenHet, OC1-4alkilenOC1-4alkilenC(=O)ORb, C(=O)C1-4alkilenHet ir NHC(=O)halogenC1-6alkilo;

arba R1 ir R2 kartu sudaro 5- arba 6-nario žiedo, pasirinktinai turinčio bent vieną heteroatomą, 3-4-narį alkileno arba alkenileno grandinės komponentą;

R3 yra parinktas iš grupės, susidedančios iš vandenilio, pasirinktinai pakeisto C1-6alkilo, C3-8cikloalkilo, C3-8heterocikloalkilo, C1-4alkilencikloalkilo, C2-6alkenilo, C1-3alkilenarilo, arilC1-3alkilo, C(=O)Ra, arilo, heteroarilo, C(=O)ORa, C(=O)N(Ra)2, C(=S)N(Ra)2, SO2Ra, SO2N(Ra)2, S(=O)Ra, S(=O)N(Ra)2,C (=O)NRaC1-4alkilenORa, C(=O)NRaC1-4alkilenHet, C(=O)C1-4alkilenarilo, C(=O)C1-4alkilenheteroarilo, C1-4alkilenarilo, pasirinktinai pakeisto vienu arba daugiau halogenų, SO2N(Ra)2, N(Ra)2, C(=O)ORa, NRaSO2CF3, CN, NO2, C(=O)Ra, ORa, C1-4alkilen-N(Ra)2, ir OC1-4alkilenN(Ra)2, C1-4alkilenheteroarilo, C1-4alkilenHet, C1-4alkilenC(=O)C1-4alkilenarilo, C1-4alkilenC(=O)C1-4alkilenheteroarilo, C1-4alkilen-C(=O)Het, C1-4alkilenC(=O)N(Ra)2, C1-4alkilenORa, C1-4alkilenNRaC(=O)Ra, C1-4alkilenOC1-4alkilenORa, C1-4alkilenN(Ra)2, C1-4alkilenC(=O)ORa ir C1-4alkilenOC1-4alkilenC(=O)ORa;

Ra yra parinktas iš grupės, susidedančios iš vandenilio, C1-6alkilo, C3-8cikloalkilo, C3-8heterocikloalkilo,C1-3alkilenN(Ra)2, arilo, arilC1-3alkilo, C1-3alkilenarilo, heteroarilo, heteroarilC1-3alkilo ir C1-3alkilenheteroarilo;

arba dvi Ra grupės kartu sudaro 5-6-narį žiedą, pasirinktinai turintį bent vieną heteroatomą;

Rb yra parinktas iš grupės, susidedančios iš vandenilio, C1-6alkilo, arilo, heteroarilo, arilC1-3alkilo, heteroarilC1-3alkilo, C1-3alkilenarilo ir C1-3alkilenheteroarilo;

Het yra 5-6-naris heterociklinis žiedas, prisotintas arba dalinai arba pilnai neprisotintas, turintis bent vieną heteroatomą, parinktą iš grupės, susidedančios iš deguonies, azoto ir sieros, ir pasirinktinai pakeistą C1-4alkilu arba C(=O)ORa;

ir jo farmaciniu požiūriu priimtinos druskos ir solvatai,

kur "arilas" yra apibrėžta kaip monociklinė arba biciklinė aromatinė grupė; kuri gali būti arba nepakeista arba pakeista vienu arba daugiau halogenu, alkilu, fenilu, hidroksialkilu, alkoksi, alkoksialkilu, halogenalkilu, nitro, amino, alkilamino, acilamino, alkiltio, alkilsulfinilo ir alkilsulfonilo grupe ir turinti bent vieną azoto, deguonies arba sieros atomą aromatiniame žiede, ir kuris gali būti nepakeistas arba pakeistas vienu arba daugiau halogenu, alkilu, hidroksi grupe, hidroksialkilu, alkoksi, alkoksialkilu, halogenalkilu, nitro, amino, alkilamino, acilamino, alkiltio, alkilsulfinilu ir alkilsulfonilu.
2. Junginys pagal 1 punktą, kur X yra parinktas iš grupės, susidedančios iš CH2, CH2CH2, CH=CH, CH(CH3), CH2CH(CH3) ir C(CH3)2.

3. Junginys pagal 1 punktą, kur A žiedo sistema yra pakeista vienu-trimis pakaitais, parinktais iš grupės, susidedančios iš NH2, NH(CH3), N(CH3)2, NHCH2C6H5, NH(C2H5), Cl, F, CH3, SCH3, OH ir
[image: image4.emf]
4. Junginys pagal 1 punktą, kur R1 ir R2 yra nepriklausomai parinkti iš grupės, susidedančios iš vandenilio, ORa, halogeno, C1-6alkilo, CF3, NO2, N(Ra)2, NRaC1-3alkilenN(Ra)2, ir OC2-4alkilenORa.

5. Junginys pagal 3 punktą, kur R1 ir R2 yra nepriklausomai parinkti iš H, OCH3, Cl, Br, F, CH3, CF3, NO2, OH, N(CH3)2,
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ir O(CH2)2OCH2C6H5.

6. Junginys pagal 1 punktą, kur R1 ir R2 kartu sudaro penkia- arba šešianarį žiedą.

7. Junginys pagal 1 punktą, kur R3 yra parinktas iš grupės, susidedančios iš C1-6alkilo, arilo, heteroarilo, C3-8cikloalkilo, C3-8heterocikloalkilo, C(=O)ORa, C1-4alkilenHet, C1-4alkilencikloalkilo, C3-4alkilenearilo, C1-6alkilenC(=O)C1-4alkilenarilo, C1-4alkilenC(=O)ORa, C1-4alkilenC(=O)N(Ra)2, C1-4alkilenC(=O) Het, C1-4alkilenN(Ra)2, ir C1-4alkilenNRaC(=O)Ra.

8. Junginys pagal 1 punktą, kur R3 yra parinktas iš grupės, susidedančios iš C1-6alkilo, arilo, heteroarilo, C(=O)OC2H5, CH2CH(CH3)2,
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9. Junginys pagal 1 punktą, kur R3 yra pakeistas pakaitu, parinktu iš grupės, susidedančios iš halogeno, ORa, C1-6alkilo, arilo, heteroarilo, NO2, N(Ra)2, NRaSO2CF3, NRaC=O)Ra, C(=O)ORB, SO2N(Ra)2, CN, C(=O)Ra, C1-4alkilenN(Ra)2, OC1-4alkilenN(Ra)2 ir N(Ra)C1-4alkilenN(Ra)2.

10. Junginys pagal 1 punktą, kur R3 yra pakeistas pakaitu, parinktu iš grupės, susidedančios iš grupės, susidedančios iš Cl, F, CH3, CH(CH3)2, OCH3, C6H5, NO2, NH2, NHC(=O)CH3, CO2H, ir N(CH3) CH2CH2N(CH3)2.

11. Farmacinė kompozicija, apimanti junginį pagal bet kurį iš 1-10 punktų ir farmaciniu požiūriu priimtiną nešiklį.

12. Junginys pagal bet kurį iš 1-10 punktų arba kompozicija pagal 11 punktą, skirtas(a) panaudoti terapijoje.

13. Junginys, turintis bendrą struktūrinę formulę
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kur A yra
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kuris yra arba nepakeistas arba pakeistas vienu-trimis pakaitais, parinktais iš grupės, susidedančios iš N(Ra)2, C1-3alkilo, S(C1-3alkil), ORa, halogeno ir
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X yra parinktas iš grupės, susidedančios iš CHRb, CH2CHRb, ir CH=C(Rb);

Y yra parinktas iš grupės, susidedančios iš S, SO arba SO2;

R1 ir R2, nepriklausomai, yra parinkti iš grupės, susidedančios iš vandenilio, C1-6alkilo, arilo, heteroarilo, halogeno, NHC(=O)C1-3alkilenN(Ra)2, NO2, ORa, CF3, OCF3, N(Ra)2, CN, OC(=O)Ra, C(=O)Ra, C(=O)ORa, arilORb, Het, NRaC(=O)C1-3alkilenC(=O) ORa, arilOC1-3alkilenN(Ra)2, arilOC (=O) Ra, C1-4alkilenC(=O)ORa, OC1-4alkilenC(=O)ORa, C1-4alkilenOC1-4alkilenC(=O)ORa, C(=O)NRaSO2Ra, C1-4alkilenN(Ra)2, C2-6alkenilenN(Ra)2, C(=O)-NRaC1-4alkilenORa, C(=O)NRaC1-4alkilenHet, OC2-4alkilenN(Ra)2, OC1-4alkilenCH(ORb)CH2N(Ra)2, OC1-4alkilenHet, OC2-4alkilenORa, OC2-4alkilenNRaC(=O)ORa, NRaC1-4alkilenN(Ra)2, NRaC(=O)Ra, NRaC(=O)N(Ra)2, N(SO2C1-4alkil)2, NRa(SO2C1-4alkil), SO2N(Ra)2, OSO2CF3, C1-3alkilenarilo, C1-4alkileno, C1-6alkilenORb, C1-3alkilenN(Ra)2, C(=O)N(Ra)2, NHC(=O)C1-C3alkilenarilo, C3-8cikloalkilo, C3-8heterocikloalkilo, aril-OC1-3alkilenN(Ra)2, arilOC(=O)Rb, NHC(=O)C1-3alkilen-C3-8heterocikloalkilo, NHC(=O)C1-3alkilenHet, OC1-4alkilenOC1-4alkilen (=O)ORb, C(=O)C1-4alkilenHet, ir NHC(=O)halogenC1-6alkilo;

arba R1 ir R2 kartu sudaro 5- arba 6-nario žiedo, pasirinktinai turinčio bent vieną heteroatomą, 3- arba 4-narį alkileno arba alkenileno grandinės komponentą;

R3 yra parinktas iš grupės, susidedančios iš vandenilio, ir pasirinktinai pakeisto C1-6alkilo, C3-8cikloalkilo, C3-8heterocikloalkilo, C1-4alkilencikloalkilo, C2-6alkenilo, C1-3alkilenarilo, C(=O)Ra, heteroarilo, C(=O)ORa, C(=O)N(Ra)2, C(=S)N(Ra)2, SO2Ra, SO2N(Ra)2, S(=O)Ra, S(=O)N(Ra)2, C(=O)NRaC1-4alkilenORa, C(=O)NRaC1-4alkilenHet, C(=O)C1-4alkilenarilo, C(=O)C1-4alkilenheteroarilo, C1-4alkilenarilo, pasirinktinai pakeisto vienu arba daugiau halogeno, SO2N(Ra)2, N(Ra)2, C(=O)ORa, NRaSO2CF3, CN, NO2, C(=O)Ra, ORa, C1-4alkilen-N(Ra)2, ir OC1-4alkilenN(Ra)2, C1-4alkilenheteroarilo, C1-4alkilenHet, C1-4alkilenC(=O)C1-4alkilenarilo, C1-4alkilenC(=O)C1-4alkilenheteroarilo, C1-4alkilen-C(=O)Het, C1-4alkilenC(=O)N(Ra)2, C1-4alkilenORa, C1-4alkilenNRaC(=O)Ra, C1-4alkilenOC1-4alkilenORa, C1-4alkilenN(Ra)2, C1-4alkilenC(=O)ORa, ir C1-4alkilenOC1-4alkilenC(=O)ORa;

Ra yra parinktas iš grupės, susidedančios iš vandenilio, C1-6alkilo, C3-8cikloalkilo, C3-8heterocikloalkilo, C1-3alkilenN(Ra)2 arilo, arilC1-3alkilo, C1-3alkilenarilo, heteroarilo, heteroarilC1-3alkilo ir C1-3alkilenheteroarilo;

arba dvi Ra grupės kartu sudaro 5- arba 6-narį žiedą, pasirinktinai turintį bent vieną heteroatomą;

Rb yra parinktas iš grupės, susidedančios iš vandenilio, C1-6alkilo, arilo, heteroarilo, arilC1-3alkilo, heteroarilC1-3alkilo, C1-3alkilenarilo ir C1-3alkilenheteroarilo;

Het yra 5- arba 6-naris heterociklinis žiedas, prisotontas arba dalinai arba pilnai neprisotintas, turintis bent vieną heteroatomą, parinktą iš grupės, susidedančios iš deguonies, azoto ir sieros, ir pasirinktinai pakeistas C1-4alkilu arba C(=O)ORa;

ir jo farmaciniu požiūriu priimtinos druskos ir solvatai,

kur "aril" yra apibrėžta kaip monociklinė arba biciklinė aromatinė grupė; kuri gali būti nepakeista arba pakeista vienu arba daugiau halogenu, alkilu, fenilu, hidroksialkilu, alkoksi, alkoksialkilu, halogenalkilu, nitro, aminu, alkilaminu, acilaminu, alkiltio, alkilsulfinilu ir alkilsulfonilu
ir kur "heteroaril" yra apibrėžta kaip monociklinė arba biciklinė žiedo sistema, turinti vieną arba du aromatinius žiedus ir turinti bent vieną azoto, deguonies arba sieros atomą aromatiniame žiede, ir kuri gali būti arba nepakeista arba pakeista vienu arba daugiau halogenu, alkilu, hidroksi, hidroksialkilu, alkoksi, alkoksialkilu, halogenalkilu, nitro grupe, aminu, alkilaminu, acilaminu, alkiltio, alkilsulfinilu ir alkilsulfonilu.
14. Junginys pagal 13 punktą, kur X yra parinktas iš grupės, susidedančios iš CH2, CH2CH2, CH=CH, CH(CH3), CH2CH(CH3) ir C(CH3)2.

15. Junginys pagal 13 punktą, kur A žiedo sistema yra pakeista vienu-trimis pakaitais, parinktais iš grupės, susidedančios iš NH2, NH(CH3), N(CH3)2, NHCH2C6H5, NH(C2H5), Cl, F, CH3, SCH3, OH ir
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16. Junginys pagal 13 punktą, kur R1 ir R2, yra nepriklausomai parinkti iš grupės, susidedančios iš vandenilio, ORa, halogeno, C1-6alkilo, CF3, NO2, N(Ra)2, NRaC1-3alkilenN(Ra)2, ir OC2-4alkilenORa.

17. Junginys pagal 15 punktą, kur R1 ir R2, yra nepriklausomai parinkti iš H, OCH3, Cl, Br, F, CH3, CF3, NO2, OH, N(CH3)2,
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ir O(CH2)2OCH2C6H5.

18. Junginys pagal 13 punktą, kur R1 ir R2 kartu sudaro penkia- arba šešianarį žiedą.

19. Junginys pagal 13 punktą, kur R3 yra parinktas iš grupės, susidedančios iš C1-6alkilo, heteroarilo, C3-8cikloalkilo, C3-8heterocikloalkilo, C(=O)ORa, C1-4alkilenHet, C1-4alkilencikloalkilo, C1-4alkilenarilo, C1-4alkilenC(=O)C1-4alkilenarilo, C1-4alkilenC(=O)ORa, C1-4alkilen (=O)N(Ra)2, C1-4alkilenC(=O)Het, C1-4alkilenN(Ra)2, ir C1-4alkilenNRaC(=O)Ra.

20. Junginys pagal 13 punktą, kur R3 yra parinktas iš grupės, susidedančios iš ORa, C1-6alkilo, heteroarilo, NO2, N(Ra)2, NRaC(=O)Ra, C(=O)OC2H5, CH2CH(CH3)2,
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21. Junginys pagal 13 punktą, kur R3 yra pakeistas pakaitu, parinktu iš grupės, susidedančios iš halogeno, ORa, C1-6alkilo, arilo, heteroarilo, NO2, N(Ra)2, NRaSO2CF3, NRaC(=O)Ra, C(=O)ORa, SO2N(Ra)2, CN, C(=O)Ra, C1-4alkilenN(Ra)2, OC1-4alkilenN(Ra)2, ir N(Ra)C1-4alkilenN(Ra)2.

22. Junginys pagal 13 punktą, kur R3 yra pakeistas pakaitu, parinktu iš grupės, susidedančios iš Cl, F, CH3, CH(CH3)2, OCH3, C6H5, NO2, NH2, NHC(=O)CH3, CO2H, ir N(CH3)CH2CH2N(CH3)2.

23. Farmacinė kompozicija, apimanti junginį pagal bet kurį iš 13-22 punktų ir farmaciniu požiūriu priimtiną nešiklį.

24. Junginys pagal bet kurį iš 13-22 punktų arba kompozicija pagal 23 punktą, skirtas(a) panaudoti terapijoje.

