1. Junginys, kurio formulė I-A:
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arba jo farmaciniu požiūriu priimtina druska, kur:

kiekvienas Y1, Y2, Y3, Y4, Y5, Y6 ir Y7 yra nepriklausomai vandenilis arba deuteris;

numatant, kad bent vienas iš Y1, Y2, Y3, Y4, Y5, Y6 ir Y7 yra deuteris;

kiekvienas X1, X2 ir X4 yra nepriklausomai 12C arba 13C; ir
X3 yra nepriklausomai -12C(O)- arba -13C(O)-.

2. Junginys pagal 1 punktą, kur
a) Y1, Y2, Y3 ir Y4 yra nepriklausomai deuteris arba vandenilis; ir Y5, Y6 ir Y7 yra deuteris;

b) Y1 ir Y2 yra nepriklausomai deuteris arba vandenilis; ir Y3, Y4, Y5, Y6 ir Y7 yra deuteris;

c) Y1, Y2, Y5, Y6 ir Y7 yra nepriklausomai deuteris arba vandenilis; ir Y3 ir Y4 yra deuteris; arba
d) Y1, Y3 ir Y4 yra nepriklausomai deuteris arba vandenilis; ir Y2, Y5, Y6 ir Y7 yra deuteris.

3. Junginys pagal 1 punktą, kur
a) Y1, Y2, Y3, Y4, Y5, Y6 ir Y7 yra vandenilis; ir X4 yra 13C;

b) Y1, Y2, Y3, Y4, Y5, Y6 ir Y7 yra vandenilis; ir X1 ir X4 yra 13C;

c) Y1, Y3, Y4, Y5, Y6 ir Y7 yra vandenilis; Y2 yra deuteris; ir X4 yra 13C;

d) Y1, Y2, Y3 ir Y4 yra vandenilis; Y5, Y6 ir Y7 yra deuteris; ir X1 yra 13C;

e) Y1, Y3, Y4, Y5, Y6 ir Y7 yra vandenilis; Y2 yra deuteris; ir X1 yra 13C; arba
f) Y1, Y2, Y3, Y5, Y6 ir Y7 yra vandenilis; Y4 yra deuteris; ir X1 yra 13C.

4. Junginys pagal 1 punktą, kur
a) Y1, Y2, Y3, Y4, Y5, Y6 ir Y7 yra vandenilis; ir X3 yra -13C(O)-; arba
b) Y1 yra vandenilis; Y2, Y3, Y4, Y5, Y6 ir Y7 yra deuteris; X2 yra 13C; ir X3 yra -13C(O)-.

5. Junginio, kurio formulė 1-1, gamybos būdas:
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apimantis pakopas reagavimo junginio, kurio formulė 6b:
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su junginiu, kurio formulė 11:
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esant tinkamoms sąlygoms susidaryti amidiniam ryšiui; pasirinktinai papildomai apimantis formulės 11 junginio gamybą:
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reaguojant formulės 9 junginiui:
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kur X yra halogenas, su formulės 10 junginiu:

[image: image7.emf]
esant tinkamoms metalo katalizuojamoms kryžminio jungimo sąlygoms susidarant aduktui, kuriame yra apsaugota amino grupė;

ir
gauto adukto nukreipimą tinkamoms apsaugos pašalinimo sąlygoms; pasirinktinai papildomai apimantis formulės 9 junginio gavimo pakopą:
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reaguojant formulės 8 junginiui:
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esant tinkamoms halogeninimo sąlygoms; ir pasirinktinai papildomai apimantis formulės 8 junginio gavimą:
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reaguojant formulės 7 junginiui:
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esant tinkamoms sąlygoms sukurti apsaugotą amino grupę.

6. Junginio, kurio formulė I-1, kieta forma:
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kur forma yra junginio I-1 bevandenė laisva bazė.

7. Kieta forma pagal 6 punktą, kur forma yra kristalinė junginio I-1 bevandenė laisva bazė, ir kieta forma yra b e s i s k i r i a n t i viena arba daugiau smailių, išreikštų 2-teta ( 0,2 prie 9,9, 12,8, 15,4, 17,0, 23,1, 27,8, 29,0 ir 30,1 laipsnių Rentgeno spindulių miltelinės difrakcijos diagramoje, gautoje panaudojant Cu K alfa spinduliuotę.

8. Kieta forma pagal 7 punktą, charakterizuojanti kaip turinti Rentgeno spindulių miltelinės difrakcijos diagramą, gautą panaudojant Cu K alfa spinduliuotę, apimanti smailes, išreikštas 2-teta ( 0,2 ties
	Kampas (2teta(0,2)
	Intensyvumas (

	8,704
	35,67

	9,8727
	100

	12,7565
	34,37

	15,4224
	31,96

	16,9295
	29,04

	17,4518
	6,14

	18,6901
	21,74

	20,5734
	9,04

	21,2755
	9,98

	21,7139
	5,54

	23,0565
	29,6

	24,3907
	14,96

	25,9089
	3,38

	27,8453
	28,56

	28,9558
	17,14

	30,1162
	9,76

	31,7775
	6,85

	32,2508
	2,88

	33,04
	3,17

	33,7887
	4,71

	36,5878
	2,64

	37,6243
	0,33


9. Būdas pagal 5 punktą, kur formulės 6b junginio reagavimo su formulės 11 junginiu pakopa įvyksta dalyvaujant tirpikliui ir organinei bazei.

10. Būdas pagal 9 punktą, kur tirpiklis yra parinktas iš NMP, DMF arba anizolo.

11. Būdas pagal 9 punktą, kur organinė bazė yra alifatinis aminas.

12. Būdas pagal 11 punktą, kur alifatinis aminas yra parinktas iš trietilamino arba DIPEA.

13. Būdas pagal 5 punktą, kur tinkamos metalo katalizuojamos kryžminio jungimo sąlygos apima metalo katalizatorių, tinkamą tirpiklį ir tinkamą bazę.

14. Būdas pagal 13 punktą, kur metalo katalizatorius yra paladžio katalizatorius.

15. Būdas pagal 14 punktą, kur paladžio katalizatorius yra parinktas iš PdCl2(PPh3)2, Pd(Ph3)4 ir PdCl2(dppf).

16. Būdas pagal 13 punktą, kur tinkama bazė yra parinkta iš kalio fosfato, K2CO3, tBuOK ir Na2CO3.

17. Būdas pagal 13 punktą, kur tinkamas tirpiklis yra parinktas iš DME, tetrahidrofurano, tolueno ir etanolio.

