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Pavadinimas:
Propeno riigsties dariniai, pasizymintys fungicidiniu aktyvumu
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(57) Referatas:

Sialomi nauiji propeno ragaties dariniai ir jy stereoizomerai, pasizymintys fungicidiniu efektyvumu, kuriy formule

0:

"E
€
| i
AN
z X 1<//\f 0
/C\
CH,0,C - CH.OCH,

kur K yra deguonies arba sieros atomas; Z - nepakeistas arba pakeistas arilas arba nepakeistas arba pakeistas
heteroarilas: X yra O, S(O)n, NR%, CR'R% CHR®, CO, CR'(OR?, C=CR'R?, CHR'CHR?, CR'=CR?
CHR'CR2=CH, C=C, OCHR', CHR'0, OCHR'0, S(O)nCHFﬂ, S$O)nCHR’O, CHR'S(0)n, CHR'0S02, NR*CHR,

CHR'NR?, CO2, 02C, SO20, 0302, CO.CO, COCHR', COCHR'0, CHR'CO, CHOH.CHR', CHR'. CHOH,
// 2 \ / ° \
. _ . R
CRl CKZ, CRl CR™,

CONR*. OCONR?, NR*CO, CSNR*, OCS.NR®, SCO.NR®, NR*CO2, NR'CS, NR*CSO, NR*COS, NR*CONR’,
S(0)oNR*, NR*S(O)p, CS2, S2C, CO.S, SCO, N=N, N=CR', CR'=N, CHR'CHR’CH(OH), CHR'0CO, CHR'SCO,
CHR'NR*CO, CHR'NR*COR?, CHR'CHR?CO, O.N=CR, CHR'O.N=CR?, CO.OCR'R?, CHR'CHR?CHR®,
OCHR'CHR?. (CH)mO, CHR'OCHR?, CHR'CHR?0, OCHR'CHR?0, S(0)nCHR'CHR?, CHR'S(0)nCHR?,
CHR'CH?S(0)n, CR'=NNR?, NR*N=CR', CHR'CONR? CHR'OCO.NR?, CH=CHCH0, COCHR'CHR?0 arba
(R?)2P*CHR?Q’; A, B ir E gali biti vienodi arba skirtingi ir yra H, halogeno atomas, oksi-grupé, Cs.salkilas,
Cy.salkoksigrupé, Ci-shalogenalkilas, Cy-shalogenalkoksi-grupé, Ci-salkilkarbonilas, C1-aalkoksikarbonilas, fenok-
si-, nitro- arba cianoqrupé; R', R? ir R® gali bati vienodi arba skirtingi ir yra H, Ci.salkilas, arba fenilas; R* - H,
Ci-salkilas arba COR'; RS . nepakeistas arba pakeistas fenilas; Q" - halogeno anijonas; n-0,1arba2, om-3,4
arba 5, su salyga, jei Z yra nepakeistas fenilas, o X ir K - deguonies atomas, A, Bir E vienu metu negali bati vandenilio
atomas. ,
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8is idradimas priskiriamas propeno rigSties dariniams,
kaip fungicidams, Jjuy gavimo badui, fungicidinems kompo-
zicijoms 3juy pagrindu ir 3juy taikymui prie$ grybelius,

ypad¢ prie$§ grybelines augaly ligas.

Europos patento paraidkoje EP-A-0178826 aprasyti fun-
gicidiniai propeno rigsties dariniai ir junginiy tarpe
nurodytas (E)—metil—2—/2—(3—fenoksifenoksi)fenil/—B—me—

toksipropenoatas.

Siame idradime pateikiami (I) formulés junginiai:

(1)

CHBOzc CH.OCH3

ir juy stereoizomerai, kur K yra deguonis arba siera;

Z yra galimai pakeistas arilas arba galimai pakeistas
heteroarilas;

X yra 0, S(0),, NR', CR'R?, CHR’, CO, CR'(OR’), C=CR'R’,
CHR'CHR?, CR!=CR?,CHR'CR’=CH, C=C, OCHR', CHR'O, OCHR'O,
S(0),CHR', S(0),CHR'O, CHR'S(0),, * CHR'0SO,, NR'CHR,
CHR'NRY, CO,, 0,C, S0,0, 0S0,, CO.CO, COCHR', COCHRO,
CHR'CO, CHOH.CHR', CHR'.CHOH,

CR cR®,  CR
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CONR?, oCONR®, NR'co, csNRY, ocs.NR', Sco.NR', NR%CO,,
NR'Cso, NRcos, NR'cONR', S(0),NR', NR'S(0),, CS, S.C,
CO.S, SCO, N=N, N=CR!, CR'=N, CHR'CHR’CH(OH), CHR'OCO,
CHR'SCO, CHR'NR'cO, CHR'NR'cOR!, CHR'CHR’CO, 0O.N=CR!,
cHR!C.N-CR?, CO.OCR'R?’, CHR'CHR’CHR’, OCHR'CHR®, (CH,).0,

CHR'OCHR?, CHR'CHR’O, OCHR'CHR’O, S (0) .CHR'CHR?,
CHR'S (0) ,CHR?, CHR!CHR’S (0) ,,, CR'=NNR®, NR*N=CR',
CHR'CONR?, CHR'OCO .NR?, CH=CHCH,0, COCHR'CHR?0,

(R®) ,P'CHR’Q”;

A, B ir E, kurie gali buti vienodi arba skirtingi, yra
H, hidroksilas, halogenas, C,-C,-alkilas, C,;-C,-alkok-
sigrupé, C;-C,~halogenalkilas, C,;-C,~halogenalkoksigru-
pé, C,-C,-alkilkarbonilas, C,-C,~alkoksikarbonilas, fe~
noksigrupé, nitrogrupé arba ciano grupe;

R, R? ir R’, kurie gali biati vienodi arba skirtingi,

yra H, C;-C,~alkilas arba fenilas;
R yra H, C,-C, -alkilas arba COR};
R’ yra galimai pakeistas fenilas;

Q yra halogeno anijonas;

n =0, 1 arba 2;

m = 3, 4 arba 5, su salyga, Jjei Z yra nepakeistas
fenilas, o X ir K yra deguonis, tai A, B ir E wvisi

vienu metu negali biti vandenilis.

Ypatingo démesio verti yra tie junginiai, kur X=0, ypac
jei 2z yra galimai pakeistas hetercarilas, S, S0,, NH,
NCH,, NCOCH;, CH(Cg¢Hs), CH(OH), CH=CH, OCH,, CH)O,
CH(CH;)C, S(0),CH,, S(O)CH,, S0,0, CO.CH,0 arba CO,CH,,
bet ypa& O, CH,0, OCH,, OCH,, SO,0 arba CH(OH).

ISradimo junginiai turi bent vieng anglies-angliavan-

deniline dviguba jungti, ir kai kada jie gaunami kaip
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geometriniy izomery miSinys. Tadiau tokius midinius
galima i8skirti, gaunant individualius izomerus, kurie
yra $io iSradimo apimtyje, o taip pat izomerai bet
kokiu santykiu, tame tarpe ir mi$iniai, turintys tik
(Z)-izomerg arba tik (E)-izomerg.

Atskiri izomerai, atsirandantys deél asimetrinio prope-
noato grupés dvigubos jungties pakeitimo, Zymimi pa-
prastai naudojamais "E" ir "Z" simboliais pagal Kano-
Ingoldo-Prelogo (Cahn-Ingold-Prelog) sistema (pilnai
apradyta, pavyzdZiui, literatiroje I. March "Pasiekimai
organinéje chemijoje", 3-as leid., Wiley-Interscience,

psl. 109 ir toliau).

Paprastai vienas i3 izomery kaip fungicidas yra ak-
tyvésnis, palyginus su kitu ir aktyvesnis, kaip tai-
sykle, yra tas izomeras, kurio -CO,CH; ir -OCH; grupés
yra skirtingos propenoato grupés olefino jungties pu-
seése ((E)-izomeras). Tokie (E) - izomerai sudaro ge-

resniy isSradimo junginiy grupe.

(I) formulés junginiuose Z pakaitas yra galimai pakeis-
tas heteroarilas. Ten, kur J}eidZia valentingumas, ga-
limai pakeistos arilo arba heteroarilo grupés gali tu-
reti iki 5 pakaity. Sgvoka "arilas" apima ypa& fenilg
ir naftila. Savoka hetercarilas apima 5- ir 6-nares
heterociklines grupes, turin¢ias vieng arba keletg
sekanCiy heterocatomy: O, S ir N (geriau S arba N),
kondensuotas su benzenoidinémis ir heteroaromatinémis
ciklinémis sistemomis, o taip pat kiekvienu atveju
atitinkamus N-oksidus. Hetercarilo grupiy, kurios gali
bati Z, pavyzdiiai apimg piridinilg, pirimidinilg, pi-
razinilg, piridarinilas, 1, 2, 3-, 1, 2, 4- ir 1, 3, 5-
triazinily, 1,2,4,5-tetrazinily, 1,2,3- ir 1,2,4-tria-
zolila, tienily, furila, pirolilg, tiazolila, oksa-
diazolila, chinolinila, izochinolinilsg, chinoksalinilg,

benzotienilg, benzoksazolilg, benztiazolilg ir ten, kur
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galima, atitinkamus N-oksidus. Pakaitai, kurie gali
baiti galimai pakeistoje arilo arba hetercarilo dalyje,
apima vieng arba keleta sekanCiy grupiu: halogeno,
hidroksilo, merkaptogrupe, C;-C,-alkilo (ypa¢ metilo ir
etilo), C,-C,-aklenilo (ypaé alilo), C,-C4-alkinilo
(ypad propargilo), C,-C4—-alkoksigrupe (§paé metoksigru-
re) ., C,-C,~alkeniloksigrupe (ypac alkiloksigrupe),
C,-C,-alkiniloksigrupe (ypa& propargiloksigrupe), halo-
gen (C;-Cy)alkilo (ypac trifluormetilo) halogen(C;-C4)al-
koksigrupe (ypa& trifluormetoksigrupe), C,-Cs-alkil-
tiogrupe (ypac metiltiogrupe), hidroksi (C;-C4)alkilo,
C,-C,~alkoksi (0y-C,)alkilo, Cy-Cg-cikloalkilo, C3=Cg-cik-
loalkil (C,-C,)alkilo, galimai pakeista arilo (ypac ga-
limai pakeistg fenilo), galimai pakeista heteroarilo
(ypa& galimai pakeista piridinilo arba pirimidinilo),
galimai pakeistg ariloksigrupe (ypa¢ galimai pakeista
fenoksigrupe), galiméi pakeista heteroariloksigrupeg
(ypa¢ galimai pakeista piridiniloksi- arba pirimidinil-
oksigrupe), galimai pakeista aril (Cy-Cy) -alkilo (ypac
galimai pakeista benzilo, galimai pakeistg fenilo 1ir
galimai pakeista fenil-n-propilo), kurio alkilo dalis
galimai pakeista hidroksilu, galimai pakeista hete-
roaril (C,-C,)alkilo (ypa& galimai pakeistg piridinil-
arba pirimidinil (C,;-Cy) alkilo), galimai pakeista
aril (C,-C,)alkenilo (ypac galimai pakeisto piridinil-
etenilo arba pirimidiniletenilo), galimai pakeistga
aril (C,-C,)alkiloksigrupe (ypal galimai pakeistg benzil-
oksigrupe), galimail pakeista heteroaril (C,-C,)alkilok-
sigrupe (ypa¢ galimai pakeistg piridinil- arba pirimi-
dihil(Cl—Cq)alkoksigrupe), galimai pakeistag ariloksi(C;-C,)
alkilo (ypal¢ fenoksimetilo), galimai pakeistg hetero-
ariloksi (C,-C,)alkilo (ypac galimai pakeista piridinil-
oksi- arba pirimidiniloksi(C;-C4)alkilo, aciloksigrupe,
jy tarpe C,-C,~alkanoiloksigrupe (ypaé acetoksigrupeg) ir
benzoiloksigrupe, ciano, tiocianatogrupe, -NR’ R,
-NHCOR’ , -NHCONR’ R”, -CONR'R”, -COOR’ , -0SO,R’, -SO,R,
-COR’ , -CR’ =NR”, -N=CR'R”, kur R° ir R”, nepriklausomai
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vienas nuo kito, yra vandenilis, C,-C,-alkilas, C,-C,-
alkiloksigrupe, C,-Cy-alkiltiogrupé, C;3;-Cg-cikloalkilas,
C3-C4—cikloalkil (C,-C4)alkilas, fenilas arba benzilas,
be to, fenilo arba benzilo grupés, galimai pakeistos
halogenu, C;-Cs-alkilu arba C,;-Cy~alkoksigrupe.

Pakaitai, kurie gali bdti bet kuriy auks&iau pateikty
pakaity heterocarilo arba arilo Ziede, arba R’ fenilo
ziede apima vieng arba keletg sekan¢iy grupiy: halo-
geno, hidrokéigrupe, merkaptogrupe, C;-C,-alkilo, C,-C,-
alkenilo, C,-C,y-alkinilo, C;-C4~alkeniloksigrupe, C,-C,-
alkiniloksigrupe, halogen(C;-C4)alkilo, halogen(C,-C,)al-
koksigrupe, C,;-Cy-alkiltiogrupe, hidroksi(C,-C,) alkilo,
C,-C4-alkoksi (C;-C4)alkilo, C3-C¢-cikloalkilo, C;3-Cg-cik-
loalkil(C,-C4)alkilo, alkanoiloksigrupeg, benziloksigru-
pe, ciano, tiocianatogrupeg, nitrogrupg, -NR'R”, -NHCOR',
~-NHCONR’ R”, -COOR’, -0OSO,R", -SO,R", -COR", -CONR'R”,
-CR’ =NR”, -N=CR'R”, kur R’ ir R” yra pazZymeti aukSCiau.

Jei bet kuris i§ A, B ir E pakaity yra C,-Cs,~alkilo arba
C,-C,~alkoksigrupe, tai alkilo dalis gali biuti tiesios
arba Sakotos grandines, t.y. gali bati metilas, etilas,
n- arba izopropilas, n- sek-, izo- arba tretbutilas.
Kitos C;-C4,~alkilo arba C,-C,-alkoksigrupés turi tas
patias reik3mes. C,-C,~alkenilo grupes gali buti tiesios
arba 3Sakotos grandineés, o atitinkamais atvejais $ios
grandinés gali buati (E)- arba (Z)- konfiglOracijos. To-
kiy grupiy pavyzdzZiai apima: vinilg, alilg, -C(CH;) :CH,,
(E)- ir (Z2)-krotilga.

Geriau, kai A ir B pakaitai yra 4- ir 5- fenilo Ziedo
padétyje, o E pakaitas yra nedidele grupé arba vienin-
telis atomas, toks kaip vandenilis arba halogenas. Kaip
taisyklé, E ir vienas arba abu A ir B pakaitai yra

vandenilis.

———
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Pagal vieng i& idradimo aspekty pateikiama (Ia) for-
mule:
A B E
b &
67N x

(Ia)

CH.OCH

3

kur X=0, S(0),, kur n yra 0, 1 arba 2, NH, NCHj,
NCH,CH;, NCOCHj, NCH (CH3),, CH,, CH(CHs), C(CH3),, CO,
C=CH,, C=C(CHj)2, CH,CH,, CH(CH;)CH;, CH,CH(CH3), (E)-
CH=CH, (Z)-CH=CH, (E) -C (CH3)-=C (CH3) , C=Cc, OCH,, OCH(CHj;),
CH,) O, kur p =1 - 5, CH(CH;)O, SCH,, SCH(CH3), S(O)CHy,
S (O)CH(CH3), S (0) ,CH;, S(0),CH(CH;3), CH;S, CH(CH3) S,

CH,S(0),  CH(CHy)S(0),CHS(0),,  CH(CH3)S (0),,  NHCHy,
N (CH.) CH,, N (COCH;) CH,, NHCH (CHs) , N (CH,) CH (CH3) ,
N (COCH,) CH (CH3) , CH,NH, . CH,N(COCHj), CH (CH,) NH,

CH (CH,ON (CH;) , CH,N(CHy), CH(CH;)N(COCH3), COzs 0,C, SO0,
050,, CO.CO, COCH,, COCH(CHs), CH,CO, CH(CHs)CO, CH (OH) CH,,
CH (OH) CH (CH;), CH,CH(OH), CH(CH;)CH(OH), CONH, CON (CH;) ,
CON (CH,CH,CH;), CON(CHO), CON(COCH;), NHCO, N (CH3) CO,
N (CH,CH,) CO, N(CHO)CO, N(COCH;)CO, CSN(CHs), CSNH, NHCS,

N (CH53) CS, SO,NH, SO,N (CH3) , NHSO,, N (CHs) SO,/
N (CH,CH;) SO,, CSp, S,C, COS, SCO, (E)-N=N, (E)-N=CH, (E) -
N=C (CHj) , (E) -CH,=N, (E) -C (CH3) =N, CH,CH,CH,,
CH(CH,) CH,CH,,  CH,CH(CH3)CH,,  CHoCH,CH(CHs), OCH,CH,,

CH,0CH,, SCH,CH,, S (0) CH,CH,, S (0) ,CH,CH;, CH,SCH,,
CH,S (0)CH,, CH,S(0),CHy, CH,CH,S, CH,CH,S (0), CH,CH,S (O) 2/
(E) -CH=NNH, (E)-C(CH;)=NNH, (E) -CH=NN (CH3) , (E)-NHN=CH,
(E) -NHN=C (CH;) , (E)-N(CH;)N=CH, CH,CONH, CH (CH;) CON (CH3) 4
CH (CHs;) CON (CH;) , (E) -CH=CHCH.O, COCH,CH,0,
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CH

2\' /—-——-—\—CH

trans-CH CH, trans-CH

CH(CgHs), COCH,0, CH(OH), CO,CH,, (C6H5)2P+CH2BI’, CH,0CO,
CH,NHCO, CH,SCO, OCH,0, OCH,CH,O, S(0)CH,0, COCH(CH3)O,
(E) -CH,ON=CH, (Z)-CH,ON=CH, CH,CH,CH(OH) , (E) -CH,CH=CH,
C(CH,) (OH), CH,0S0,, CH,NHCO.NH, OCO.NH, NHCO.NH arba
CH,0CO.NH; A yra H, hidroksigrupé, halogenas, C;-C,; al-
koksigrupé, trifluormetilas, nitrogrupe, cianogrupé, ace-
tilas arba fenoksigrupé, B ir E yra H arba halogenas; D
yra H, hidroksilas, halogenas, C,-C,-alkilas, C;-Csal-
koksigrupe, nitrogrupe, cianogrupé, halogen(C;-C,)al-
kilas (ypad trifluormetilas), halogen (C,-C,;)alkoksigrupe
(ypac trifluormetoksigrupé), fenilas, fenoksigrupe,
NHCOR®, NHSO,R®, NR'R®, CO,R’, kur R yra C;-Cs-alkilas
(ypa& metilas) arba fenilas ir R ir Ra, nepriklausomai
vienas nuo kito yra H arba C;-Cs-alkilas, arba
CH,0,C.C=CH.OCH;3; ir G yra H, halogenas, C,-C,-alkilas,
C,-C,~alkoksigrupé arba nitrogrupé; arba D ir G, kai jie
idsidéste greta vienas kito, sudaro benzo arba piridino
7ieda su salyga, Jjei visi A, B, D, E ir G yra

vandenilis, tai X néra deguonis.

Konkre&iau, 3&is isradimas apima (Ia) formulés jungi-
nius, kur X=0, S(0),, kur n=0, 1 arba 2, CH,, CH,CHy,
OCH,, (CH;)O, kur p yra nuo 1 iki 5, OCH,0, OCH,CH)O,
CH(OH), CO, CO,, 0,C, SCO, CO,CHp, SO0, (E)-CH=CH, (Z)-
CH=CH, (E)-CH=CHCH,0, CH(CH;)O, SCHy, SCH,0, S(0)CH,,
S(0)CH,0, S(0),CH,, CONH, NH, NCH,, CH,NH, N (CH;)CH,,
NHCO, CH,0CO.NH, NCOCHj3, NHSO,, (E)-N=N, (Z)-N=N, (E)-N=CH,
(E) -N (CH,) N=CH, (E) ~CH,ON=N, (Z) -CH,ON=CH,  CH(C¢Hs),
COCH,0, COCH (CH3) O, CH,0CO, CH,NHCO, CH,SCO arba
(C¢Hs) ,P'CH,Br A yra hidroksilas, halogenas C,-C4-alki-
las, C,-C,-alkoksigrupe, acetilas arba fenoksigrupe; B
ir E abu yra H; D yra H, hidroksilas, halogenas, C;-C4-—

alkilas, C,-C, alkoksigrupe, nitrogrupé, cianogrupe,
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trifluormetilas, trifluormetoksigrupe, fenilas, fenok-
sigrupé, aminogrupé arba CH;0,C.C=CH.OCH;; G vyra H,
halogenas, C,-C,-metilas, nitrogrupé, arba D ir G, ba-
dami greta vienas kito, sudaro benzolo arba piridino
ziedg su sglyga, jei A, B, D, E ir G visi yra H, tai X

néra deguonis.

Pagal kitg i8radimo aspektg pateikiami (Ib) formulés

junginiai:

D A

X
¢ |
AN 0 — N
(Ib)
C\_ .
- CH302C Cd.OCH3

kur D ir G nepriklausomai vienas nuo kito yra halo-
genas, C;-C4-alkilas, C,-C,~alkoksigrupe, trifluorme-
tilas, nitrogrupe, cianogrupe, fenilas, fenoksigrupe,
NHCOR®, NHSO,R®, NR'R®’, kur R®-R® reiksmés nurodytos

~auks8c¢iau; ir A yra halogenas, C,-Cj-alkilas, C,;-C4-al-

koksigrupe, trifluormetilas, nitrogrupe, .cianogrupée,
acetilas arba fenoksigrupe.

Ypatingai geri yra tie (Ib) formules junginiai, kur D
yra vandenilis, G yra 2- arba 3-chloras, 3-bromas, 2-
arba 4-metoksigrupeé, 3- arba 4- nitrogrupe, 2- arba
3-cianogrupé, 3- arba 4- fenoksigrupé, o A yra van-
denilis arba D ir G abu yra vandenilis, o A yra 4- arba

6-bromas, 4- arba 6-acetilas.

Pagal dar vieng 18 iSradimo aspekty pateikiami (Ic)

formulés junginiai:
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(Ic)

CH,0,C CH.OCH

372 3

kur Z yra piridinilas, pirimidinilas, triazinilas, pi-
razinilas, piridazinilas, chinolinilas, benzoksazo-
lilas, benztiazolilas, tienilas, chinoksalinilas, tia-
zolilas, izochinolinilas, chinazozolinilas, purinilas,
oksazolilas, tiadiazolilas, oksadiazolilas, furilas,
pirolilas, tienopirimidinilas, kiekvienas 1§ kuriy
galimai pakeistas halogenu, C,-C,y~alkilu, C,-C,-al-
koksigrupe, C,-Cs-alkiltiogrupe, halogenu (C;-C4)alkilu
(ypa& trifluormetilu) cianogrupe, nitrogrupe, COOR7,
fenilu, fenoksigrupe, C,-C,~alkanoilu ir CONR%@, kur R’
ir R nepriklausomai vienas nuo kito'yra H arba C,-C,-
alkilas; ir ju N-oksidai; X = O, S, NH, N(CH;), S0,0,
CH, CH,CH,, OCH,CH,0, CH(OH), CONH, CO; A ir B nepri-
klausomai vienas nuo kito yra H, halogenas, C;-C,-al-
kilas, C,-C,~alkoksigrupé, cianogrupe, nitrogrupe, halo-
gen(Cl—C4)alkilas, (ypa¢ trifluormetilas) arba halo-
gen(C,-C,) alkoksigrupé (ypal trifluormetoksigrupe); o E

yra H arba halogenas.

Konkre&iau, geresni 3iuo aspektu yra tie (Ic) formules
junginiai, kur' X = 0O, S, OCH,, S0,0, CH,;, CH; O, CONH
arba CON CON(CH;), Z yra piridin-2-ilas, pirimidin-2-
ilas, pirimidin-4-ilas, pirimidin-5-ilas pirazin-2-
ilas, piridazin-3-ilas, 1,3,5-triazin-2-ilas, tien-2-
ilas, pirol-2-ilas, chinolin-2-ilas, chinoksalin-2-
ilas, 1,2,4-triazol-1-ilas, triazol-4-ilas, benztiazol-

2-ilas arba bezoksazol-2-ilas, kiekvienas 1§ kuriy gali




10

15

20

25

30

35
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biti pakeistas halogenu, trifluormetilu, C,-C4-alkilu,
C,-C,~alkoksigrupe, cianu arba nitrogrupe, ir ju N-

oksidai, o A,B,E- visi yra vandenilis.

Pagal dar vieng iJ iSradimo aspekty pateikiami (Id)

formulés junginiai:

A B

(1Id)

' ' C. .
) ’v///// §§§§
CH,0,C CH.OCH

3

kur X, A, B, D, E ir G yra paZyméti (Ia) formuléje, o
taip pat, kur X = 0, A, B, D ir E visi yra vandenilis.

(Id) formulés Jjunginiy tarpe geriausi yra tie Jjun-
giniai, kur X = O, CH,0, SO0, o A, B, D, E ir G - visi

yra vandenilis arba D yra 2- arba 4-nitrogrupée.

Ir pagal dar vieng i3 i3radimo aspekty pateikiami (Ie)

formulés junginiai:

§§§> : (Ie)

: H.OCH
CHBOZC CH.O 3

kur 2, X, A, B ir E yra pazyméti (Ic) formuléeje.

Geriausi i3 -(Ie) formulés Jjunginiy yra tie, kur Z yra
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pirimidin-2-ilas arba pirimidin-5-ilas, X = O, o A, B,

ir £ visi yra vandenilis.

ISradimas iliustruojamas junginiais, kurie pateikti 1,
2, 3 ir 4 lentelése. Visose 1, 2, 3 ir 4 lentelése me-

til-3-metoksipropenocato grupé yra (E) -konfiguracijos.




10

1 lentele

Ny A B[ l j»f
o N Z
* L

CHA0,C

12
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/Oa‘l 3

Jungi-
nio Nr.

Olefini-
nis’

Lyd.
temp.(OC)

10
11
12
13
14
15
16

17

S
S0
S0,

NH
NCH,4
NCH,CH,
NCOCH,
NCH (CH,;) ,
CH,

CH (CHs)

C (CHs),
co
C:CH,
C:C(CH,),
CH,CH,
CH (CH,) CH,

CH,CH (CH;)

7.42
Nematoma
Nematoma

7.44

7.44

~]

.49

Derva

Derva

Vaskas

Vaskas

Derva

50-54

Derva

Derva

Derva
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" 771 lentelé (tesinys)

J.ungi— X G B E Olef'ixixi— Lyd.o
nio Nr. nis temp. ("C)
18 (E)-CH:CH H H| H 7.49 Derva

19 (E) —C(CH,) :C (CH,) H H | H

20 C:C H H | H

21 OCH, H H | H 7.46 Derva
22 OCH (CH,3) H H| H

23 CH,0 H H | H 7.44 " 84
24 - CH(CH3)0 H H | H 7.39 99-102
25 SCH, H H H 7 l. 47 Derva
26 SCH (CH,3) H H | H

27 S(O)CH, H H | H 7.48 82-86
28 * S (0) CH) CH,) H H | H

29 S (0) ,CH, H H| H 7.48 | 140-144
30 | s ,CH (CH,) H H | H

31 CH,S H H|H

32 CH(CH5) S H HI|H

33 CH,S (0) H | H

34 CH (CH;) S (0) H H| H

35 CH,S (0), H H|H

36 CH (CH;) S (0), H H{|H

37 NHCH, H H | H

38 N (CH;) CH, H H | H 7.44 Derva
39 N (COCH,) CH, H H | H

40 NHCH (CH;) H H | H

41 | N(CH,)CH (CHy) H H|H




LT 3673 B

14
) -1 lentelé (tesinys)

J-ungi— X G B Olef.iixi~ Lyd.0

nio Nr. nis temp. (C)
42 | N(COCH;) CH (CH,) H H
43 CH,NH ﬂ H H
44 CH,N (CH;) H H
45 CH,N (COCHj,;) H H
46 CH (CH;3) NH H H
47 CH (CH;) N (CH,) H H
48 | CH(CH;) N (COCH;) H H
49 Co, H H 7.46 94-95
50 0,C H H 7.47 Alyva
51 S0,0 H H 7.40 Derva
52 0S80, H H
',53 Co.CO H H
54 COCH, H H
55 COCH (CH3) H H
56 CH,CO H H
57 CH (CH;3) CO H H
58 CH (OH) CH, H H
59 CH (OH) CH (CHj3) H H
60 CH,CH (OH) H H
61 CH (CH;) CH (OH) H H
62 CONH H H 7.46 Derva
63 CON (CHs) H H
64 CON (CH,CH,CH,) H H
65 CON (CHO) H H




LT 3673 B

15
1 lentelé (tesinys)
J'ungi— X G A E Olefirgi— Lyd -
nio Nr. nis temp. (C)
66 CON ('COCH3) H H H
67 NHCO H H H 7.40 Derva
68 N (CH;3) CO H H H 7.43 Derva
69 N (CH,CH;) CO H H H
70 N (CHO) CO H H H
71 N (COCH;) CO H H H
72 CSN (CHj) H H H
73 CSNH H H H
74 NHCS H H H
75 N ((£H3) Cs H H H
76 SO,NH H H H
77 SO,N (CH3). H H H
78 NHSO, H H H 7.43 Alyva
79 N (CH;) SO, H H H
80 N (CH,CH;) SO, H H H
81 CS, H H H
82 S,C H H H
83 COS H H H 7.38 87-91
84 éCO H H H 7.50 Derva
85 (E)-N:N H H H
86 (E)-N:CH H H H |7 49 gr-| Derva
ba 7.50
87 (E) -N:C(CH3) H H H
88 (E)-CH:N H | H K




1- lentelé (tesinys)

16
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Jungi-
nio Nr.

@)

Olefini-
nis®

Lyd.
temp. (°C)

89
90
91
92
93
94
95
96
97
98
99

100
101
102
103
104
105
106
107
108
109
110

111

(E) -C (CH;) :N
CH,CH,CH,
CH (CHs) CH,CH,
CH,CH (CH;) CH,
CHZCH2¢H(CH3)
OCH,CH,
CH,OCH,
CH,CH,0
SCH,CH,
S (0) CH,CH,
S (0) ,CH,CH,
| CH5SCH,
CH,S (0) CH,
CH,S (0) ,CH,
CH,CH,S
CH,CH,S (0)
CH,CH,S (0) ,

(E) -CH:NNH

" (E) -C (CHj) :NNH

(E) ~CH:NN (CH,)
(E) -NHN: CH
(E) -NHN: C (CH,)

(E) -N (CH;) N:CH

7.48

7.50

Alyva

121.5-
123.5
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1 lentelé (tesinys)
Jungi- X D G Olefiili— Lyd.
nio Nr. nis terp. (°C)
112 CH,CONH H H
113 |CH(CH,)CON(CH;)| H | H
114 |[CH(CH;)CON(CH;) | H H
115 (E) -CH:CHCH0 H H 7.47 Derva
116 COCH,CH,0 H H
117 CH, H H
trans C{——é-l
118 o) H H
trans CH—CH
119 0 2-C1 | H 7.48 51-54
120 0 3-C1 | H 7.48 Derva
121 0 4-C1 | H
i22 0 2-F | H 7.50 Derva
123 0 3-F H 7.51 Derva
124 0 4-F H 7.35 Derva
125 0 2-CH; | H 7.51 Derva
126 0 3-CH; | H 7.49 Derva
127 0 4-CH, | H 7.49 | Derva
128 0 2-CHO| H 7.46 Derva
129 0 3-CHQO| H 7.48 Derva
130 @) 4-CHO| H 7.48 Derva
131 0 2-NO, | H 7.47 Derva
132 0 3-NO, | H 7.49 Derva
133 0 4-NO, | H 7.44 67-71
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1 lentelé (tesinys)
Jungi- % D G A B E Olefir+1i- Lyd.
nio Nr. nis temp. (°C)
134 0 2-CN H H|H]|H 7.51 108-110
135 0 3-CN H H}|H|H 7.51 Derva
136 0 4-CN H H H H
137 0O 2-Br H H H H
138 o) 3-Br H H|H/|H 7.48 Derva
139 0 4-Br H H H H
140 0 2-CF, H H|H|H
141 0 3-CF,4 H H|H|H| 7.49 Alyva
142~ 0 4-CF, H H|H|H
143 0 2-C¢H:0 H H|H|H| 7.46 Derva
144 o) 3-CgHsO H H{H|H]| 7.48 Derva
1145 0 4-C¢H:0 H H|H]|H 7.50 Derva
146 O |2-CH,CHO| B H| e | oH
147 O |3-CH)CH,0| H H|{HI|H
148 0 4-CH,CH,0 H H|H|H
149 0 2-CgHs H H|H|H
150 0 3-CeHg H H| H|H 7.50 Derva
151 0 4-CgHy' H H|H|H
152 0 2-Cl 3-C1 | H| H | H
153 0 2-Cl 4-C1 | H | H | H
154 0 2-Cl 5-C1 | H | H | H
155 0 2-Cl1 6-Cl H| HJ|H
156 O 3-Cl1 4-C1 H H H
157 0 3-Cl 5-Cl1 H|H|H 7.53 Derva
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1 lentelé (tesinys)
J uncxgi"— X D G A Olef ixli— Lyd.
nio Nr. nis temp. (°C)
158 0 2-Cc1 |3-cHO | H
159 o) 2-C1 | 4-CH;0 H
160 0 2-Cl1 | 5-CH H
161 0 2-C1 | 6-CH0 H
162 0 3-Cl | 4-CHO H
163 0 3-Cl1 5-CH;0 H
164 0 2-CH{0 3-Cl1 H
165 0 2-CH O | 4-C1 H
166 0 2-CH,0 | 5-Cl H
167 0 3-CH0 4-Cl1 H
168 0 - 4 H
169 0 ¢~ - H
170 0 H H 2-F
171 0 H H 4-F 7.51 Derva
172 0 H H 5-F
173 0 H H 6-F
174 0 H H 4-C1
175 0] H H 5-Cl1 7.41 Derva
176 0 H H 4-CH,
177 0 H H 5-CH, 7.47 Derva
178 0 H H 4-CH40
179 0 H H 5-CH50 7.42 Derva
180* 0 H H 4-Br 7.47 Derva
181 0 H H 5-Br
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1 lentelé (tesinys)
Jungi- X D G A B B Olei.f irzi— Lyd 2
nio Nr. nis temp. (C)
182 0 H H| 4-CF, H H
183 0 H H| 5-CF; | H H
184 0 H H| 4-No, H H
185 0 H H| 5-NO, H H
186 0 H H 4-CN H H
187 ) H H 5-CN H H
188 o) H H 4-F 5-F H
189 0 H H 4-C1 5-Cl}| H
190 6] H H 4-F |5-C1l| H
191 0 H |H| 4-C1 |5-F| H
192 0 H | ®|4-cEo |5-ci1| H
193 0 H H| 4-CHO0 | 5-F | H
194 0 H H H H | 5-F
195 o] H H H H |6-Cl
196 (E) -N:N H H | 4-CH{O H H
197 | (E)-N:N H H |4-CHCHO| H H
198 CH,0 2-Cl H H H H
199 CH,0 3-C1 | H H H H
200 CH,0O 4-C1 | H H H H
201 CH,0 2-F | H H H ' H
202 CHO | 3-F |H H H H
203 CH,0 4-F | H H H H
204 CH,0 2-CH; | H H H H 7.25 |108-110
205 CH,0 | 3-CH; | H H H H 7.24 | Derva
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~ 71 lentelé (tesinys)

Jungi- % D G A Olefir:i— Lyd.
nio Nr. nis temp. (°C)
206 CH,0 4-CH, H | H 7.40 88-90

207 CH,0 2-CH)0 H| H

208 CH,0 3-CH;0 H H 7.39 Derva
209 CH,0 4-CH;0 H| H

210 CH,0 2-NO, H | H

211 CH,0 . 3-NO, H | H

212 CH,0 4-NO, H | H 7.42 109
213 CH,0 2-CN H | H

214 CH,0 3-CN H|H 7.41 | 89-92.5
215 CH,0 4-CN H | H

216 CH,0 2-Br H | H 7.41 78-80
217 CH,0 3-Br H H 7.45 Derva
218 CH,0 4-Br H | H 7.4 86-88.5
219 CH,0 2-CF, H| H

220 | cmo | 3-cr, | B | H nematoma| Derva
221 CH,0 4-CF, H | H

222 CH,0 2-C¢HO | H | H

223 CH,O 3-C¢HgO H | H

224 CH,0 4-CHO | H | H

225 CH,0 | 2-CH,CH,0 | H | H

226 CH,0 | 3-CH,CH,O | H | H

227 CH,0 | 4-CHCH,O | H | H

228 CH,0 2-CeHs H | H

229 CH,0 . 3-CgHs H| H
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22
1 lentelé (tesinys)
J'ungi— X D e A B E Olefirli— Lyd.o
nio Nr. nis temp. (C)
230 CH,0 | 4-C¢Hs H H H H |nematoma| Derva
231 CH,0 2-Cl | 3-Cl H H H

232 CH,0O 2-Cl 4-Cl H H H

233 | cmo | 2-c1 | 5-Ccl | H | H | H

234 | cmo | 2-c1 | 6-c1 | H | ‘H | H
235 | cmo | 3-c1 | 4-cl | H | H | H
236 | cmo | 3-cl | 5-c1| H | H | E
237 | cmo | 2-cl |3-CHO| H | H | H
238 | cmo | 2-c1 |4-cHo| H | H | H .\»
239 | cHo | 2-C1 s-cuo| H | H | H
240 | cHo | 2-c1 |6-cHG| ® | H | H

241 | cHo | 3-c1 |4-cHO| H | H | H

042 | cHoO | 3-Cl |5-CHO| H | H

H
243 | cHoO |2-CcHO| 3-CL | H | H | H
244 | CH0 |2-CHO| 4-Cl | ®H | B | H
045 | cHO |2-CHO| 5-Cl | H | H | H
246 | cHoO |3-cHO| 4-C1 | H | H | H
247 | CHO - H | H| H 7.42 |100-102.5

-6~
248 | CHO - - H | H| H 7.42 102-106
H

249 | CHO H 2-F| B | H
250 | CHQ H H |4-F| H | B
251 | CHO | H H |5F| H | H
2520 |cmo| B | B |6-F| H | B

253 | CHO H g {a-cll #B | H
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1 lentelé (tesinys)
Jungi- % D G a B B Olefir}i— Lyd.
nio Nr. nis tenmp. c)
254 | CHO H H|S5ClL| H H
255 | CH,0 H H|4-CHy| H H
256 |CH,0 H H|S5-CH;| H H
257 CH,0 H H |4-CH:0 H H
258 | CH0 H H |5-CH 0| H H
259 | CHO H H| 4-Br | H H
260 | CH,0 H H|5-Br| H H
261 | CH0 H H|{4-CFy| H H
262 | CHO H H|S5-CFy| H H \
263 |CHO|  H H|4a-No,| B | H
264 | CH,0 H H|5-NO,| H H
265 CH,0 H H | 4-CN H H
':’/266 CH,0 H H|s5-Ccn| H H
267 | CHO H ‘H| 4-F | 5-F| H
268 | CH,0 H H| 4-cl |5-Cl| H
269 | CHO H | 4-F |5-c1| H
270 CH,O H H{ 4-Cl | 5-F H
271 | CH0 - H H |4-CH0|5-C1| H
272 |CHO|  H H |4-CH 0| 5-F | H
273 | CHO H H H H |5-F
274 |CH,O H H H H |6-Cl
275 O | 4-NH.COCH; | H H H H
276 0 | 4-NH.SO,CeHs | H H H H
277 ) 4-NH.COCeHs | H H H H
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1 lentelé (tesinys)
Jungi- X D G A Olef ir+1j.— Lyd.
nio Nr. nis temp. (C)
278 0 4-NH.SO,CH;| H H
279 0 4-N(CH;), | H H
280 | 50,0 | 4-NH.COCH; | H H
281 S0,0 3-NO, 4-Cl| H
282 | (E)-N 4-Cl H | 4-HO 7.38 | 143-144
283 S0,0 2-Cl H H 7.37 Derva
284 S0,0 3-Cl H H 7.45 Derva
285 S0,0 4-C1 H H 7.45 53-59
286 S0,0 2-F H H
287 | 50,0 s | u | =
288 | SO0 4-F H H 7.45 Derva
289 | 00 2-CH, H H
290 | 0,0 3-CH, H H 7.34 | Derva
291 S0,0 4-CH,4 H H 7.38 70-76
292 | S0,0 2-CH0 H H
293 | S0,0 3-CH,0 H H
294 | 0,0 4-CH,0 H H 7.39 | 96-97
295 S0,0 2-NO, H H 7.40 Derva
296 | S0,0 3-N0, | H | H 7.41 |90-93.5
297 S0,0 4-NO, H H
298 80,0 2-CN H H
299 | s0,0 3-CN H H
300 0,0 4-CN H H
301 | S0 2-Br H H
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1 lentelé (tesinys)
J_ ungi- X D G B E Olef irii— Lyd .
nio Nr. nis teamp. (C)
302 S0,0 3-Br H H H
303 S0,0 4—Br H H H
304 | SO0 2-CF,4 H H | H
305 S0O,0 3-CF, H H H
306 SO0 4-CF4 H H H
307 | SO,0 2-CgHs0 H H | H
308 |-SO0 3-C¢HO H H H
3Q9 S0,0 4-CzHO H H H
310 S0,0 | 2-CH;CHO H H H
311 | S0,0 | 3-CH;CHO H H | H
312 | S0,0 | 4-CH;CHO H H | H
313 S0,0 2-CgHg H H H
314 S0,0 3-Cg¢Hs H H H
315 S0,0 4-CgHg H H H
316 | SO0 2-Cl 3-Cl1 H | H
317 S0,0 2-Cl 4-Cl1 H H
318 S0,0 2-Cl 5-Cl H H 7.53 Derva
319 S0,0 2-C1 6-Cl H H
320 S0,0 3-Cl 4-Cl H | H
321 SO0 3-Cl 5-Cl1 H H
322 S0,0 2-Cl 3-CH;0 H H
323 S0,0 2-Cl 4-CH50 H H
324 S0,0 2-Cl 5-CH50 H H
325 S0,0 2-Cl 6-CH{0O H H
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) 1 lentelé (tesinys)
qungi— X - D G A B E Olefirzi—- Lyd.o
nio Nr. nis temp. (C)
326 | so,0 | 3-Cl1 |4-CH0| H H | H
327 | so,0 | 3-cl |5-CH0| H H | H
328 | S0,0 | 2-CH0 | 3-Cl H H | H
329 | s0,0 | 2-CH0 | 4-Cl H H | H
330 | S0,0 | 2-CHO | 5-Cl H H | H
331 | s0,0 | 3-CH0 | 4-Cl H H | H
332 | S0,0 4 - H H|H| 7.34 Derva
333 | S00 4 4 H H |B| 7.35 | 98-100
334 | s0,0 ' H H 2-F | H | H
335 | SO0 H 'y 4-F | H | H
336 | s0,0 H H 5s-F | H | H
337 | s0,0 H H 6-F | H | H
338 S0,0 Cw H a-c1 | H | H
339 | S0,0 H H 5-C1 | H | H
340 | S0,0 H H 4-CH; | H | H
341 | SO0 H H 5-CHy | H | H
342 | SO0 H H 4-CH, | H | H
343 | s0,0 - H H 5-CH; | H | H
344 | SO0 H H 4-Br | H | H
345 | S0,0 H H 5pr | B | H
346 | SO0 H H 4-CF,| H | H
347 S0,0 H H 5-CF;| H | H
348 | S0,0 H H 4-NO, | H | H
349 | s0,0 H H 5-NO, | H | H
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1l lenteleé (tesinys)

Jungi- X D G A B E Olefirzi— Lyd.
nio Nr. nis temp. (°C)
350 S0,0 H H 4-CN H H

351 | 80,0 | H H | 5-cN | H | H

352 S0,0 H H 40F | 5-F | H

353 S0,0 H H 4-C1 |5-Cl| H

354 | s0,0 H H 4-F |5-C1| H

355 S0,0 H H 4-C1 | 5-F | H

356 S0,0 H H | 4-CHO |5-C1] H

357 S0,0 H H | 3-CHO | 5-F | H

358 S0,0 H H H H |5-F

359 S0,0 H H H H |6-Cl

360 [CH(CH,)| H H H H | H| 7.44 | Derva
361 o) 3-C1 | H | 4-C1 | H H

362 0 3-CH0 |4-C1]| 5-F H | H

363 | CHO 4-F H |5-CHp | H | H

364 S0,0 | 3-CH; | H 4-F H H

365@ 0 H H |4-CH,0| H | H | 7.43 | 90-92
3660 0 H H |6-cH,00| H | H | 7.5 | 82-85
367+ 0 H H | 6-Br | H | H | 7.45 | Derva
368 0 H H I5-C¢HO| H | H 7.46 Derva
369 | SO0 | 3-NH, | H H H | H| 7.43 | 88-92
370 |CocH0| H H H H | H | 7.47 | 49-52
371 | OCH, |4-CHO| H H H | H | 7.49 | 66-69
372 | OCH, |3-CHO| H H H | H | 7.47 | Derva

373 | ocH, | 3

<1

CN H H H H .48 71-75
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1 lentelé (tesinys)

J'ungi— X D G A B Olefir}ri— Lyd.0

nio Nr. nis temp. (C)
374 OCH, 4-CN H H H 7.48 Derva
37.5 OCH, 4-NO, H H H 7.48 108-110
376 OCH, 2-Cl1 H H H 7.46 83-87
377 OCH, . |2-CH 0| H H H 7.48 Derva
378 OCH, 2-CN H H - | H 7.47 95-10
379 (E)-N:N| 4-Cl H 4-CH O H Nematoma 61
380 CH (OH) H H H H 7.45 Derva
381 OCH, | 2-N0, | H H H 7.48 Derva
382 OCH, 3-NO, H H H 7.48 .Derva
383 | ocH, | 3-Br | H B |m 7.47 | Alyva
384 OCH, 3-Cl1 H H H 7.40 Alyva
385 OCH, |3-C(HO| H H H 7.47 Alyva

386 OCH, . | 4-Cl H H H 7.47 72-76
387 | S(O)CH,| 4-Cl H H H 7.42 105-11
3k88 S(0),CH,| 4-Cl H H H 7.47 |1126-130.5
389 OCH, 2-Br H H H 7.46 87.5-9
390 0 2-NO, |4-No,| H H 7.46 54-57
391 0 2-Me |3-Me H H 7.50 Derva
392 O 2-Me |4-Me H H 7.51 Derva
393 0 2-Me [5-Me H H 7.50 Derva
394 0 2-Me | 6-Me H H 7.50 Derva
395 0 3-Me |4-Me H H 7.50 Derva
396 0 3-Me |5-Me H H 7.51 Vaskas
397 OCH, 4-Br H H H 7.47 Alyva




LT 3673 B

29

1 lentelé (tesinys)

Jungi- X D G Olefir:i— Lyd.

nio Nr. nis temp. (°C)
398 CO,CH, H H 7.47 Derva
399 SCH, 2-Cl H 7.47 74-78
400 SCH, 4-NO, H 7.48 Derva
401 S (O)CH, 2-Cl H 7.60 Derva
402 S (0),CH, 2-C1 H 7.59 Derva
403 | (E/Z)-CH=CH'| 4-NO, |H 7.49 | Derva
404 | PH, PCH,Br" H H 7.40 | 176-177
405 CH,0 4-tert-C,Hy| H 7.31 Derva
406 CH,0CO H H 7.46 Derva
407 CH,NHCO H 7 H 7.41 Derva
408 CH,SCO H H 7.45 Derva

409 0,C 3-NO, H 7.50 Derva

| 410 OCH,0 4-Cl H 7.47 Alyva
411 S (0)CH,0O H H 7.47 Alyva
412 COCH (CH5)0 H H 7.45 Alyva
413 | (E)-CH,ON:CH H H 7.49 Derva
414 | (Z)-CHON:CH H H 7.46 Derva
415 (CH,) 50 H H 7.48 Alyva
416 (CH,) ,0 H H 7.47 Alyva
417 (CH,) 0 H H 7.48 .| Alyva
418 (E)-N:N 4-0H H 7.50 Alyva
419 (E) -N:N 4-CH,0 H 7.49 Derva
420 CO .NH 2-Br H 7.49 Puta
421 CO.NH 3-Br H 7.47 Puta
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1 lentelé | (tesinys)

Jungi- X D ¢l alBlE Olefir}ri— Lyd .
nio Nr. nis tep. (C)
422 CO .NH 3-CH;0 H|{ H |H|H 7.48 Puta
423 OCH,CH,0 . H H| H |H|H 7.45 Derva
424 S0,0 -4 4| H |H|H| 7.29 Derva
425 SCH,0 H H| # |a|lu| 7.47 | Alyva
426 CH,Q 2-(CHO,C-| H| H | H|H| 7.40 ar- Derva

C=CH.OCH,) ba 7.52
427 SO0 4-CF30 H| H | H| H |nematoma | Derva
428 S0,0 2-CH0,C |H| H |H|H]| 7.41 Derva
429 | CH,CH,CH (OH) H H{ H |H|H
430 (E) -CH,CH=CH H H| H]H|H
431 C (CH;) (OH) H H]l HjHJH
432 CH (OH) 2-Cl H| H]H|H
‘433 | cH(OR) a-c1 |m| u |u|H| 7.40 | 64-65
434 CH (OH) 2-CH50 H| H{H|H
435 CH (OH) 3-CF; H| H|HI|H
436 CH (OH) 3-CN H| H |H|H
437 CH (OH) 4-NO, | H{ H|H}|H
438 | CH,050, H Bl ® |H|H
439 CH,NHCO.NH | H H| H{H|H
440 CH,NH H H| H |H|H
441 OCO.NH H H| H |H|H
442 NHCO .NH H H| H |H|H
443 CH,0CO .NH H H| H |H|H 7.47 Derva
444 SO,NH 4-Br H| H |H|H
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1 lentelé (tesinys)

Jungi- X D G ale|E Olefirzi—- Lyd.

nio Nr. nis temp. (C)
445 CH,NH 3-CH, H |H|H|H
68 N (CH3) CO H H H| H|H 7.43 Dervé
433 CH (OH) 4-C1 H |[H|H|H 7.40 64-65
446 SO,NH 3-NO, H |H|H|H 7.46 55-57
447 NH é—Cl 4-C1{H| H | H 7.47 Derva
448 NH 4-CH,0 H H| H]|H 7.45 Derva
449 SO,NH 4-CH, H H| H|H 7.45 Derva
450 NHCO 2-CH;0 H |H|HJ|H 7.48 110-114
451 NHCO 3-C1 | H |H|{H|H| 7.40 ‘Derva
452 NHCO 4-C1 H H{ H]|H 7.40 164-165.5
453 | CH(OH) | 4-cH, | B |u|®|HB]| 7.45 Derva

1454 CH (OH) 2-CH; H H|H|H 7.45 Derva
455 CO | 2-CH, H H|HI|H 7.49 Derva
456 CH (OH) 4~E H HlH|H 7.45 Derva
457 CO 4-F H HjH{|H 7.48 Derva
458 NHCO 2-0OH H H}| H{H 7.41 138-138.5
459 NHCO 2-CN H H| H| H 7.49 Derva
460 0 2-CN |6-CN|H| H | H 7.59 Derva
461 NHCO 2-Cl H [B|{H|H 7.47 134.5-136

I lentelés isSnasos:

+ Cheminis beta-metoksipropencato grupés olefininio

protono singleto poslinkis (mln' nuo tetrametilsilano).
Jei néra kituy nurodymy, CDCl; tirpiklis.

® D ir G pakaitai kartu sudaro kondensuota Zieds.
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" fokiu bidu junginiu Nr. Nr. 168, 169, 247, 248, 332 ir

333 formules:

X Junginio Nr.

0 168
CH,0 247
S0,0 | 332
‘; . \X
o
—_— CH
CH30,C T O /O 3
C
H
X Junginio Nr.
0 169
CH,O 248
S0,0 333

Junginio Nr. 424 formulé:
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*4+ Kiekvienu atveju rodo, kad junginio struktira gali
bati apkeista. Taip, pavyzdZziui, Jjungini Nr. 180 cha-
rakterizuojantys duomenys gali priklausyti junginiuil
Nr. 367 ir. atvirk3&iai. Tas pats tinka Jjunginiams
Nr. 365 ir 366.

# (E):(Z) santykis = 85:15 (pavyzdys 20)

Ph yra fenilas.
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2 lenteleé |
A
Z2—X o)
D
C'H302 C '
-
H
Jungi- QOlefini- |Lyd. temp
nio Nr. Z X A|B nis’ c)
1 Piridin-2-ilas 0 H|H 7.48 Derva
2 |piridin-2-ilas s |ulH
3  |Piridin-2-ilas | N(CH) | H | H
4 Piridin-2-ilas 0L H|H
5 Piridin-2-ilas CHCH, | H| H
 "6 Piridin-2-ilas OCH, | H| H 7.48 Derva
7 Piridin-2-ilas CHPO H|H 7.47 Derva
8 Piridin-3-ilas 0 H|H 7.48 Derva
9 Piridin-3-ilas S H|H
10 |Piridin-3-ilas N(CH;) | H | H
11 Piridin-3-ilas 0,0 H|H
12 Piridin-3-ilas CI-IZ‘CH2 H|H
13 |Piridin-3-ilas OCH, H|H
14 |Piridin-3-ilas CHLO H|H 7.49 Derva
15 |Piridin-4-ilas 0 H{H 7.48 Derva
16 |Piridin-4-ilas S H|H
17 |Piridin-4-ilas N(CH;) | H | H
18 |Piridin-4-ilas 00 H|H
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2 lcontelé (tesinys)
Jungi- Olefini- |Lyd. temp
nio Nr. 2 X nis’ (c)
19 Piridin-4-ilas CH,CH,
20 Pyridin-4-ilas OCH,
21 |Pyridin-4-ilas CH,0 7.48 Derva
22 Pyrimidin-2-ilas 0 7.38 Derva
23 Pyrimidin-2-ilas S 7.49 Derva
24 Pyrimidin-4-ilas N (CH,)
25 Pyrimidin-4-ilas 00
26 Pyrimidin-5-ilas CH,CH,
27 Pyrimidin-5-ilas CHO |
28 1,2,4-Triazin-3-ilas OCH,
29 1,3,5-Triazin-2-ilas 0
30 Pyrazin-2-ilas o) 7.49 Derva
31 Pyrazin-2-ilas S
32 Pyrazin-2-ilas N (CHj)
33 Pyrazin-2-ilas SO0
34 Pyrazin-2-ilas CH,O
35 Pyridazin-3-ilas 0 7.49 Derva
36 |Pyridazin-3-ilas S
37 |Pyridazin-3-ilas SO0
38 Chinolin-2-ilas 0 7.43 109-110
39 |Chinolin-2-ilas CHO
40 |Chinolin-3-ilas 0
41 |Chinolin-3-ilas SOL
42 Benzoksazol-2-ilas 0
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2 lentelé (tesinys)
e : o [ ]s] s e S
43 |Benzoksazol-2-ilas S H}{H|H
44 Benzoksazol—2r—i las N(CHy;) | H| H| H
45 |Benzoksazol-2-ilas oL H|H|H
46 |Benztiazol-2-ilas CHCH, | H| H| H
47 |Benztiazol-2-ilas OCH, H|H|H 7.49 Derva
48 |Benztiazol-2-ilas CHLO H|{H}|H
49 |Tien-2-ilas CHPO H}H|H
50 |[Tien-2-ilas | CHCH, | H | H H
51 Tien-3-ilas . 0 H|H|H
52 Tien-2-ilas 300 H|{HjH 7.40 Derva
53 |5-CF;-Piridin-2-ilas 0 H{H|H 7.49 Alyva
: 54 |5-CFy-Piridin-2-ilas S H|H|H

55 |5-CFy-Piridin-2-ilas CHO H|H|H

56 3-F-Piridin-2-ilas o) H|H|H
57 3-Cl-Piridin-2-ilas 0 H{H|H 7.48 84-87
58 |4-BrPiridin-2-ilas 0 H|u|H| 7.49 | Alyva
59 |5-CH;-Piridin 0 H{H|H
60 |6-CHQ-Piridin-2-ilas 0 H|{H|H
61 2-F-Piridin-3-ilas 0 H{HIH
62 |3-CFy-Piridin-4-ilas 0 H|H|H
63 |4,6-di-F-Piridin-2-
ilas 0 H{H|H
64 |3-NO,-5-CF;-Piridin-2-
ilas 0 H|H]H
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2 lentelé (tesinys)
Jungi- Olefi-| Lyd.
nio Nr. 2 X A B E ninis’ temp
(C)
65 |5~ (CHO,C)-Piridin-2-
ilas O H H H 7.49 | Derva
66 3-CH3~Piridin-2-
ilas @) H H H
67 4-CH;-Piridin-2-ilas O H H H
68 6-CH;-Piridin-2-ilas 0 H H H
69 5- (CN) -Piridin-2-ilas | O H H H 7.49 | Derva
70 |3-C1-5-(CHO) -1, 3, 5-
triazin-2-ilas 0 H H H
71 Piridin-2-ilas 0 2-F H H
72+ {Piridin-2-ilas O | 4-CL H H
} 73 |Piridin-4-ilas O | 5-CH; H H
/ 74 Piridin-4-ilas O | 4-CHPD H H
75 |S-CF3-Piridin-2-ilas | O | 5-CN H H
76 5-CFy-Piridin-2-ilas 0 4-F | 5-CHQ| H
77 Pirimidin~-2~ilas 0 H H 5-C1
78 Pirimidin-2-ilas 0 H H 6-F
79 |Benzoksazol-2-ilas O | 4-CFP H 5-F
80 Benzoksazol-2-ilas O | 5-NO, H H
81 1,2,4-Triazol-1-ilas | CH, H H H 7.48 | Derva
82 1,2,3,-Triazol-1-ilas | CH, H H H
83 Benztiazol-2-ilas o) H H H 7.38 | Derva
84 3-Chlorochinoksalin- 117~
2-ilas 0 H H H 7.50 | 119
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2 lentelé (tesinys)
Jungi- Olefi- | Lyd. temp
nio Nr. Z X | A ) B | E |ninis'| (0
85 [Pirimidin-2-ilas OCH, | H H H | 7.49 Alyva
86 |3,5-di-Cl-1,3,5-tria-
zin-2-ilas o H H H | 7.52 Derva
87 Pirimidin-5-ilas 0 H H H | 7.47 Alyva
88 |3-Cl,5-(CHL)-1,3,5~
triazin-2-ilas 0 H | H H [ 7.50 Derva
89 6-Cl-Pirimidin-4-ilas o) H H H | 7.49 Alyva
90 5-Br-Pirimidin-2-ilas 0 H H H | 7.48 Derva
.91 |5-Cl-Pirimidin-2-ilas o) H| H| H | 7.48 Alyva
92 |Pirimidin-4-ilas 0 H| H H | 7.48 Alyva
93 |2,6,-Di-CHLO-Pirimidin-
- |4-ilas o | | H| H| 7.48 | Alyva
94 |2-C1-6-CH;-Pirimidin-4-
ilas 0 H| H H | 7.50 | 113-118
95 |2,6-Di-Cl-Pirimidin-4-
ilas ) o H H H | 7.50 | 113-115
96 2,5,6-Tri-Cl-Pirimi-
din-4-ilas 0 H H H | 7.49 Derva
97 2-Cl-Pirimidin-4-ilas 0 H H H * Alyva
98 |2-CH;-Triazol-4-ilas CHO | H H H | 7.48 Alyva
99 |Benzoksazol-2-ilas OCH, | #| H H | 7.50 Derva
100 |Pirazin-2-ilas OCH, | H H H 7.49 Derva
101 |6-Cl-Pirazin-2-ilas OCH, | H H H 7.49 Derva
102 |Chinolin-2-ilas OCH, | H H H , 7.49 Derva
103 |6-Cl-Piridazin-3-ilas |OCH,| H | H | H | 7.49 | Derva
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2 lentelé (tesinys)
wl DR

104 |Piridin-4-il, N-oksidas | OCH, | H H | 7.49 Puta
105 |5-CF;-Piridin-2-ilas OCH, | H H | 7.48 | Derva
106 |3-Cianopiridin—-2-ilas 0 H H | 7.48 Derva
107 |5-NO,~Piridin-2-ilas 0 H H | 7.49 Derva
108 |Pirimidin-2-ilas CHO0 | H H
109 |Pirimidin-2-ilas 0O | H H
110 |[Pirimidin-2-ilas NH H H | 7.50 | Derva
111 |Pirimidin-2-ilas N(CH;) | H H | 7.50 Derva
112 |Pirimidin-2-ilas CH, H H
113 |Pirimidin-2-ilas CH(OH)| H H | 7.47 Derva
114 |Pirimidin-2-ilas CHCH,| H H

115 |Pirimidin-4-ilas 0 H H
116 |Pirimidin-4-ilas CHO H H
117 |Pirimidin-4-ilas OCH, | H H
118 |Pirimidin-4-ilas NH H H
119 |Pirimidin-4-ilas S H H
120 [(Pirimidin-4-ilas CH, H H
121 |Pirimidin-4-ilas CH(OH)| H H
122 |Pirimidin-4-ilas CHCH, | H H
123 |Pirimidin-5-ilas 0L H H
124 |Pirimidin-5-ilas OCH, | H H
125 |Pirimidin-5-ilas NH H H
126 |Pirimidin-5-ilas N(CHy) | H H
127 |Pirimidin-5-ilas S H H
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2 lentelé (tesinys)
— : SNBSS
128 ([Pirimidin-5-ilas CH, H{ H]| H
129 |Pirimidin-5-ilas CH(CH)| H H H
130 |6-Chloropyridazin-3-
ilas 0 H| H| H| 7.50 | Derva
131 |6-Chloropyridazin-3-
ilas CHO | H | H | B
132 |6-Chloropyridazin-3-
ilas NH H| H| H
133 |6-Chloropyridazin-3-
ilas N(CH;) | H H| H
134 |{6-Chloropyridazin-3-
ilas ' CHOH)| H | H | H
13 5; Piridazin-4-ilas 0 H| H| H| 7.48 Derva
/136 |Piridazin-4-ilas OCH, | H| H| H
137 |Piridazin-4-ilas NH | H| H| H
138 |Piridazin-4-ilas 300 H H H
139 11,3, 5-Triazin-2—ilas NH H H H
140 |1,3,5-Triazin-2-ilas |N(CH,) | H | H | H
141 |1,2,4-Triazin-3-ilas 0 H H H
142 |1,2,4-Triazin-3-ilas NH H| H| H
143 j1,2,4-Triazin-3-ilas N(CH;) | H H H
144 |1,2,4-Triazin-5-ilas 0 H H H
145 |1,2,4-Triazin~5-ilas NH H H H >
146 |1,2,4-Triazin-6-ilas 0 H| H H
147 |1,2,4-Triazin-6-ilas N(CH;) | H H H
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Jungi-
nio Nr.

Olefi- |Lyd. temp
. .+ O,
ninis Q)

148
149
150
151
152
153
154
155
156

157
158
159
160
161
162
163

164

Pirimidin-2-ilas,N-

{oxide) cksidas

Pirimidin-4-ilas,1-N-

(oxide)oksidas

Pirimidin-4-ilas, 3-N-

(oxide)oksidas

Piridin-2-ilas,N-
(oxide)oksidas

Piridin-3-ilas,N-

(oxide)oksidas

Pirazin-2-ilas, 1-N-

(oxide) oksidas

Pirazin-2-ilas, 4-N-

(oxide)oksidas

Piridazin-3-ilas, 1-N-

(oxide)oksidas

Piridazin-3-ilas, 2-N-

(oxide) cksidas

Izochinolin-1l-ilas
Izochinolin-1-ilas
Izochinolin-1-ilas
Izochinolin-1-ilas
Izochinolin-1-ilas
Izochinolin-1-ilas
Izochinolin-1-ilas

Chinolin-4-ilas

NH
CH,0
OCH,

CH (OH)

00
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2 lentele (tesinys)
Jungi- Olefi~|Lyd. temp
nio Nr. z X A ninis’ (c)
165 |Chinolin-4-ilas NH | B
166 |Chinolin-4-ilas CHLO H
167 |[Chinolin-4-ilas OCH, H
168 |Chinolin-4-ilas CH{OH)| H
169 [Chinolin-4-ilas S H
170 |Chinolin-4-ilas 0,0 H
171 |Chinazolin-4-ilas 0 H
172 |Chinazolin-4-ilas NH H
173 |Chinazolin-4-ilas CHLO H
174 |Chinazolin-4-ilas =~ | OCH, | H
175 [Chinazolin-4-ilas CH(CH)| H
176 |Chinazolin-4-ilas S H
177 |chinazolin-4-ilas 00 | H
178 |7-Chlorochinolin-4-
ilas 0 H
179 |7-Chlorochinolin-4-
ilas S H
180 |7-Chlorochinolin-4-
ilas NH H
181 |Purin—6-ilas 0 H
182 |2-Chloropurin-6-ilas S H |
183 |2-Chlorochirin-6-ilas NH H
184 |5-NO,~Tien-2-ilas OCH, | H
185 |5-NO,-Tien-2-ilas @ H
186 [Tiazol-2-ilas CHO | H
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2 lentelé (tesinys)
Jungi- Olefi-{Lyd. temp
nio Nr. Z X A ninis’ c)

187 [Tiazol-2-ilas 0 H

188 [Tiazol-2-ilas NH H

189 |Tiazol-4-ilas CHO H

190 |Tiazol-4-ilas o) H

191 |Tiazol-4-ilas NH H

192 |Tiazol-5-ilas CHO | H '

193 |Tiazol-5-ilas O | H

194 |Tiazol-5-ilas NH H

195 |[Oksazol-2-ilas CHLO H

196 |Oksazol-4-ilas o] H

197 |Oksazol-5-ilas NH H

198 |5-CF5-1,3,4-Tiadiazol-

| 2-ilas 0 H

199 5-CF5-1,3,4-Tiadiazol~

2-ilas OCH, | H
200 4-C1-1,2,5-Tiadiazol-
3-ilas 0 H

201 0 H 7.49 | 115-116

202 NH H

203 N/ N(CH;) | H

L]
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2 lentelé (tesinys)
Jungi- Olefi-|Lyd. temp
nio Nr. Z X B ninis’ (°C)
204 |4-Cl-Pirimidin-2-ilas O H 7.49 | 77-79,5
205 |4-Br-Pirimidin-2-ilas o) H
206 |4-F-Pirimidin-2-ilas 0 H
207 |4-CHy-Pirimidin-2-ilas 0 H 7.49 95
208 |4-CHO-Pirimidin-2-ilas| O H 7.49 90
209 |4-CH,CHO-Pirimidin-2-
ilas 0 H
210 |4-NO,~Pirimidin-2-ilas 0 "
211 |4-Ciano-Pirimidin-2-
ilas - 0 H 7.49 46
212 |4-CFy-Pirimidin-2-ilas 0 H 7.50 | Alyva
213 |4-ClHs-Pirimidin-2-ilas 0 H
214 |4-CHO-Pirimidin-2- i
ilas 0 H
215 |5-F-Pirimidin-2-ilas 0] H
216 |5-CH;-Pirimidin-2-ilas 0 H 7.49 | 96-100
217 |5-CHO-Pirimidin-2-ilas 0 H
218 |5-CHCHO-Pirimidin-2-
ilas 0 H
219 |5-NO,~Pirimidin-2-ilas 0 H 7.49 | Derva
220 |5-Ciano~Pirimidin-2-
ilas 0 H
221 |5-CPFy-Pirimidin-2-ilas 0 H
222 |5-CHs-Pirimidin-2-ilas 0 H
223 |5-CHLO-Pirimidin-2-
ilas 0 H




LT 3673 B

45
2 lentelé (tesinys)
Jungi- Olefi-|Lyd. temp
nio Nr. 4 X E | hinis' c)
224 |4,5-Di-Cl-Pirimidin-2-
ilas O H
225 |4,6-Di-Cl-Pirimidin-2-
ilas 0 H
226 |4-Cl-6-CH;-Pirimidin-2-
ilas ) H
227 |4-C1l-5-CHLO-Pirimidin-
2-ilas 0 H
228 |2-F~Pirimidin-4-ilas 0 H
229 |2-Br-Pirimidin-4-ilas 0 H
230 {2-CHy-Pirimidin-4-ilas 0 H
231 |2-CHL-Pirimidin-4-ilas 0 H
232 |2-CH,CHO-Pirimidin-4-
: ilas 0 H
233 |2-NO,-Pirimidin-4-ilas 0 H
234 |2-CH;S-Pirimidin-4-ilas 0 H
235 |2-Ciano-Pirimidin-4- ’
ilas O H
236 |2-CF;-Pirimidin-4-ilas 0 H
237 |2-CHLO-Pirimidin-4~
ilas 0 H
238 |2-CHs-Pirimidin-4-ilas 0 H
239 |6-F-Pirimidin-4-ilas 0 H
240 |6-Br-Pirimidin-4-ilas 0 H
241 |6-CH;-Pirimidin-4-ilas C H
242 |6-CHL-Pirimidin-4-ilas 0 H
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2 lentelé (t;esinys)
Jungi- Olefi-|Lyd. temp
nio Nr. £ X A B E | ninis’ (°C)
243 CH3CHZO—Pirj_midin—4—
ilas . 0 H H H

244 |6-NO,~Pirimidin-4-ilas 0 H H H

245 |6-Ciano—Pirimidin-4-
ilas O H H H

246 6—CF3—Pirimidin—4—ilas 0 H H H

247 |6-CHLO-Pirimidin-4-

ilas 0 H H H

248 |6-CH-Pirimidin-4-ilas O | H H H
249 |5-F-Pirimidin-4-ilas’ ) H H H
250 |5-Cl-Pirimidin-4-ilas 0 H H| H
251 |5-Br-Pirimidin—-4-ilas 0 H H / H
252 |5-CHy-Pirimidin-4-ilas | O | H | H | H

253 |5-CHL-Pirimidin-4-ilas

o
T
jast
o

254 |5-CHCHO-Pirimidin-4-
ilas 0 H H H

255 |5-NO,~Pirimidin-4-ilas | O H|H|H

256 |5-Ciano-Pirimidin-4-
ilas O H H H

257 |5-CFy-Pirimidin-4-ilas 0 H H H

258 5—C6H5O—Pirimidin—4-
ilas O H H H

259 |5-CH-Pirimidin-4-ilas 0 H| H | H
260 |2-Cl-Pirimidin-5-ilas 0 H{ H| H
261 |2-CHy-Pirimidin-5-ilas o) H| H| E

262 |2-F-Pirimidin-5-ilas 0 H| H|E




47
2 lentelé (tesinys)
Jungi- Olefi-|{Lyd. temp
nio Nr. Z X B ninis’ (0
263 |2-CHO-Pirimidin-5-ilas 0 H
264 |2-CiancPirimidin-5-
ilas 0] H
265 |{4-CHy-Pirimidin-5-ilas 0 H
266 |4-CHO-Pirimidin-5-ilas 0 H
267 |4-CFy-Pirimidin-5-ilas 0 H
268 |2,4-Di-CH;-Pirimidin-5-
ilas 0 H
269 |{2-CH,S-4-CHLO-Pirimi-
din-5-ilas 0 H
270 |Pirrol-Z-ilas CONH H 7.48 Puta
271 |6-Cl1-3-NO,~Piridin-2-il
ir 6-Cl1-5-NO,~Piridin-
2-ilas,1:1 miSinys 0 H 7.50 Derva
272 |3,6-Di-CHy-Pirazin-2-
ilas 0 H 7.49 Derva
273 |6-Cl-Pirazin—2-ilas 0 H 7.50 Derva
274 |6-CHL-Piridazin-3-ilas; O H 7.50 | Derva
275 |6-Cl-4-CH,-Piridazin-3-
ilas 0 H
276 |6-C1-5-CH;-Piridazin-3-
ilas 0 H
277 |4-CFy-Piridin-2-ilas 0 H 7.49 Derva
278 {6-Cianopiridin-2-ilas 0 H 7.50 | 113,5-
116
279 }4-Cianopiridin-2-ilas 0 H 7.49 Derva
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2 lentelé (tesinys)
Jungi- Olefi~-|Lyd. terp
nio Nr. Z X ninis'|  (C)
280 |4-Acetylpiridin—-2-ilas 0
281 [6-CgHs-Piridazin-3-ilas 0 7.49 | 50-54
282 |2~ (CHO,C)-Piridin-2-
ilas 0 7.49 95-98
283 |5~ (CHO,C)-Piridin-3-
ilas 0
284 |4-Cr,Cl-Piridin-2-ilas 0 7.49 Derva
285 |3,5-Di-CF3-Piridin-2-
ilas 0
286 6—CF3—éiridi.n—2—ilas : 0 7.49 | 72-74
287 |5-CFy-Piridin-3-ilas 0
288 |[2-Cl-Piridin-3-ilas 0
289 |2-CH;-Piridin-3-ilas 0
290 [2-Cl-Piridin-4-ilas 0
291 |2-CHLQ-Piridin-4-ilas 0
292 |2-Cl-Piridin-5-ilas 0
293 |2-CHL-Piridin-5-ilas | O
294 |3-CH;S-Piridin-2-~ilas 0
295 |4-CFQ-Piridin-2-ilas 0
296 |4-CON(CH,),~Piridin-2-
ilas 0
297 |3-Cl-1,2,4-Oksadiazol-
5-ilas 0
298 |3-Cl-1,2,4-Oksadiazol-
5-ilas S
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2 lentelé (tesinys)
Jungi- Olefi- Lyd.
nio Nr. Z X B ninis’ | temp (0
299 |5-CH,S-1,2,4-Oksadia-
zol-3-ilas o H
300 |Ppiridin-2-ilas CH (OH) H 7.47 | Derva
301 |Piridin-3-ilas CH (OH) H
302 |Piridin-4-ilas CH (OH) H
303 |piridin-2-ilas Q H 7.50 | 101-102
304 |Piridin-3-ilas o H
305 |Piridin-4-ilas Qo H
306 |Tien-2-ilas CH (OH) H 7.45 | Derva
307 |Furan-2-ilas CH (CH) H
308 §—CH3—Pirrol—2—ilas CH (OH) H
309 I_\_I—CH3—Pirrol—2—ilas 9] H 7.47 | Derva
: 310 |6-Br=Piridin-2-ilas OCH, H 7.49 | Alyva
311 |4-Cl-Pirimidin-2-ilas
ir 2-Cl-Pirimidin-4-ilas
(3:1 misinys nebatinal
nurodytu santykiu) OCH, H 7.49 | Alyva
312 |2, 6-Di-F-Pirimidin-4-
ilas 0 H
313 |2-CH,;S-6-CHy-Pirimidin-
4-ilas 0 B 7.48 | Derva
314 |2-CH,S-Pirimidin-4-ilas 0 H
315 I_J—CH3—Pirrol—2—ilas QON (CHs) H 7.47 | Derva
316 |5-CFj-Piridin-2-ilas NH H 7.49 | Derva
317 |2-Cl-Pirimidin-4-ilas NH H
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2 lentelé (tesinys)
Jungi- Olefi-|Lyd. temp
nio Nr. Z X A E | ninis’ C)
318 4-Cl-Pirimidin-2-ilas NH H H | 7.48 Derva
3 l 9 5'—1@2"6— (CH3) zN"Piri’_
din-2-ilas 0 H H | 7.48 Derva
32C 6-Cl-4-Cly-Piridazin-3-
ilas ir 6-C1-5-CH;-Pi-
ridazin-3-ilas (3:2 -
midinys nebdtinal nu-
rodytu santykiu) 0 H H | 7.50 Derva
321 |6-(CHOL) -Piridin-3-
ilas 0 H H | 7.49 | Alyva
322 |Piridin-3-ilas QONH | H H | 7.46 Alyva
323 2_C1-6-CH,C1-Pirimidin-
4-ilas 0 H H | 7.50 Derva
‘324 |3,5-di~CHy-Izoksaazol-
4-ilas 0 H H 7.47 Derva
325 12,4, 6-tri-Cl-Pirimi-
din-5-ilas ir 5-CHBr
i rimidin-4-ilas  (2:1
misinys) CHO H H | 7.51 Derva
326 |Pirimidin-2-ilas NHSO, | H H | 7.47 165
327 |6-Br-Piridin-2-ilas H H g | 7.49 | 111.5-
113
328 |5-Br-Piridin-3-ilas 0 H H | 7.49 Derva
329 |6-F-Piridin-2-ilas SONH | H H | 7.49 Derva
330 |Tiazol-2-1ilas NHQOO H H | 7.47 52-56
331 |1,3,4-Tiadiazol-2-ilas | NHOO | H g | 7.49 | 177-180
332 |Piridin-2-ilas NHCO H H | 7.48 Derva
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2 lentelé (tesinys)
Jungi- Olefi-|Lyd. temp
nio Nr. 2 X ninis’ (c)
333 |5-Br-Piridin-2-ilas 0 7.49 Derva
334 |3,6-di-Cl-Piridazin-4-
ilas ir 4,6-di-Cl-Pi- 132~
ridazin-3-ilas (16%) 0 7.48 135.5
335 |1,3-di-CH;-5-Cl-Pira-
zol-4-ilas L0 7.46 | Derva
336 |3,5-di-CHs-Izoksazol-4-
ilas oL 7.48 Derva-
337 |5-(1-CHy-5-CFy-Pirazol-
3-il)-Tien-2-ilas SO0 7.45 Derva
338 |2-Cl-Piridin-3-ilas CONH 7.44 Derva
339 |Piridin-2-ilas NH 7.48 Derva
340 5, 6-di-Cl1-Pirimidin-4-
ilas 0 7.48 Derva
341 |5-(Piridin-2-il)-Tien-
2-ilas SO0 7.55 Derva
342 |2,4-di-CH;-Tiazol-5-
ilas 00 7.47 Derva
343 |4,5-di-Br-Tien-2-ilas 0L 7.45 | Derva
344 |5-CHg-Pirimidin-2-ilas| O 7.49 | Derva
345 |3-Cianopiridin-2-ilas OCH, 7.50 Derva
346 |1H-Pirrol-2-ilas 60 7.49 Derva
347 |5-CHe-1,2,4-Triazin-3-
ilas 0 7.50 Derva
348 |2,5-di-Cl-Tien-3-ilas oL 7.46 | Derva
349 |3-CFy-Piridin-2-ilas 0 7.49 | Derva
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2 lentelé (tesinys)
Jungi- Olefi-| Lyd. temp
nio Nr. Z X A ninis’ (°c)
350 |3-NO,~Piridin-2-1-Tien-
2-ilas 0 H 7.48 | 103-104.5
351 |6-(NH,Q0)-Piridazin-3-
ilas 0 H 7.49 | 135-139
352 |4-(CH;S0,) -Pirimidin-2-
ilas 0 H 7.49 Derva
353 |2-(CH;80,) -Pirimidin-4-
ilas 0 H 7.49 Derva
354 |3-NH,-Piridin-2-ilas 0 H 7.49 Derva
355 |3-Ciano—-4,6-di-CHs—
Piridin-2-ilas 0 H 7.48 145-148
356 |4-(HO,C)-Pirimidin-2-
ilas 0 H 7.49 65
357 |Piridin-2-ilas CONH | H 7.48 Alyva
358 |Tien-2-ilas Q0 H 7.48 Derva
359 |4-Cl-Pirimidin-2-ilas OCH, H 7.49 Derva
360 |Tiazol-2-ilas Q H 7.50 Derva
361 |Tieno(2,3-d)-pirimi-
din-4-ilas NH H 7.48 70
362 |3-NO,~6-CHLO-Piridin-2-
ilas 0 H 7.48 Derva
363 |3-Cianopiridin-2-ilas NH H 7.49 | 139-141
364 |Pirazin-2-ilas CH(OH)| H 7.46 Derva
365 |3-Cianopiridin-2-ilas |N(CH;) | H 7.53 Derva
366 |6-Cl-Pirimidin-4-ilas OCH, H 7.49 66.5-68
367 |4-Cianopiridin-2-ilas NH H 7.49 60
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2 lentelé (tesinys)
Jungi- Olefi-| Lyd. temp
nio Nr. Z X A | B} E | pinig' c)
368 |3,5-di-CFy-Piridin-2-

ilas : 0 H H{H| 7.49 Derva
369 |[3-NH,-6-CH{L-Piridin-2-

ilas ) H H{| H| 7.44 Derva
370 [3-1-Piridin-2-ilas o) H|H|{H]| 7.49 Derva
371 |4-(CHLO,C)-Pirimidin-2-

ilas : O H H{ H]| 7.49 84-85
372 [|Pirazin-2-ilas 60)] H H|H| 7.50 Derva
373 |2,6-di-F-Pirimidin-4-

ilas OCH, H|H|H| 7.49 Derva
374 |2,6-di-Cl-Pirimidin-4-

ilas ir 4,6-di-Cl-

Pirimidin-2-ilas (3:1

misinys) OCH, H | H|H| 7.49 Derva

375 {4-CH;S-Pirimidin-2-ilas| O H|H|H| 7.49 94-96
376 |3-NO,-Piridin-2-ilas NH H{H|H| 7.50 Alyva

377 |3-(CH;OONH)~-Piridin-2-
ilas 0 H|H|H| 7.49 54

ilas O H|{H{H| 7.5 167-169

379 |3-NH,~6-Cl-Piridin-2-
ilas 0 H ['H|H]| 7.50 Derva

380 |5-NH,-6-Cl-Piridin-2-
ilas 0 H|H|H| 7.49 99-100

381 |3-(CHONH)-Piridin-2-
ilas 0 H H| H| 7.49 75

382 |5-Cianopiridin-2-ilas |N(CH;)| H | H| H| 7.48 Alyva
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2 lentelé (tesinys)
Jungi- Olefi-| Lyd. temp
nio Nr. Z X ninis’ C)
383 |3-Ciano-5-NO,~Piridin-
2-ilas 0 7.48 Derva
384 |3-Ciano-5-NH,-Piridin-
2-ilas \ 0 7.48 Derva
385 |4,6-di-Cianopiridin-2-
ilas 0 7.50 Derva
386 |4-Cianopiridin-3-ilas 0 7.48 97-99
387 |3-NO,~Piridin-2-ilas N (CHjy) 7.51 Puta
388 |2-Cianopiridin-3-ilas 0 7.46 93-95
389 |3-Ciancpirazin-2-ilas | O 7.49 | 91-93
390 |5-NO,~Thiazol-2-ilas 0 7.48 | Derva
391 |2-F-Piridin-4-ilas 0 7.48 Derva
392 |6-Ciano-Pirazin-2-
ilas 0 7.50 Alyva
2 lenteléje nurodyti pazyméjimai:
' Cheminis beta- netoksipropencato grupés olefininio

protono singleto posliinkis

jei nera kity nurodymy,

CDCl; tirpiklis, jei néra kity nurodymy.

* BMR °C duomenis Zitréti 5 lenteleje.

(mln~*

nuo tetrametilsilano),

** Svarbiausi 3:1 misinio komponentu yra. 2-Cl-pirimidin

-4-i]1 izomeras.
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3 lenteleée
B
5 X ’ >‘/
G //f\\\\ % =

3 lentelé apima 446 auk3&iau pateiktos formulés jun-
giniy. Pirmy 445 junginiy visos X, D, G, A, B ir E reiks-
més pateiktos 1 lenteléje, t. V. junginiai Nr. Nr. 1 - 445
3 lenteléje tokie patys, kaip ir I lenteléje, 1i8skyrus
K reik3me, nes 1 lenteléje - tai deguonis, o 3 len-
teléje - siera. Junginio Nr. 446 struktira atitinka
‘auks&iau pateikta formule, kai X yra deguonis, o A, B,
D, E ir G visi reiSkia vandenili. Junginio Nr. 446

gavimas pateiktas 11 pavyzdyje.

Jungin XX D G A B E Olefino' Lyd. temp.,
ys Nr. °c
23 CH,0 H H H H H  7.49 derva
51 S0,0 H H H H H 7.46 derva
131 o 2-NO, H H H H 7.48 derva
212 CH,0 4-NO, H H H H 7.49 derva
446 0] H H H H H 7.48 48-51,5
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4 lenteleé

\

4 lentelé apima 320 auk3iau pateiktos formules Jjun-
ginius, kur visos Z, X, A, B ir E reik3més pateiktos
2 lenteléje, t.y. junginiai Nr. 1 -320 4 lenteléje yra
tokie patys, kaip 2 rlenteléje, igskyrus K, kuris
2 lenteléeje yra deguonis, o 4 lenteleje - siera.

. . +
Jungi- 7 X A B E Olefino Lyd.(}emp.,
nys Nr. (C)
22 Pirimidin-2-ilas O H H H 7.49 Derva
87 Pirimidin-5-ilas O _H H H 7.48 Derva

5 lentele. Atskiri BMR-'H spektry duomenys

5 1lenteléje pateikti protoninio BMR duomenys kai
kuriems 1, 2, 3 ir 4 lentelés junginiams. Cheminiai
poslinkiai matuojami mln~' nuo tetrametilsilano ir
visais atvejais naudojamas deuteruoto chloroformo
tirpiklis. Stulpelyje, pavadintame "daZnumas", pateikti
darbiniai BMR spektrometro daznumai. Lenteleje

naudojami tokie sutrumpinimai:

br - plati juosta, a-singletas, d-dubletas. t-
tripietas, k-kvartetas, m-multipletas.
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5 lenteleé
LENTELES| JUNGINIO | DaZnumas

Nr Nr. (MHz)

I 2 60 3.36 (3H, s), 3.46 (3H, s), 6.6-
7.6 (14H, m)min" (m. d.)

I 7 60 1.98 (3H, s);.48 (34, s), 3.59
(34, s), 6.6-7.3 (13H, m), 7.39
(1H, s) mln (m. d.)

I 15 270 |2.88 (4H, s), 3.60 (3H, s), 3.77
(34, s), 6.76-3.93 (4H, m), 7.07-
7.33 (9H, m), 7.49 (1lH, s) mln
(m. d.)

I 25 270 - 1(3.59 (3H, s), 3.74 (3H, s), 4.05
(2H, s), 6.80-7.32 (13H, m), 7.47
(1H, s)mln™ (m. d.)

I 27 570 |3.60 (3H, s), 3.77 (3H, s), 3.98
(2H, q), 6.60-6.90 (4H, m), 7.10-
7.30 (4H, m), 7.39-7.50  (5H,
m)7.48 (1H, s)mln™ (m. d.)

I 29 400 |3.59 (3H, s), 3.77 (3H, s), 4.26
(2H, s), 6.70-6.90 (4H, m), 7.10-
7.30 (5H, m), 7.45-7.52 (1H, m),
7.48 (1H, s), 7.60-7.70 (3H, m)
mint (m. d.)

I 38" 270 |2.99 (3H, s), 3.56 (3H, s), 3.69
(34, s), 4,46 (2H, s), 6.65-6.73
(3H, t), 6.79 (1#, d), 6.85-6.95
(34, t), 7.10 (1H, t), 7.16-7.29
(5H, m), 7.44 (1H, s) mlnt (m. d.)

I 62 270 13.61 (3H, s), 3.78 (3H, s), 6.7-
7.6 (11H, m), 7.46 (1H, s), 7.8
(3H, m) mln? (m. d.)
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5 lentelé (tesinys)
LENTELES| JUNGINIO | Daznumas

Nr Nr. (MHz)

I 67 270 |3.59 (3H, s), 3.79 (3H, s), 7.02-
7.40 (10H, m), 7.40 (1H, s), 7.70
(2H, d), 8.32 (1H, s) mln" (m. d.)

1 84 270 |3.60 (3H, s), 3.75 (3H, s), 6.97
(1H, d), 7.14-7.53 (11H, m), 7.50
(1H, s), 7.59 (1H, &), 7.70 (1H,
d) mln? (m. d.)

1 86 400 |3.60 (3H, s), 3.74 (3H, s), 6.99
(1, d), 7.09 (1H, d), 7.12-7.41
(98, m), 7.49 (1H, s), 7.50 (1H,

is), 7.59 (1H, d), 8.38 (1lH, s)

mln (m. d.)

I 96 400 |3.07 (2H, t), 3.60 (3H, s) 3.75
(34, s), 4.10 (2H, t) 6.5-7.4
(134, m), 7.48 (1H, s) mln" (m.
da.)

I 115 270 |3.60 (3H, s), 3.75 (3H, s), 4.63
(2H, d), 6.3-7.4 (154, m), 7.47
(1H, s) mln™' (m. d.)

I 119 270 |3.60 (3H, s), 3.76 (3H, s), 6.58-
6.72 (3H, m), 6.96-7.32 (8H, m),
7.41-7.50 (1H, m), 7.48 (1H, s)
mln™ (m. d.),

1 120 270 |3.60 (3H, s), 3.76 (3H, s), 6.62-
7.36 (12H, m), 7.48 (1H, s) mln"
(m. d.)

I 122 90 |3.61 (3H, s), 3.77 (3H, s), 6.5-
6.8 (3H, m), 6.9-7.4 (9H, m), 7.50
(1H, s) mln’ (m. d.)
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5 lentelé (tesinys)
LENTELES| JUNGINIO | DaZnumas

Nr Nr. (MHz)

I 123 - 90 3.64 (3H, s), 3.79 (3H, s), 6.6-
6.9 (2, m), 6.9-7.5 (10H, m),
7.51 (1H, s) mln' (m. d.)

I 125 90 2.23 (3H, s), 3.61 (3H, s), 3.77
(3H, s), 6.5-6.8 (3H, m), 6.8 (3H,
m), 6.8-7.5 (9H, m), 7.51 (1H, s)
mln’ (m. d.)

1 126 400 |2.33 (3H, s), 3.61 (3H, s), 3.76
(3H, s), 6.62-7.3 (12H, m), 7.49
(14, s) mln~" (m. d.)

I 127 90 2.32 (3H, s), 3.60 (3H, s), 3.75

R (3H, s), 6.62-7.40 (12H, m), 7.49

(1H, s) mln~ (m. d.)

I 128 270 13.58 (3H, s), 3.74 (3H, s), 3.82
(3H, s), 6.56-6.65 (3H, m), 6.84-
7.00 (4H, m), 7.06-7.28 (5H, m),
7.46 (1H, s) mln' (m. d.)

I 130 60 3.6 (3H, s), 3.75 (3H, s), 3.8
(3H, s), 6.57-7.3 (12H, m), 7.48
(1H, s) mln~ (m. d.)

I 131 270 |3.61 (3H, s), 3.76 (3H, s), 6.62-
6.79 (3H, m), 6.97-7.34 (7H, m),
7.47 (1H, s), 7.48-7.56 (1H, m),
7.94 (1H, d) mln’ (m. d.)

I 135 90 3.62 (3H, s), 3.78 (3H, s), 6.6-
6.9 (3H, m), 6.9-7.6 (94, m), 7.51
(1H, s) mln™ (m. d.)
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5 lentelé (tesinys)
LENTELES JUNGINIO | DaZnumas
Nr Nr. (MHz)
1 138 270 |3.60 (3H, s), 3.76 (3H, s), 6.62-
‘ 6.76 (3H, m), 6.90-7.02 (2H, m),
7.12-7.38 (7H, m), 7.48 (1H, s)
mln™t (m. d.)
1 141 250 |3.59 (3H, s), 3.70 (3H, s), 6.6-
6.8 (34, m), 6.9-7.1 (1H, m), 7.1-
7.5 (84, m), 7.49 (1H, s) min~ (m. d.)
I 143 90 3.56 (3H, s), 3.68 (3H, s), 6.54-
7.36 (17H, m), 7.46 (1H, s) mln~
(m. d.)
1 144 400 |3.60 (3H, s), 3.75 (3H, s), 6.65-
6.76 (5H, m), 6.97 (IH#, 4, 7.02
(24, d), 7.10-7.38 (94, m), 7.48
(1H, s) mln? (m. d.)
I 145 90 3.62 (3H, s), 3.77 (3H, s), 6.64-
7.49 (17H, m), 7.50 (lH, s) min”
(m. d.)
I 150 90 3.59 (3H, s), 3.74 (3H, s), 6.6-
6.9 (3H, m), 6.9-7.7 (14H, m),
7.50 (1H, s) mln (m. d.)
I 157 90 3.64 (3H, s), 3.79 (3H, s) 6.6-7.5
(11H, m), 7.53 (1H, s) mln" (m. d.)
I 171 90 3.61 (3H, s), 3.76 (3H, s), 6.6-
6.8 (2, m), 6.8-7.5 (10H, m),
7.51 (1H, s) mln™' (m. d.)
I 175 90 3.57 (3H, s), 3.73 (3H, s), 6.50
(1H, t), 6.58 (2H, d), 6.9-7.4
(9H, m), 7.41 (1H, s) mln™ (m. d.)
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5 lentelé (tesinys)
LENTELES| JUNGINIO | DaZnumas

Nr Nr. (MHz)

I 177 90 2.25 (3H, s), 3.60 (3H, s), 3.76
(3H, s), 6.4-6.6 (3H, m), 6.9-7.4
(9H, m), 7.47 (1H, s) mln? (m. d.)

I 179 90 3.57 (3H, s), 3.68 (3H, s), 3.72
(34, s), 6.20 (3H, m), 6.8-7.4
(9H, m), 7.42 (1H, s) min™' (m. d.)

1 180 250 |3.61 (3H, s), 3.76 (3H, s), 6.4-
6.6 (24, m), 6.9-7.0 (3H, m), 7.07
(11, t), 7.11 (H, vy, 7.2-7.4
(4H, m), 7.46 (1H, d), 7.47 (1H, s)
mln™t (m. d.)

I 205 60 2.11 (3H, s), 3.35 (34, s), 3.40

~ (34, s), 4.71 (24, s), 6.2-7.2

(12H, m), 7.24 (1H, s) min™’ (m. d.)

I 206 90 2.32 (3H, s), 3.55 (3H, s), 3.7
(34, s), 4.9 (2H, s), 6.45-7.28
(12, m), 7.40 (1H, s) mln™  (m.
d.)

1 208 90 3.54 (3H, s), 3.7 (34, s), 3.77
(34, s), 6.44-7.3 (12H, m), 7.39
(1H, s) mln™" (m. d.)

I 214 90 3.56 (34, s), 3.73 (34, s), 5.0
(2H, s), 6.5-7.65 (12H, m), 7.41
(1H, s) mln’ (m. d.)

I 216 90 3.56 (3H, s), 3.69 (3H, s), 5.04
(28, s), 6.49-7.57 (12H, m), 7.41
(1H, s) mln~ (m. d.)
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5 lentelé (tesinys)
LENTELES| JUNGINIO | DaZnumas
Nr Nr. (MHz)
I 217 60 3.55 (3H, s), 3.65 (3H, s), 4.90
dn, s), 7.45 (18, s), 6.4-7.5

(12H, m) min™' (m. d.)

I 218 90 3.54 (3H, s), 3.7 (3H, s), 4.9
(28, s), 6.42-7.48 (124, m), 7.4
(1H, s) mln (m. d.)

I 220 60 3.40 (3H, s), 3.49 (3H, s), 4.85
(2H, s), 6.2-7.5 (13H, m) min (m. d.)

I 230 60 3.44 (3H, s), 3.52 (3H, s), 4.87
(2H, s), 6.3-7.6 (18H, m) min? (m. d.)

I 247 90 3.5 (3H, s), 3.61 (3H, s), 5.07|
(2H, s), 6.41-7.79 (15H, m), 7.42
(1H, s) mln' (m. d.)

I 248 90 3.5 (3H, s), 3.7 (3H, s), 5.4
(2H, s), 6.5-8.4 (15H, m), 7.42
(1H, s) mln™ (m. d.)

I 283 60 3.45 (3H, s), 3.59 (3H, s), 6.5-
8.0 (13H, m) mln. (m. d.)

I 284 60 3.45 (3H, s), 3.57 (3H, s), 6.3-
7.8 (13H, m) min" (m. d.)

I 285 550 [3.57 (3H, s), 3.72 (34, s), 6.55-
7.78 (128, m), 7.45 (1H, s) mln’
(m. d. )

I 288 60 3.39 (34, s), 3.52 (3H, s), 6.4-
7.4 (10H, m) 7.45 (1H#, s), 7.7-8.0
(2H, m) mln' (m. d.)

I 290 60 2.25 (3H, s), 3.43 (3H, s), 3.55
(3H, s), 6.4-7.7 (13H, m) min’ (m. d.)
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LENTELES| JUNGINIO | Daznumas

Nr Nr. (MHz)

I 291 90 0.43 (3H, s), 3.54 (3H, s), 3.71
(38, s), 6.5-7.68 (12H, m), 7.38
(1H, s) mln' (m. d.)

I 295 60 3.52 (3H, s), 3.67 (3H, s), 6.6-
8.0 (13H, m), min™' (m. d.) '

I 296 90 3.54 (3H, s), 3.72 (3H, s), 6.48-
8.69 (12H, m), 7.41 (1H, s) mln™’
(m. d.)

1 318 60 3.50 (3H, s), 3.72 (3H, s), 6.7-
8.0 (12H, m) mln' (m. d.)

1 332 90 3.48 (3H, s), 3.63 (3H, s), 6.48-|
8.3 (15H, m), 7.34 (1H, s) mln’
(m. d.) '

1 333 90 3.44 (3H, s), 3.61 (3H, s), 6.41-
8.71 (154, m), 7.35 (1H, s) min™
(m. d.)

I 360 250 (3.55 (3H, s), 3.71 (3H, s), 6.15
(1H, s), 6.48-7.39 (14H, m), 7.44
(1H, s) mlnt (m. d.)

I 367 250 |3.56 (3H, s), 3.70 (3H, s), 6.5
6.7 (2H, m), 6.95 (3H, t), 7.12
(2, q), 7.2-7.4 (4H, m), 7.45
(1H, s), 7.48 (1H, d) min™t (m. 4d.)

I 368 90 3.57 (3H, s), 3.73 (3H, s), 6.33
(34, s), 6.9-7.5 (14H, m), 7.46
(1H, s) mln' (m. d.)
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5 lentelé (tesinys)
LENTELES| JUNGINIO | DaZnumas
Nr Nr. (MHZz)
I 369 60 3.5 (3H, s), 3.6 (3H, s), 4.1 (2H,
br s), 6.6-7.3 (12H, m), 7.43 (1H,
s) mln™ (m. d.)
1 370 90 3.6 (3H, s), 3.76 (3H, s), 5.24
(2H, s), 6.51-8.04 (13H, m), 7.47
(18, s) mln' (m. d.)
I 371 400 13.60 (3H, s), 3.75 (34, s), 3.76
(3H, s), 4.95 (2H, s), 6.80-6.94
(6H, m), 7.03 (1H, s), 7.08-7.16
(2H, q), 7.24-7.30 (3H, m), 7.49
(1H, s) mln" (m. d.)
I 373 270 |3.60 (3H, s), 3.76 (3H, s), 5.02
(2H, s), 6.88-6.96 (2H, d), 6.98-
7.40 (10H, m), 7.48 (1H, s) mln
(m. d.)
1 374 270 |3.61 (34, s), 3.76 (3H, s), 5.05
(2H, s), 6.76-7.60 (m), 7.48 (s)
mln? (m. d.)
I 376 270 |3.59 (3H, s), 3.73 (3H, s), 5.08
: (2H, s), 6.84-6.96 (4H, m), 7.04-
7.40 (8H, m), 7.46 (1H,s) mln~ (m. d.)
I 377 400 13.59 (3H, s), 3.75 (3H, s), 3.87
(34, s), 5.10 (2H, s), 6.8-6.95
(64, m), 7.05-7.15 (3H, m), 7.22-
7.30 (38, m), 7.48 (1H, s) mln’
(m. d.)
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5 lentelé (tesinys)
LENTELES| JUNGINIO | DaZnumas

Nr Nr. (MHz)

I 378 400 |3.60 (3H, s), 3.75 (3H, s), 5.14
(2H, s), 6.90-7.04, (5H, m), 7.13-
7.19 (2H, m), 7.24-7.32 (3H, m),
7.47 (1H, s), 7.48-7.60 (2H, m)
mln} (m. d.)

I 381 270 |3.59 (3H, s), 3.75 (3H, s), 5.17
(2H, s), 6.75 (1H, d), 6.88-7.35
(11H, m), 7.48 (1H, s), 7.50 (1H,
m), 7.85 (1H, d) mln" (m. d.)

I 382 400 |3.60 (3H, s), 3.77 (3H, s), 5.10
(2H, s)6.94 (2H, d), 7.50 (1H, s),
7.10-7.18 (2H, m), 7.40-7.33 (4H,
m), 7.42 (1H, t), 7.48 (1H, s),
7.78 (18, s), 7.84 (1H, d) mln’
{(m. d.)

I 383 270 |3.60 (3H, s), 3.72 (3H, s), 4.97
(2H, s), 6.84-7.36 (12H, m), 7.47
(1H, s) mln™’ (m. d.)

I 384 400 |3.53 (3H, s), 3.68 (3H, s), 4.91
(2H, s), 6.73-7.26 (12H, m), 7.40
(1H, s), mln" (m. d.)

I 385 270 |3.58 (3H, s), 3.73 (3H, s), 4.95
(2H, m), 6.58 (2H, m), 6.66 (1H,
d), 6.86-7.35 (14H, m) mln~ (m. d.)

I 386 270 |3.59 (3H, s), 3.73 (3H, s), 4.97
(2H, s), 6.80-6.92 (4H, m), 7.0-
7.32 (8H, m), 7.47 (1H, s) mln
(m. d.)
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LENTELES
Nr

JUNGINIO

Nr.

DaZnumas

(MHz)

I

387

388

389

391

392

393

394

395

270

400

270

250

90

90

250

90

3.60
(2H,
(34,
(3H,
(3H,

(3H,
S)s

m),

S)
6.60
7.18 (2H,
m), 7.27 (1H,

m) min? (m. d.)

3.77
(1H,

3.60
(2H,
6.82
(4H,
(3H,

(34, s), 3.78
d), 6.68 (1H, s)
(i1, d), 6.90
m), 7.27 (1H,
m), 7.57 (2H, 4d)

3.58
(24,
7.32
(1H,

(3H,
S)

(74,
d), mln

s), 3.72
6.80-6.96 (
7.46
(m. d.)

m),
1

2.22
(3H,
(1H,

(6H, s), 3.65
s), 6.60-7.30 (

s), mln’ (m. d.)

2.17 (3H, s), 2.34
(34, s), 3.70 (3H,
(11H, m), 7.51 (1H, s),

2.14 (3H, s), 2.27
(BHI S), 3-76 (3H,
(11H, m), 7.50,(1H, )

2.08 (6H, s), 3.52
(3H, s), 6.40-7.20 (
(1H, s) mln" (m. d.)

2.24 (6H, s), 3.61
(3H, s), 6.63-7.30
(1H, s) mln' (m. d.)

(3H,
S),

a s
S)

d), 3.96
6.70-6.90
7.24-7.36
7.40-7.48

(3H, s), 4.25
6.75 (1H, 4d),
(1§, &), 7.13
s), 7.42-7.48

mlnt (m. d.)

(34,
4H,
(1H,

s}, 5.08
m)y, 7.08-
sy, 1.54

3.75
7.50

(3H,
118,

S) .,
m) ,

(34, s), 3.55
6.50-7.24

(m. d.)

s),
min”

(3H,
s),
min

s), 3.59
6.53-7.28
(m. d.)

3.75
7.50

(3H,
11H,

s)s

m),

3.77
7.50

(3H, s},
(11H, m)
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LENTELES
Nr

JUNGINIQ
Nr.

DaZnumas

(MHz)

I

396

397

399

400

401

402

405

90

270

270

400

400

400

60

2.28 (6H, s), 3.60 (34, s), 3.77
(3H, s), 6.63-7.24 (11H, m), 7.51
(14, s), mln’ (m. d.)

3.58 (3H, s), 3.73 (3H, s), 4.96
(2H, s), 6.80 (2H, d), 6.86-6.92
(2H, m), 7.0-7.16 (3H, m), 7.20-
7.38 (S5H, m), 7.47 (lH, s) mln™
(m. d.)

3.60 (3H, s), 3.76 (3H, s), 4.08
(2H, s), 6.80-7.58 (12H, m), 7.47
(1, s) mln™" (m. d.)

3.59 (3H, s), 3.75 (3H, s), 4.18
(2H, s), 6.85 (2H, d), 7.00 (1H,
sy, 7.05 (1H, d), 7.10-7.35 (5H,
m), 7.48 (l1H, s), 8.10 (2H, d)
mln™ (m. d.)

3.72 (3H, s), 3.88 (3H, s), 4.22
(2H, q), 6.83 (lH, s), 6.88-7.0
(3, m), 7.21-7.42 (4H, m), 7.50
(3H, d), 7.60 (1H, s), 7.66 (1H, m),

mln™ (m. d.)

3.70 (3H, s), 3.87 (3H, s), 4.70
(2H, s), 6.80 (1H, d), 6.95-7.05
(3H, m), 7.22-7.48 (5H, m), 7.59
(1, s), 7.65 (2H,s), 7.92 (1H, d),

mln” (m. d.)

1.21 (94, s), 3.42 (3H, s), 3.46
(34, s), 4.80 (2H, s), 6.3-7.3
(12, m), 7.31 (1H, s) mln* (m. d.)
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5 lentelé (tesinys)
LENTEL?_.S JUNGINIO | Daznumas

Nr Nr. (MHz)

1 406 >70 13.57 (3#, s), 3.71 (3H, s), 5.32
(2H, s), 6.92 (1, d), 7.16 (2H,
£y, 7.24-7.43 (8H, m), 7.46 (18,
sy, 7.66 (1, d), 7.76 (1H, d)
mint (m. d.)

I 407 270 13.51 (3H, s), 3,73 (3H, s), 4.59
(2H, d), 6.70 (1B, t), 6.96 (1H,
4y, 7.08 (1H, dd), 7.19 (1H, d),
7.92-7.37 (9H, m), 7.41 (1H, s),
7.48 (1H, d) min" (m. d.)

I 408 270 |3.59 (3H, s), 3.71 (3H, s), 4.29
(24, s), 6.94 (i#, d), 7.13-7.38
(10H, m), 7.45 (1H, s), 7.51 (1H,
ty, 7.63 (1H, d) mln? (m. d.)

1 409 270 |3.61 (3H, s), 3.78 (3H, s), 6.99
(1H, d), 7.15-7.36 (4H, m), 7.44
(14, t), 7.50 (1H, s), 7.53-7.65
(24, m), 7.78 (1§, t), 7.89 (1H
d), 8.10-8.19 (2H, m) min™t (m. d.)

1 410 400 13.60 (3H, s), 3.75 (3H, s), 5.63
(24, s), 6.6-7.3 (128, m), 7.47
(1H, s) min™' (m. d.)

I 411 400 |3.60 (3H, s), 3.75 (3H, s), 4.8
(1, d), 4.94 (1H, &), 6.6-7.7
(13H, m), 7.47 (1H, s) mn’ (m. d.)

1 412 270 |1.67 (3H, d), 3.55 (3H, s), 3.70
(34, s), 5.45 (1H, @, 6.5-8.1

(13H, m), 7.45 (1H, s) min? (m. d.)
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LENTELES| JUNGINIO | DaZnumas
Nr Nr. (MHz)
I 413 270 |3.59 (3H, s), 3.73 (3H, s), 5.17
“ (2H, s), 6.90-6.99 (2H, m), 7.12-
7.43 (1H, m), 7.49 (1H, s), 8.08
(1H, s) mln™ (m. d.)
I 414 270 [3.55 (3H, s), 3.70 (3H, s), 5.21
(2H, s), 6.91-7.0 (2H, m), 7.10-
7.19 (1H, m), 7.21-7.38 (9H, m),
7.46 (1H, s), 7.53-7.60 (2H, m)
mln' (m. d.)
I 415 270 [2.05 (2H, m), 2.78 (2H, t), 3.60
{{3H, s), 3.75 (3H, s), 3.90 (2H,
t), 6.5-7.3 (13H, m), 7.48 (1H,
s), mln' (m. d.)
I 416 270 |1.78 (4H, m), 2.65 (2H, m), 3.60
(3H, s), 3.75 (3H, s), 3.9 (2§,
m), 6.5-7.3 (13H, m), 7.47 (1H, s)
mln (m. d.)
I 417 270 |1.44-1.85 (6H, m), 2.62 (2H, t),
3.60 (3H, s), 3.75 (3H, s), 3.87
(2H, t), 6.48-7.31 (13H, m), 7.48
(1H, s) mln™ (m. d.)
I 418 270 |3.61 (3H, s), 3.76 (3H, s), 5.68
(18, s), 6.8-7.6 (10H, m), 7.50
(1H, s), 7.8 (2H, m) mln™ (m. d.)
I 419 270 [3.60 (3H, s), 3.74 (3H, s), 3.89
(3H, s), 6.9-7.6 (10H, m), 7.49
(1H, s), 7.9 (2H, m) mln™? (m. d.)




5 lentelé (tesinys)

I 423
I 424
I 425
I 426
I 427
I 428
I 443

422

LENTELES JUNGINIO | DaZnumas
Nr Nr. (MHzZ)
I 420 270

270

270

60

270

90

90

90

270

13.40 (3H, s) 3.50 (3H, S): 6.40-
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362 (34, s), 3.78 (3H s), 6.72-
7 g7 (138, m), 7.49 (1H s) mln™
(m. d.)

3.62 (3H,8), 3.80 (3H, sy, 3.87
(3, s), 6.72-7.48 (128, m), 7.48
(14, s), 1.78 (14 s) min (m. d.)

3.60 (38, s), 3.70 (34, s), 4.23
(4H, m), 6.53-7.3 (13H, m), 7.45
(1H, s) mint (m. d.)

g 4 (158, m), 8.95 (1H s) min”
(m. d.) *

3.60 (3H, s), 3.75 (3H, s), 5.40
(2H, s), 6.55-7.5 (138, m, 7.47
(1H, S) mint (m. d.)

3.53 (3H, s), 3.61 (34 s), 3.63
(34, s), 3.66 (3H, s), 4.90 (2H,
sy, 6.40-7.6 (l4H, m) nlnt (m. d.)

3.43 (3H, s}, 3.61 (3H, S), 6.4~
7.4 (10H, m) , 7.32 (1H, s). 7.771
(24, d) mlnt (m. 4.)

3,55 (3H, .s), 3.65 (3H s), 3.85
(3H, s), 6.7-8.0 (134, m min’ (m. d.)

3.59 (3H, s). 3.74 (3H, S) 5.17
(2H, s), 6.6-7.4 (144, m, 7.47
(1H, s) min? (m. d.)
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LENTELES| JUNGINIO
Nr.

Nr

DazZnumas

(MHz)

II

IT

II

11
IT

II

II

IT

IT

23

30

47

52

53

69

81

83

86.

270

270 .

270

60

270

270

270

90

90

3.63 (3H, s), 3.74 (3H, s), 6.97-
7.05 (3H, m), 7.10 (1H, d), 7.22-
7.33 (4H, m), 7.48 (1H, d), 7.49
(1H, s), 8.54 (2H, d) mln™ (m. d.)

3.60 (3H, s), 3.74 (3H, s), 6.73-
7.35 (8H, m), 7.49 (1H, s), 8.10
(IH, m), 8.25 (1H,m), 8.38 (1H, m)

mln™? (m. d.)

3.60 (3H, s), 3.75 (3H, s), 5.52
(2H, s), 6.96 (2H, d), 7.07-7.40
(84, m), 7.49 (1H, s), 7.61-7.71
(2H, q) mln™" (m. d.)

3.51 (3H, s), 3.64 (3H, s), 7.40
(14, s), 6.5-7.8 (11H, m) mln" (m. d.)

3.60 (3H, s), 3.75 (3H, s), 6.74-
7.35 (9H, m), 7.49 (1H, s), 7.88

(1H, m), 8.43 (1H, m) mln™ (m. d.)

3.60 (3H, s), 3.75 (3H, s), 6.73-
7.36 (9H, m), 7.49 (1H, s), 7.89
(1H, m), 8.45 (1H, m) min” (m. d.)

3.63 (3H, s), 3.78 (3H, s), 5.32
(2H, s), 6.84-6.92 (4H, m), 7.10-
7.30 (4H, m), 7.48 (1H, s), 7.98
(1H, s), 8.08 (1H, s) mln? (m. d.)

3.54 (3H, s), 3.65 (3H, s), 6.76-
7.68 (12H, m), 7. s (1H, s) mln™
{(m. d.)

3.62 (3H, s), 3.79 (3H, s), 6.8-
7.5 (8H, m), 7.52 (1H, s) mln” (m. d.)
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5 lentelé (tesinys)
LENTELES| JUNGINIO | DaZnumas
Nr Nr. (MHz)
11 87 70 |3.61 (3H, s), 3.76 (3H, s), 6.66-
6.74 (24, m), 6.79 (1H, dd), 7.00
(1§, d), 7.16 (1H, m), 7.24-7.34
(34, m), 7.47 (lH, s), 8.47 (2H,
s), 8.96 (1H, s) mln™t (m. d.)
11 88 90 3.62 (3H, s}, 3.76 (3H, s), 4.30
(34, s), 6.80-7.42 (8H, m), 7.50
(1H, s) min™t (m. d.)
11 90 270 |3.61 (3H, s), 3.76 (3H, s), 6.77
(14, t), 6.86 (2H, m), 7.04 (1H,
tay, 7.15 (1, m), 7.29 (3H, m),
7.48 (1H,, ), 8.55 (2H, s), mlnt
(m. d.)
11 91 270 |3.61 (3H, s), 3.75 (3H, s), 6.77
(1H, t), 6.83-6.89 (2H, m), 7.04
(14, d), 7.15 (1H, t), 7.25-7.35
(34, m), 7.48 (1H, s), 8.47 (2H,
s) mln (m. d.)
11 93 270 |3.60 (34, s), 3.75 (3H, s), 3.90
’ (3H, s), 3.94 (3H, s), 5.67 (1H,
s), 6.76 (1H, t), 6.84 (2H, m),
7.00 (1H, d), 7.15 (1H, m), 7.25-
7.32 (2H, m), 7.48 (lH, s) mln”
(m. 4d.)
T1 96 >70 13.61 (3H, s), 3.75 (3H, s), 6.75
(1H, t), 6.83 (1H, dd), 6.95 (1H,
dd)y, 7.07 (1, &), 7.18 (1H, m),
7.29-7.37 (3H, m), 7.49 (1H, s)
mln” (m. d.)
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5 lentelé (tesinys)
LENTELES| JUNGINIO | DaZznumas

Nr Nr. (MHz)

II 97 Anglis su nesuporintu protonu
13BMR esant 67.7 MHz: delta 51.25,
61.59, 106.54, 107.41, 110.85,
114.96, 115.45, 119.58, 123.72.
125.06, 128.90, 130.05, 132.41,
152.29, 153.57, 158.81, 160.03,
160.13, 160.22, 167.49, 169.95
mln™" (m. d.)

IT 98 270 2.72 (3H, s), 3.60 (3H, s), 3.77
(3H, s), 5.08 (2H, s), 6.5-7.4
(9H, m), 7.48 (1H, s) min (m. d.)

II 99 270 3.60 (3H, s), 3.74 (3B, s), 5.50
(24, s), 6.92-7.0 (2H, m), 7.09-
7.36 (94, m), 7.47 (1H, .s), 7.50
(1, d) mln™' (m. d.)

I1 100 270 3.60 (3H, s), 3.75 (3H, s), 5.33
(2H, s), 6.90-6.96 (2H, m),
7.06-7.18 (3H, m) , 7.24-7.34
(3H, m), 7.49 (1H, s), 8.07 (1lH,
d), 8.14 (1H, d), 8.28 (1H, s)
mln™' (m. d.)

1T 101 270 3.60 (3H, s), 3.75 (3H, s), 5.31
(2H, s), 6.90-6.99 (2H, m), 7.06
(18, s), 7.10-7.18 (2H, m), 7.25-
7.34 (34, m), 7.49 (1H, s), 8.17
(2H, s) mln™" (m. d.)

II 102 270 3.60 (34, s), 3.75 (3H, s), 5.50
(24, s), 6.89-6.99 (3H, m), 7.1-
7.42 (7, m), 7.49 (1H, s), 7.62
(14, t), 7.71 (iH, d), 7.83 (1H,
d)y, 8.0 (1H, d) mln™' (m. d.)
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5 lentelé (tesinys)
LENTELES| JUNGINIO | DaZnumas

Nr Nr. (MHz)

1T 103 270 3.60 (3H, s), 3‘.77 (3H, s), 5.49
(2H, s). 6.90-6.98 (2H, m), 7.0
(1H, 4), 7.08-7.20 (3H, m), 7.24-
7.33 (3H, m), 7.39 (1H, 4d)., 7.49
(1H, s) mln (m. d.)

11 104 270 3.44 (3H, s), 3.70 (3H, s), 5.09
(2H, s), 6.82 (28, 4, 6.90 (1H,
s), 7.0-7.14 (44, m), 7.16-7.36
(3, m), 7.49 (1H, s), 8.05 (2H,
d) mln (m. d.)

1T 105 270 3.60 (3H, s)., 3.75 (3H, s). 5.38
(2H, s)., 6.82-6.98 (3H, m), 7.05-
7.20 (34, m), 7.20-7.35 (3H, m),
7.48 {(1H, s), 7.78 (1H, 4), 8.43
(1H, s) mint (m. d.)

1T 106 270 3.650 (3H, s)., 3.76 (3H, s), 6.74-
7.38 (94, m), 7.48 (1H, s), 7.98
(1H, m), 8.30 (1H, m) mln? (m. d.)

1T 107 270 3.60 (3H, s). 3.76 (3H, s), 6.75-
7.37 (9H, m), 7.49 (1H, s)., 8.45
(1H, m), 9.03 (1H, m) mln? (m. d.)

II 270 270 3.61 (3H, s), 3.78 (3H, s), 6.28
(1§, m), 6.70 (2H, m), 6.9-7.5
(9H, m), 7.48 (1H, s), 9.55 (1H,
br, s) mln? (m. d.)

11 271 270 3.60 (3H, s), 3.74 (3H, s), 6.74-
7.39 (9H, m}, 7.50 (1H, s)., 8.32
(1H, m) mln" (m. d.)
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LENTELES| JUNGINIO{Da?numas

Nr Nr. (MHz)

II 272 270 2.32 (3H, s), 2.54 (3H, s), 3.60
(34, s), 3.76 (3H, s), 6.72-7.35
(8H, m), 7.49 (1H, s), 8.00 (1H,
s) mln (m. d.)

II 273 270 3.60 (3H, s), 3.72 (3H, s), 6.72-
7.36 (8H, m), 7.50 (1H, s), 8.26
(2H, m) mln™' (m. d.)

IT 274 270 3.60 (3H, s), 3.75 (3H, s), 4.04
(3H, s), 6.74-7.36 (10H, m), 7.50
(1H, s) mln™" (m. d.)

II 310 270 3.60 (3H, s), 3.75 (3H, s), 5.30
(2H, s), 6.72 (1H, d), 6,87-7.35
(9H, m), 7.43 (1H, t), 7.49 (1H,
s) min™' (m. d.)

II 311 270 Ducmenys abiems regioizomerams
3.60 (3H, s), 3.77 (3H, s), 5.38
(2H, s), 6.90-7.18 (5H, m), 7.23-
7.33 (3H, m), 7.49 (1H, s) mln™'.
Pagrindinio izomero duomenys 6.70
(1H, d), 8.32 (1H, d) mln’.
MaZesnio izomero duomenys : 6.98
(14, d), 8.38 (1H, d) ppm. mln™*
(m. d.)

II 315 270 3.39 (3H, s)‘, 3.60 (3H, s), 3.73

(3H, s), 3.84 (3H, s), 5.63 (1H,
m), 5.85 (1H, m), 6.59 (1H, m),
6.7-7.3 (8H, m), 7.47 (1H, m) mln™’
(m. d.)
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5 lentelé (tesinys)
LENTELES JUNGINIO | Daznumas

Nr Nr. (MHz)

11 8 270 3.60 (3H, s), 3.75 (3H, s), 6.62-
7.36 (10H, m), 7.48 (1H, s), 8.38
(2H, m) mln (m. d.)

II 15 270 3.60 (3H, s), 3.74 (3B, S). 6.66-
7.37 (10H, m), 7.48 (1H, s), 8.45
(2H, m) mlnt (m. d.)

I1 35 270 3.60 (3H, s), 3.74 (3H, s), 6.70-
7.50 (10H, m), 7.49 (1lH, s), 8.92
(1H, m) mln™? (m. d.)

11 313 270 2.38 (3H, s), 2.41 (3H, s), 3.59
(34, s), 3.75 (34, s), 6.29 (1H,
s), 6.75 (1H, t), 6.84 (2H, t of
d)y, 6.98 (1H, dy, 7.15 (1H, t),
7.25-7.34 (3H, m), 7.48 (1H, s)
mln™ (m. d.)

11 319 279 2.90 (6H, s), 3.6C (34, s), 3.77
(3H, s), 6.18 (1H, d), 6.75-17.37
(8H, m), 7.48 (1H, s), 8.22 (1H,
d) mint (m. d.)

II 320 270 Bendri duomenys abiems regioizo-
merams 3.61 (3H, s), 3.74 (3H, s),
7.50 (1H, s) mln'. Pagrindinio
izomero duomenys: 2.35 (3H, s)
mln}. MaZesnio izomero duomenys:
2.38 (3H, s) mln (m. d.)

I1I 23 270 3.65 (3H, s), 3.75 (3H, s), 4.97
(2H, s), 6.75-6.87 (3H, m), 7.14
(1H, t), 7.21-7.40 (9H, m), 7.49
(1H, s) mln' (m. d.)
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5 lentelé (tesinys)
LENTELES| JUNGINIO | DaZnumas
Nr Nr. (MHz)
TII 51. 270 |3.61 (3H, s), 3.73 (3H, s), 6.75-
6.82 (2H, m), 7.02-7.17 (2H, m),
7.22-7.38 (3H, m), 7.46 (1lH, s),
17.47-7.59 (4B, m), 7.62-7.72-(1lH,
m), 7.80 (1H, d) mln" (m. d.)
111 131 270 13.63 (3H, s), 3.74 (3H, s), 6.80
(1H, d), 6.86 (1H, s), 6.99 (2H,
d), 7.15-7.37 (6H, m), 7.48 (1H,
sy, 7.46 (1H, d), 7.93 (lH, 4d)
mln? (m. d.)
III 212 270 3.65 (3H, s), 3.77 (3H, s), 5.08
(2H, s)., 6.74-6.80 (2H, m), 6.85-|
6.89 (1H, d), 7.16 (1H, ©), 7.20-
7.38 (4H, m), 7.49 (1H, s), 7.54
(24, d), 8.21 (2H, d) mln"' (m. d.)
IV 87 270 3.64 (3H, s), 3,75 (3H, s), 6.80
(14, d), 6.86 (1H, s), 7.03*(1H,
d), 7.21-7.38 (4H, m), 7.47 (1H,
dy, 7.48 (1H, s), 8.44 (2H, s),
8.95 (1H, s) mln (m. d.)
(1) formulés Jjunginius galima sintetinti ivairiais

btidais, kai kurie i& ju iliustruojami I - VIII reakciijy
schemomis. Visose schemose Z, X, A, B, E, K, Rl, RZ, R’
ir R’ yra pazyméti auksciau. R® yra vandenilis arba
metalas (toks kaip natris arba kalis), R yra alkilas, ©
L- atskylanti grupe, tokia kaip: halogenidas (bromidas,
chloridas arba jodidas), CH;SO,-anijonas arba sulfonil-
anijonas. Visi I - VIII reakcijuy schemose pateikti
pavertimai vykdomi tinkamoje temperatiroje ir tinkamame

tirpiklyje arba be jo.
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I schemoje iliustrucjamas padas, kuriame metil-beta-
metoksi-propenoato grupé gaunama galutiniame idradimo
sintezés etape, 1§ anksto sudarius i8 pradiniu junginiy
3 aromatiniu ziedy skeleta. Arba metil-beta-metok-—
sipropenoato grupé gali butil sudaroma ankstesnése sin-
tezeés stadijose, 1ir tuo atveju galutinéje stadijoje
arba stadijose ivedamos likusios isradimo junginiy de-
talés, sudarant 3 aromatiniu #Zieduy skeleta. Tckiy me-

todiky pavyzdZiai pateikti III - VIII schemose.

Nepriklausomai nuo kitu igradimo junginiq sintezés sta-
diju eileés tvarkos, eteriné arba tioeterineé difeniliné
jungtis - bendra visiems idradimo junginiams gali buati
sudaroma vienoje 1S prisijungimo reakciju, kuri paro-
dyta II schemoje. Eterinés jungties sintezes pagal
Ulmang (Ullmann) apzvalga galima rasti literattroje A.
A. Morozas (A. A. Moroz) ir M. S. Srartshbergas (M. S.
Shrartsberg), Ycrexu xuyvuu, 1974, 43, 679, o taip pat
D. Hands, H. Marley, S. J. Skittrall, S. H. B. Wright
ir T. R. Verhoeven, J. Heterocyclic Chem., 1986, 23,
1333. Toks prijungimas da?nai vykdomas, dalyvaujant
katalizatoriui i3 pereinamojo metalo arba pereinamojo
metalo druskos, arba pereinamojo metalo junginio, pa-
vyzdziui, vario, vario druskos arba vario junginio, ar-
ba ju midinio. II schemoje simbolis W yra arba Z-X-gru-
pe, kur 2z ir X yra pazyméti auksliau, arba grupe,
kuria standartiniais pidais galima paversti Z-X-grupe,
pavyzdziui, W galil bati -OH, -SH arba -NHR'. Simbolis Y
yra iSradimo junginiy metil-beta-metoksipropenoatdo gru-
pes alfametilas arba grupe, kurig standartiniais metc-
dais, apraSytais literatiroje ir/arba parodytais I sche-
moje d) dalyJe, galima paversti nurodyta grupe. Pav-
yzdziui, Y gali bati -CH,COOH, -CH,00Me arba -CHO grupe.
IT schemoje simbolis L geriau yra halogenas. Taip, (XI)
formulés Jjunginys reguoja su (X1I) formulés Jjunginiu
pagal Ulmano reakcijos salygas, susidarant tarpiniam

(VITII) formules junginiui. Viena i3 prijungimo reakciju:
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parodyta _schemoje 1II, kai pakeisti 3-fenoksifenoliai
(ju druskos) prisijungia 2-brom- arba 2-chlorfenilacto
rugsties druskas, susidarant (parugdtinus) pakeistiems
2- (3-fenoksi-fenoksi) fenilacto rugSties dariniams (pa-
lyginti, pavyzdZiui, Anglijos patentg Nr. 2078743, fir-
nmos Ihara Chem. Ind., kurio prioritetas - 1980 06 27).
Arba tarpinius (VIII) formulés junginius galima gauti,
reaguojant (IX) formulés Jjunginiams su (X) formulés

junginiais Ulmano reakcijos salygomis.

Pagal vieng i% i8radimo aspekty (I) formulés junginius

galima gauti, reaguojant (XIIa) formules junginiams:

(XIIa)

kur Y yra halcgenas, su fenoliu arba tiofeholiq, kurio

formule (XIa):

(XIa)

KH

dalyvaujant $Sarmui arba su fenolio arba (XIa) formules
tiofenolio druska, geriau dalyvaujant katalizatoriui,
kurio sudetyje yra pereinamasis metalas, pereinamojo

metalo druska arba junginys, arba jy miSinys.
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(1) formules junginius galima gauti, apdorojant (I11)
formulés fenilacetatus armu (tokiu kaip natrio
hidridas arba natrio metoksidas) ir metilformiatu. PO
to pridedant i reakcijos midini CHsL formulées reagenta,
kur L yra paZymetas auk3giau, galima gauti (I) formules
junginius. Jeigu 1 reakcijos misini pridedama van-
deniliné rugdtis, tuo atveju gaunami (1I1) formules
junginiai, kur R yra vandenilis. Arba 18 reakcijos
misinio galima igskirti (IT) formules Jjunginius, ku-

riuose R® yra metalas (toks kaip natris).

(I1) formules junginius, kuriuose R yra metalas, gali-
ma paversti (I) formuleées Jjunginiais, kurx R°® yra vande-
nilis, apdirbant CHs3L formulés reagentu, kur L - paiy-
metas auksciau. (11) formuleés junginius, kuxr R® van-
denilis, gali paversti (I) formulés junginiais, nuo-
sekliai veikiant Sarmu (tokiu kaip kalio karbonatas) 1r

CH, formulés reagentu.

Arba (I) formulés junginius galima gauti 18 acetaliu
(IV), padalinant metanoli rugstinese arba 3Sarminese
sgalygose. Reagentai arba reagenty midiniai, taikomi to-
kiam pavertimui, apima 1licio diizopropilamida, kalio
sulfonata (pavyzdiiui, T Yamada, H Hagiwara ir H Uda,
J. Chem. So0OC., Chemical Communications, 1980, 838 1ir
darbe nurodytos nuorodos) ir trietilamina, dazZnai,
esant Luico .{(Lewis) ragéciai, tokiai kaip titano tet-
rachloridas (pavyzdZiui, K Nsunda ir L Heresi, J. Chem.

Soc.. Chemical Communications, 1985, 1000).

(1v) formules acetalius galima gauti, apdirbant metil-
sililketono acetalius (V)y, kur R yra alkilas, trime-
tilortoformiatu, dalyvaujant Liuiso (Lewis) rugsciai,
kaip titano tetrachloridas (pavyzdZiui, K Saigo, M
Osaki ir T Mukaiyama, Chemistry Letters, 1976, 769).
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Metilsililketono acetalius (V) galima gauti i§ (III)
formulés fenilacetaty, apdirbant Sarmu ir trialkilsilil-
halogenidu R;SiCl arba R;SiBr, tokiu kaip trimetilsilil-
chloridas, arba Sarmu (tokiu kaip trietilaminas) ir tri-
alkilsililtriflatu R;Si-0SO,CF; (pavyzdziui, C Ainsworth, F
Chen ir Y Kuo, J. Organometallic Chemistry, 1972, 46, 59).

Ne visada batina isskirti tarpinius (IV) ir (V) for-
mulés Jjunginius, tam tikromis salygomis (I) formulés
junginius galima gauti 1§ (III) formulés fenilacetaty
"reakcija visame inde", nuosekliai pridedant auk3ciau

minétus reagentus.

Arba (I) formulés junginius galil gauti, veikiant (VI)
formulés ketoesterius metoksimetileno reagentu, pavyz-
dziui, metoksimetilentrifenilfosforanu (pavyzdZiui,
W Steglich, G Schramm, T Anke ir F Oberwinkler, Europos
patentas EP-0044448, 1980 07 04).

(VI) formulés ketoesterius galima gauti pagal lite-

‘rat@roje aprasSytus metodus. Ypa& geri budai apima se-

kantias operacijas:

1) atitinkamas fenilmagniohalogenidas arba fenillicio
darinys reaguoja su dimetiloksalatu pagal metodikg,
aprasSytg L M Weinstock, R B Currie ir A V Lovell,
Synth. Commun., 1981, 11, 943 ir jo nuorodose;

2) (III) formulés fenilacetatai oksiduojami seleno di-
oksidu, kaip taisyklée, be tirpiklio ir auk8Ciau 100°C

temperatiroje;

3) migdoly rug3ties esteriail oksiduojami mangano diok-

sidu atitinkamame tirpiklyje.

(III) formulés fenilacetatus ir atitinkamas fenilacto

ragstis (VII) galima taip pat susintetinti jvairiais
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kitais literataroje apradytais badais. PavyzdZiui,
keletas tinkamy metody aprasSyta D C Atkinson, K E
Godfrey, B Meek, J F Saville ir M R stillings, J. Med.
Chem. 1983, 26, 1353 ir D C Atkinson, K E Godfrey, P L
Meyers, N C Phillips, M R stillings ir A P Welbourn, J.
Med. Chem., 1983, 26, 1361. Daugelis budu, sintetinant
Z—arilpropiono ragsciy esterius ir pacias ragétis, O
taip pat gaunant (ITD) formules fenilacetatus ir
fenilacto ngétis (VII), naudojant atitinkamus pra-
dinius darinius, kuriuose jau yra ortopakeistas fenok-
sipakaitas ir yra E pakaitas, Yyra apradyta J-P Rieu,
A Boucherle, H Cousse 1ir G Mouzin, Tetrahedrons, 1986,
42, 4095.
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III, IV, V, VI ir VII schemose iliustruojami tarpiniy
junginiy pavyzdZiai, turintys metil-beta-metoksipro-
penoato grupe, ir rodoma, kaip tie tarpiniai junginiai
gali buti paverc¢iami kai kuriais specifiniais (I) for-

mulés junginiy tipais.

Taip pagal 1III schemg, esant $armui, O kartais da-
lyvaujant tarpinio metalo arba jo druskos kataliza-
toriui, tokiam kaip varis arba vario druska, (XIII)
formulés Jjunginys reaguoja su aromatiniu ZL formuleées
junginiu, kur Z ir L paZymeti auk$Ciau, arba su jodonio
druskomis 2,I'T7, kur 2 yra paZyméta auk3tiau, o T yra
prie3ingas jonas, toks kaip halogeno jonas, arba su
aril- arba heteroarilbismuto reagentais, susidarant

(XIV) formuleés junginiams.

Be to, susidarant (XV) formulés junginiams, (XIII) for-
mulés junginiai reaguoja su aril- arba heteroaril-
sulfonilhalogenidais 250,00 kur Z yra paZyméta auks$-
¢iau, o Q yra halogenas, dalyvaujant 3Sarmui. Dar dau-
giau, dalyvaujant Sarmams, (XIII) formulés Jjunginiai
reaguoja su arilalkilo arba heterocarilalkilo dariniu
ZCHR'L, kur 2, R' ir L yra pazyméti auks&iau, susidarant

(XVI) formulés junginiui.

Pagal IV schemg tiolai (XVII) reaguoja su aromatiniais
arba hetercaromatiniais ZL formulés junginiais arba su
jodonio druskomis 2,I'T", arba su aril- arba hetero-
arilbismuto darinias, esant 3armui, susidarant (XVIII)
formulés junginiams pagal reakcijas, kurios yra ana-
logiskos (XITI) formulés gavimo reakcijoms, pateiktoms
III schemoje. Analogidkai, dalyvaujant Sarmui, (XVII)
formules tiolai reaguoja su arilalkilo arba hete-
roarilalkilo dariniu ZCHRH” susidarant (XIX) formules
junginiams. (XVIII) formules ir (XIX) formulés sulfidus

galima oksiduoti, gaunant atitinkamus sulfoksidus arba
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sulfonus pagal standartinius, apradytus literaturoie

metodus.

Pagal V schemg junginiai (X¥) reaguoja Su 7OH formules
aromatiniu arba heteroaromatiniu junginiu nidroksidais,
kur Z-yra pazymeta auksciau, dazniausial dalyvaujant
garmui ir susidarant (XXI) formulés junginiams. Be to,
(XX) formulés junginiail reaguoja Su P (OR}) 5 formules
trialkilfosfitais arba reagentai M P (0) (OR)2/ kur R
kiekvienu atveju yra pazymetas auki&iau, o M yra me-
talas, toks kaip natris arba litis, susidarant (XXII)
formules fosfonatams. (XXII) formules fosfonatal rea-
guoja, dalyvaujant garmui, su aldehidais arba ketonals
7R'C:0, kur Z 1ir R' yra pazyméti auksciau, susidarant
(XXIV) ermulés, olefinams. Be to, aldehidai arba
ketonai (xxIII), veikiami ZR}C_P(O)(OR)ZM+ formules
fosfonat-anijonail, kur Z, R, R' ir M yra pazymeti
auk3ciau, arba atitinkamais fosforo junginials taip pat
sudaro'(XXIV) formules olefinus. (XXIV) formulés ole-
finus galima redukuoti hidrinant atitinkamu katali-

zatoriumi 1r gauti (XXV) formulés junginius.

pagal VI schemg junginiai (XXVI) reaguoja, dalyvaujant
garmui, Su rpgééiu halogenanhidridais 7CcOQ, kur Z 1ir 0
yra pazymeti auks&iau, arba, esant atitinkamai de-
hidratuojancial, medziagai, reaguoﬁa su ZCO,H formulés
rigétimis, kur Z yra paZzymeta auksc&iau, gaunant (XXVII)

formulés junginius.

Tarpinius junginius (XXVI) galima}paversti kitais 15-
radimo (1) formulés Jjunginiy tipais pagal bddus, apra-
gytus chemineje literataroje. pPavyzdZiui, (XXVI) for-
mulés junginius, kur R* yra vandenilis, galima paverstil
atitinkamais’ sulfonilchloridais diazotinant  (palvyg.
Organic Syntheses, 1981, 60, 121), © PO to sulfono
ragsciy esteriais, apdirbant alkoholiais arba feno-

1iais, dalyvaujant garmuil.
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(I) formulés- idradimo junginiy, kuriuose bent vienas 18
A ir B yré vandenilis, gali paversti isSradimo (I)
formulés junginiais, kuriuose bent vienas A ir B yra
tam tikras pakaitas (toks kaip halogenas, nitrogrupé
arba acilas) pagal elektrofilinio pakeitimo reakcijas,

apradytas cheminéje literaturoje.

Tarpinius (XIII), (XVII), (XX), (XXIII) ir (XXVI) for-
mulés junginius galima gauti pagal budus, apradytus
cheminéje literatliroje arba buidus, atskleistus schemose
I ir II. PavyzdZiui, (XX) formulés junginius, kur L yra
bromas, galima gauti 1§ (XX) formulés junginiuy, kur L
yra vandenilis, reaguojant su N-bromsukcinimidu arba
N,N-dibromdimetilhidantoinu veikiant Sviesa arba Dbe

Sviesos.
Tarpinius junginius (IX), (X), (XI), ZL, Z,I'T, ZCHR'L,
750,0, ZOH, ZR'C:0, ZR'C'P(0) (OR),M', 2COQ ir 2COQ ir

ZCO,H galima gauti literatiroje apradytais budais.

Toliau pateikiamos III, IV, V ir VI schemos.
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Schema III
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A . B @/E
K . (XXVI)
R%N/@/ }:‘ - ~
. CH40,C CH.OCH;

0

. “ A B @/E
2 —C— T P S (XXVII)
| C
R4 X
_ CH30,C CH.OCH4

-

Pagal VII schemg junginius (XXVIII) galima oksiduoti,
pavyzdziui, piridinio dichromatu tinkamame tirpiklyje
(tokiame, kaip metileno chloridas) arba oksalilchloridu
dimetilsulfokside, dalyvaujant 3Sarmui (okéidavimas pa-
gal 3verng (Swern)), susidarant aldehidams (kur R yra
vandenilis) arba ketonams (R? yra alkilas) (XXIII).
Aldehidai arba ketonai (XXIII) gali reaguoti su ZONH,
arba ZCHR}ONHZ formulés oksiaminais arba hidrazinais
ZNR%MQ, kur Z ir R} yra pazymeti auk$Ciau, susidarant
(I) formulés. junginiams, kur X yra atitinkama ON=CR%
CHRON=CR? arba NR'N=CR’ grupé. (XXIII) formulés jun-
giniai taip pat gali reaguoti su Grinjaro (Grignard)
reagentais ZMgHal arba ZCR%fMgHal, kur hal yra chloras,
bromas arba jodas, o Z, R' ir R? yra pazymeti auksc&iau,
susidarant (I) formulés iSradimo juhginiams, kur X yra
atitinkama CR? (OH) arba CR'R°CR®(OH) grupé. (XXIII)
formules junginiai gali reaguoti su ZNHR' arba
ZCR'R’NHR' aminais, kur 2, R’ ir R° yra pazymeti auks-
&iau, dalyvaujant reduktoriui (tokiam kaip natrio
cianoborhidridas arba dujinis vandenilis, esant ati-
tinkamam katalizatoriui), susidarant (I) formulés jun-

giniams, kuriuose X yra NR'CHR® arba CR'R’NR'CHR? grupe.
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Nesant reduktoriaus ir kail R'=H pagal ka tik auksciau
pateikta metodika, gaunami (I) formulés Jjunginiai, kur
X yra N=CR’ arba CRH¥N=CR2 grupe.

(XXVIII) formules junginius, kur R’=H, taip pat galima
oksiduoti, gaunant karbonines rugstis (XXIX), nau-
dojant, pavyzdzZiui, Dyonso (Jones') reagenta (chromo
trioksida sieros rugstyJje). Karbonines rugstis (XXIX)
galima petarpiskai paversti (I) formules Jjunginiais,
xur, pavyzdiiui, X=0,C, CHR'OCO, SCO, CHR'SCO, NR'CO tar-
ba CHR'NR'CO, naudojant viena i% standartiniy prijungimo
reagenty, gerai 3inomy literattroje, tokiy kaip dicik-
1oheksilkarbodiimidas arba karbonildiimidazolas tinka-

mame tirpiklyje.

Arba (XXIX) formuleés karbonines rugitis galima paversti
(XXX) formulées chloranhidridais, apdirbant, pavyzdiiui,
tionilo chloridu arba oksalilchloridu. Po to (XXX) for-
mulés chloranhidridai gali reaguoti, pavyzdZziui, su jun-
giniais ZOH, ZCHR'OH, ZSH, scHR'SH, ZNRH arba ZCHR'NR'H
tinkamame tirpiklyje, dalyvaujant farmui ir susidarant
(I) formules junginiams, kur ¥ atitinkamai lygus ©.C,
CHR'OCO, SCO, CHR'SCO, NR'CO arba CHR'NR®.

(XXVIII) formulés junginiail taip pat gali betarpiskai
reaguoti su ZL formulés junginiais, kur Z yra reaktyvi
aromatiné grupe (pavyzdzZiuil, nitrofenilas) arba hetero-
aromatiné grupe (pavyzdZiui, 2-piridilas arba 2-piri-
midinilas), dalyvaujant $armui, susidarant (XX1) for-
mules junginiams. 15 pradziu patina gauti deguoninj
(XXVIII) formules junginio anijong, veikiant stipriu

garmu, tokiu kaip natric hidridas.

Be to, (XXVIII) formulés junginius galima paversti (XX)
formulées Jjunginiais, veikiant, pavyzdziui, halogeni-
nandia medziaga, tokia kaip tionilchloridas arba fos-

foro tribromidas (L - chloras arba bromas) arba vei-
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kiant sulfonilhalogenidu, tokiu kaip p-toluol-sulfo-
nilhalogenidas, dalyvaujant surisandiai rag3ti medZia-
gai (L yra sulfoniloksigrupe). Po to (XX) formulés jun-
ginius galima panaudoti kaip parodyta V schemoje. Be
to, kai L yra halogenas, Jjuos galima pakeisti (I)
formulés Jjunginiais, kur X yra (R%QPVnﬁfQ— grupe,
reaguojant su Z(R%zP formulés fosfinu, kur R yra pazy-
méta aukd&iau. Po to gauti junginiai gali nuosekliail
reagucti su Sarmu ir karbonilo dariniu 7COR', kur 2 ir
R' yra pazyméti auksciau, gaunant (XXIV) formules

olefinus.

VIII schemoje pateikiami tarpiniy junginiy (VIII)
pavyzdziai, parodyti II schemoje, kur W yra bet kokia
grupé, kuri gali buti paversta ZX-grupe, © Y yra grupe,
kuri gali buati paversta metil—beta*metoksiproﬁenoato

grupe.

(XXXT) formulés junginiai gali reaguoti su (XXXII) for-
mulés junginiais, susidarant (XXXIII) formulés jungi-
niams iprastomis Ulmano (Ullmann) prijungimo reakcijos
salygomis, smulkiail aprasytomis II schemos junginiams
(XI) ir (XII). (XXXIII) formuleés rugdtis galima pa-
versti (XXXIV) formulés metilo esteriais reaguojant su
metanoliu, dalyvaujant rag3ciai (pavyzdZziui, druskos
riagdciai). Po to (XXXIV) formulés junginius galima pa-
versti (XXVIII) formulés metil-beta-metoksipropenocatais

bidais, detaliai iSaiskintais I schemoje.

Arba (XXXIV) formulés tarpinius junginius galima pa-
versti (XXXVIII), (XXXV), (XXXVI), (XXXVII) ir (III)
formuliy tarpiniais junginiais pagal budus, pateiktus
VII schemoje, kurioje (XXVIII) formulés propenoatai pa-
verdiami (XXIII), (XX), (XXIX), (XXX) ir (I) formuliy
junginiais. (III) formulés junginius galima paversti

(I) formulés junginiais pagal I schems.
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Schema VII
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Pagal dar vieng i§ idradimo aspekty pateikiami auksciau
nurodyty (I) formules junginiy, o taip pat tarpiniy
junginiy (1) - (VII), (XIII) - (XXX) ir (XXXIITI) -
(XXXVIII) gavimo btdai.

Junginiai yra aktyvus fungicidai, kuriuos galima pri-

taikyti pried tokius patogenus:

Pyricularia oryzae ryziuose.

Puccinia recondita, Puccinia striiformis ir kitas rudis

kvie&iuose; Puccinia hordei, Puccinia striiformis ir

kitas rudis mieziuose, o taip pat rudis kituose kul-
tiriniuvose augaluose, pavyzdziui, kavoje, kriauSése,
obuoliucse, arachise, darziovése ir dekoratyviniuose

augaluose; Erysiphe graminis (tikraja mieZiy ir kvieciy

miltlige) ir kitas tikrosios miltligés rasis skirtin-

guose kultiriniuose augaluose, tokias kaip Sphaerotheca

macularis apyniuose; Sphaerotheca fulinginea agurki-

niuose (pavyzdziui, agurkuose); Podosphaera leucotricha

obuoliuose ir Uncinula necator vynuogése; Helminthospo-

rium Spp.: Rhynchosporium Spp.. Septoria SppP.: Pseudo-

cercosporella herepotrichoides ir Gaeumannomyces grami-

nis grudiniuose; Cerospora arachidicola ir Cercospori-

dium personata arachise ir kitas Cercospora ru$is

kituose kult@riniuose augaluose, pavyzdzivi, cukri-
niuvose runkeliuose, bananuose, sojos pupelése 1ir ry-

yiuose; Botrytis cinerea (sieros miltlige) pomidoruose,

bragdkese ir kituose kultariniuose augaluose bei darzo-
vése; Alternaria ru8is dariovése (pavyzdZziui, agurkuo-
se), rapsuy séklose, obuoliuose, pomidoruose 1ir kituose

kultdriniuose augaluose; Venturia inaequalis (obuoliy

susng): Plasmopara viticola vynuogése. Kitas netikros

miltligés rusis, tokias kaip Bremia lactucae salotose,

Peronospora spp-. sojos pupelese, tabake, svoguinuose 1ir

kituose kultiriniuose augaluose, Pseudoperonospora

humuli apyniuose ir Pseudoperonospora cubensis agurki-
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niuose; Phytophthora infestans bulvese ir pomidoruose

ir pried kitas Phytophthora spp. risis darzZovése, Ze-

muogése, avokado, pipiruose, dekoratyviniuose augaluo-
se, tabake, kavoje ir kituose kultariniuose augaluose;

Thanatephorus cucumeris ryZimiose ir kitas Rhizoctonia

ridis kituose kultdriniuose augaluose, tokiuose kaip

kviegdiai ir mieZiai, darfovés, medvilné ir gazony Zole.

Kai kurie jqnginiai yra labai aktyvis in vitro pries$
grybelius. Junginiai taipﬁ pat gali aktyviai veikti
vaisiy ligas, atsiradusias po derliaus nuémimo (pavyzd-

iui, Penicillium digitatum ir italicum ir Trichoderma

viride apelsinuose, Gloeosporium musarum bananuose ir

Botrytis cinerea vynuogése).

Be to, kai kuriuos junginius galima naudoti gridy
beicavimui pried Fusarium spp., Septoria spp., Tilletia
spp. tipo grybelius (kietaja kule kviediuose), Ustilago

spp., Helmintosporium spp. gridiniuose, = Rhizoctonia

solani medvilnéje ir Pyricularia oryzae ryZiuose.

Junginiai gali sistemiSkai veikti augalus. Be to, jun-
giniai yra pakankamai lakis, todél yra aktyvis gary
fazéje pried grybelius.

Daugelis (I) formulés junginiy, o taip pat tie Jjungi-
niai, kuriuose X=0, yra maZiau kenksmingi kultGriniams
augalams (pavyzdziui, vynuogéms), palyginus su Zinomais
artimos struktiros junginiais.

Tokiu budu i3radime sifilomas kovos su grybeliais budas,
veikiant augalus, augaly séklas arba vieta, kurioje yra
augalai arba séklos, efektyviu idradimo junginiu arba

kompozicijos ju pagrindu kiekiu.

Junginiai taip pat gali buti naudojami kaip pramoniniai

(priedingai Zemés ukio) fungicidai, apsaugant, pavyz-
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dziui, mediena, i3dirbtg oda, odos dirbinius ir ypac

dazy pleveles nuo grybeliy uzkraty.

Junginiai gali buti tiesiai naudojami kaip fungicidai,
bet paprastai gaminamos kompozicijos junginiy pagrindu
su negéjais arba praskiedejais. Tokiu badu, iSradime
sifilomos fungicidinés kompozicijos, turin&ios (I) for-
mulés junginiy 1ir fungicidiskai tinkama nedéjg arba

praskiedeja.

Fungicidinius junginius galima naudoti jvairiu badu.
PavyzdZziui, juos galima naudoti kompozicijose ir tie-
siogiai veikiant augaly lapus, séklas arba augaly bu-
vimo arba augimo vieta, arba Jjas galima naudoti kaip
priemone apipur$kimui, dusta, krema arba pasta, kaip
garus arba prailginto veikimo granules. Apdoroti galima
bet kuria augaly dali:'lapus, stieba, S%akas arba Sak-
nis, arba Zeme apie Saknis, arba seéklas pries seéjg, ar-
ba 7Zeme aplamai, o taip pat vandeni laistymui arba
hidroponinio augaluy auginimo sistemas. ISradimo jungi-
nius galima ivesti injekcijomis i augalus arba purksti
juos, naudojant elektrodinamine purdkimo technika arba

kitus mazZzo imlumo buadus.

Sgvoka "augalas" apima daigus, krimus ir medZius. Fun-
gicidinis 3io iSradimo budas taikomas augaly preven-

cijai, apsaugai, profilaktikai ir apdorojimui.

Geriau Jjunginius naudoti kompozicijuy pavidalo Zemes
dkio ir sody reikméms, be to, kiekvienu atveju nau-
dojamos kompozicijos tipas priklauso nuo konkretaus

pritaikymo.

Kompozicijos  gali Dbuti dusty arba granuliy pavidalo,
kuriose yra aktyvus komponentas (idradimo junginys) ir
kietas ne&éjas arba praskiedéjas, pavyzdZiui, tokie

uzpildai, kaip kaolinas, bentonitas, kizelguras, dolo-
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mitas, kalcio karbonatas, talkas, magnio oksido mil-
teliai, fulero Zeme, gipsas, diatominé Zemé ir ki-
nietiskas molis. Tokias granules galima naudoti be
papildomo apdirbimo. Tokias granules galima gauti su-
drékinant tabletuota nesejg aktyviu komponentu arba
tabletuojant aktyvaus komponento ir neséejo milteliy
midini. Sékluy beicavimo kompozicijoje gali biti me-
dziaga (pavyzdZiui, mineralinis aliejus), kurios deka
uZpilama kompozicija prilimpa prie sékly. Arba aktyvy
komponentg galima ivesti i seékly beicavimo sastata,
naudojant organinj tirpiklj (pavyzdZiui, N-me-
tilpirolidong, propilenglikolj arba dimetilformamida) .
Kompozicija taip pat gali boti sudrekinamy milteliy
arba vandenyje disperguojamy granuliy pavidalo, kuriose
yra drékinanciy ar disperguojanciy medZiagy, paleng-
vinanéiy dispergavimgsi skys&iuose. Milteliuose ir gra-

nulése gali buti uZpildy ir suspenduojanciy medziagy.

Emulguojami koncentratai arba emulsijos gali buati
gaunami tirpinant aktyvy komponenta organiniame tir-
piklyje, kuriame gali buti sudrékinané¢iy arba emul-
guojan¢iu medZiagu, PO to midinys ispilamas | vandeni,
kuriame taip pat gali pati sudrékinan&iy arba emul-
guojanciy medZiagy. Tinkami organiniai tirpikliai apima
aromatinius tirpiklius, tokius kaip alkilbenzolai 1ir
alkilnaftalinai, ketonus, tokius kaip izoforonas, cik-
loheksanonas, metilcikloheksanonas, chlorintus anglia-
vandenilius, tokius kaip chlorbenzolas ir trichlor-
etanas, alkoholius, tokius kaip benzilo alkoholis, fur-

furilo alkoholis, butanolis ir glikolio eteris.

Beveik netirpiu kietu produkty suspensijas galima gauti
sumalant rutuliniame malune su disperguojanc¢ia medziaga
ir ijungiant suspenduojancia medZziaga, neleidiiancia

nusésti kitam produktui.




10

15

20

25

30

35

LT 3673 B
100

Kompozicijos, skirtos iSpurdkimui, gali buti aerozoliy
formos, tuo atveju sastatas laikomas konteineryje su-
spaustas, esant propelentui, pavyzdZiui, fluortri-

chlormetanui arba difluordichlormetanui.

I3radimo junginius sausame pavidale galima sumaisyti su
pirotechniniu miiniu, gaunant kompozicija, kuri wuZ-
daroje aplinkoje gali skleisti dumus, kuriuose yra nu-

rodyty junginiy.

Arba junginius galima naudoti mikrokapsuliy pavidalo,
arba juos galima ivesti i biodegraduojanc¢ius polimerus,
gaunant sastata su reguliuojamu aktyvios medZiagos

iSskyrimu.

Jvedant atitinkamus priedus, galima apdorojamuose pa-
virdiuose pagerinti daleliy pasiskirstyma, padidinti
sulipimg ir patvarumg lietui, t.y. skirtingas kompo-

zicijas galima geriau pritaikyti skirtingiems tikslams.

I3radimo junginius galima naudoti misinyje su traSomis
(pavyzdziui, azoto, kalio ir fosforo) . Rekomenduojamos
kompozicijos, kuriose trasy granulés yra padengtos
idradimo junginiais. Tokiose granulese yra geriau iki
25 svorio % isradimo junginiy. Tokiu bddu, i3radime pa-
teikiamos kompozicijos, susidedancios 18§ trgdy ir
(I) formulés junginio arba jo druskos, arba jo komplek-

so su metalu.

sudrekinamuose milteliuose, emulsiniuose koncentratuose
ir koncentructose suspensijose paprastali yra pavir-
fiaus-aktyvi medZiaga, pavyzdZiui, drékinanti medZiaga,
disperguojanti medZiaga, emulgatorius arba suspen-
duojanti medZiaga. Tos medZiagos gali biati katijoninio,

anijoninio arba nejoninio tipo.
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Tinkamos katijoninés paviréiaus-aktyvios medZiagos -
tai ketvirtiniai amonio junginiai, pavyzdZiui, cetil-
trimetilamoniobromidas. Tinkamos katijonines pavir-
giaus-aktyvios medZiagos apima: muilus, sieros rug3ties
alifatiniy monoesteriy druskas (pavyzdZiuil, natrio
laurilsulfata) ir sulfoninty aromatiniuy junginiy drus-
kas (pavyzdiiui, natrio dodecilbenzolsulfonata, natrio
arba amonio lignosulfonata, butilnaftalinsulfonata,
natrio diizopropil- ir triizopropilnaftalinsulfonato

migini) .

Tinkamos nejonines paviréiaus—aktyvios medZiagos yra
etileno oksido kondensacijos produktai su riebiaisiais
akoholiais, tokiais kaip oleilo arba cetilo alkoholis
arba su alkilfenoliais, tokiais kaip oktil- arba no-
nilfenolis ir oktilkrezolis. Kitomis nejoninémis pa-
virgiaus-aktyviomis medziagomis gali bati daliniai
esteriai, susidare iS5 ilgos grandineés riebiyju rugsciu

ir heksitolo anhidriduy, be to, nurodyty daliniy esteriy

‘kondensacijos su etileno oksidu ir lecitinais konden-

sacijos produktai. Tinkamomis suspenduojanéiomis me-
dziagomis gali buti hidrofiliniai koloidail (pavyzdzZiui,
polivinilpirolidonas ir natrio karboksimetilceliu-
lioze), o taip pat isbrinkstantys moliai, kaip ben-
tonitas ir atapulgitas.

Kompozicijos, naudojamos kaip vandeninés dispersijos 1ir
emulsijos, gaunamos koncentracijos formos, kuriose di-
dele aktyvaus komponento koncentracija, todél tokius
koncentratus pries naudojimg reikia praskiesti van-
deniu. Tie koncentratai turi pati paruodti taip, kad po
ilgo laikymo buty galima padaryti vandeninius pre-
paratus, galincius ilgg laika i81ikti homogenidkais,
kas Dbitina iépurékiant atitinkama aparatira. Aktyvus
komponentas, kaip taisykle, tuose kxoncentratuose sudaro
iki 95, geriau 10-85, pavyzdzZiui, 25-60 svorio %. Pra-

skiesti vandeniniai preparatai gali tureti skirtinga
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aktyvaus komponento kieki, priklausanti nuo numatomo
preparato panaudojimo, pavyzdziui, galima naudoti wvan-

deninius preparatus, turincius 0,00055 arba 0,01-

o)

‘10 svorio $ aktyvaus komponento.

$io isradimo kompozicijose gali biti kity biologiskai
aktyviy Jjunginiu, pavyzdziui, junginiu, pasizyminciy
analogidku fungicidiniu arba papildomu fungicidiniu
poveikiu arba augaly augimo reguliavimu, herbicidiniu

arba insekticidiniu poveikiu.

Fungicidiniu junginiu kompozicijoje gali buti junginys,
veikiantis prie§ gruadiniy kultary varpu (pavyzdZiui,

kvieciy) ligas, sukeltas Septoria, Gibberella 1ir

Helminthosporium spp., pries sékly ir dirvos uzkratus,

tikrg ir netikrag vynuogiy miltlige, tikrg obuoliy milt-
lige ir susng ir t.t. Pépildomo fungicido ivedimas pra-
ple¢ia veikimo ribas, palyginus su- vieno (I) formulés
junginio poveikiu. Be to, kitas herbicidas gali (I) for-
mulés Jjunginio fungicidini aktyvumg veikti sinerge-
tigkai. Fungicidiniy junginiuy, galin&iy bati iSradimo
kompozicijoje, pavyzdiial apima: karbendazima, benomi-
la, tiofanatmetilg, tiabendazola, fuberidazola, etrida-
zola, dichlorfuanida, emoksanila, oksadiksila, ofurana,
metilaksila, furalaksila, fozetil-aliumini, fenarimolga,
iprodiong, protiokarba, procimidona, vinchlozoling,
penkonazola,-miklobutanila, propamokarba, dinikonazolsg,
pirazofosa, etirimola, ditalimfosg, tridemorfa, trifo-
ring, nuarimolg, triazbutila, guazatina, 1,1'-iminodi
(oktametilen)diguamido triacetato ‘druska, butiobata,
propikonazola,. prochlorazola, flutriafola, (2RS, B5RS)-
5—(2,4—dichlorfenil)tetrahidro—S-(lH—l, 2, 4-triazol-1-
ilmetil)-2-furil-2, 2, 2-trifluormetilo eteri, cikpro-
konazola, terbukonazola, 1-/(2RS, 4RS, ; 2RS, 4RS)-4-
brom—Z—(2,4-dichlorfenil)tetrahidrofurfuril/—lH—l,2,4—

triazola, pirolnitrina, 5-etil-5,8-dihidro-8-okso (1, 3)-
dioksolo (4, 5-g) chinolin-7-karbono ragsti, 3-(2,4-di-
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chlorfenil)-2-(1H-1, 2, 4-triazol-1-il)chinazolin-
4 (3H) -ona, (RS)—1—aminopropilfosfonio ragsti, fluzila-
zola, triadimefong, triademenolsa, dichlobutrazola,
ferpropimorfa, pirifenoksa, fenpropiding, chlorozo-
linata, imazolila, fenfurama, karboksina, oksikarbok-
sina, metfuroksama, dodemorfa, BAS 454, kasugamicing,
edifenfosg, kitazing P, cikloheksimidsg, ftalida,
probenazola, izoprotiolana, triciklazola, 4-chlor- N-
(ciano(etoksi)metil)benzamida, pirochilong, chlorbenz-
tiazonag, neoazozing, polioksing D, validamicing A,
mepronila, flutolanila, pencikurona, dichlormezina,
fenazin-oksida, nikeldimetilditiokarbamata, techlofta-
lamag, hitertanola, bupirimata, etakoranola, hidroksi-
izoksazola, streptomicing, ciprofuramg, biloksazola,
chinometionata, dimetirimola, 1- (2-ciano-2-metoksiimi-
noacetil)-3-etilkarbamida, fenapanila,‘ tolchlofosmeti-
la, piroksifura, poliramg, maneba, mankozeba, kapta-
fola, chlorotalonila, anilazina, tirama, kaptana, fol-

peta, zineba, propineba, siera, dinokapa, dichlora,'
éhloroneba, binapakrila, nitrotalizopropila, dodina,
ditianong, fentihidroksida, funtinacetata, teknazing,
chintozena, dichlorana, vari turincius junginius,
tokius kaip vario oksichloridas, vario. sulfatas 1ir
Bordo misinys, o taip pat gyvsidabrio organinius Jjun-

ginius.

(I) formulés junginius galima sumaidyti su dirva, dur-
pémis arba kita terpe $aknims, apsaugant augalus nuo
uikrediandiy séklas, dirva arba lgpija grybeliniy in-

fekciju.

Tinkami idradimo kompozicijoms insekticidai apima: pi-
rimikarbg, dimetoata, demeton-s-metila, formotiona, kar-
bazila, izoprokarba, XMG, BPMC, karbofurana, karbo-
sulfang, diacinong, fentiona, fenitrotiona, fentoata,

chlorpirifosg, izoksationa, propafosa, monokrotofasa,

<buprbfezina, entroproksifena, cikloprotring.
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Augaly augimo reguliatoriai yra junginiai, re-
guliuojantys piktzoliy arba daigy susidaryma, arba
selektyviai reguliuojantys maZiau reikalingy augalu

augimg (pavyzdZziui, Zoles).

Tinkamy naudoti kartu su i8radimo Jjunginiais augaly
augimo reguliatoriai apima: giberilinus (pavyzdZiui,
GA;, GA, arba GA,), auksinus (pavyzdZziui, indolakto
ragsti, indo}riebiaja rigsti, naftoksiacto rugdti, arba
naftilacto rtgdti), citokininus (pavyzdziui, kinetinus,
difenilkarbamida, benzimidazola, arba benzilaminofu-
rina), fenoksiacto rag3tis (pavyzdziui, 2,4-D arba
MCPA), pakeistas benzoines rugstis (pavyzdZziui, trijo-
dobenzoine rugsti), morfaktinus (pavyzdziui, chlor-
fluorokola), maleino rugSties hidrazida, glifozata,
glifozing, ilgos grandines riebiuosius alkoholius ir
rugstis, dikegulaka, paklobutazola, fluoridamidag, mef-
luidina, pakeistus ketvirtinius amonio arba fosfonio
darinius (pavyzdZiui, chlorofonio chlormekvatga arba
merkvatchlorida), etefong, karbetamida, metil-3, 6-
dichloramizapa, daminozida, azultamg, abscizo ruagsti,
izopirimola, 1-(H-chlorfenil)-4, 6-dimetil-2-okso-1, 2~
dihidropiridin-3-karbonine ragsti, hidroksibenzoni-
trilus (pavyzdZiui, bromksinila), difenzokvata, benzc-
ilpropenil-3, 6-dichlorpikolino ragsti, fenpenterols,

inabenfida, triapentenolag ir teknazemg.

Jemiau pateikiami pavyzdZiai iliustruoja iSradima. Vi-
suose pavyzdZiuose "eteris" reiskia dietilo eteri, tir-
paly dZiovinimui naudojamas magnio sulfatas, tirpalai
koncentruojami pazZemintame slegyje. Jautriuy drégmeil
tarpiniy junginiy reakcijos vykdomos azoto atmosferoje,
o tirpikliai pries naudojimg isdZiovinami, Jjei butina.
Jei néra ypatinguy nurodymy, chromatografuojama per
silikagelio kolonéle. Ten, kur nurodyta, IR ir BMR
spektroskopijos duomenys yra selektyvis, nenurodant

visais atvejais visy absorbcijos juosty. 1H—BMR—spekt—
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rai uZraSomi, naudojant CDCl; tirpikli, jei kitaip néra
nurodyta. Visur naudojami tokie sutrumpinimai:
DME - dimetoksietanas
DMFA - N,N-dimetilformamidas
THF - tetrahidrofﬁranas
BMR - branduoctinis magnetinis rezonansas

IR - infraraudonas

S - singletas

d - dubletas

t - tripletaé

m - hultipletas '
Lyd. temp. - lydymosi temperattra

GC - dujiné chromatografija
TLC - plono sluoksnio chromatografija
HPLC - labai efektyvi skysta chromatografija

br - plati

mln' (m.d.) - milijoninés dalys
1 Pavyzdys

(E) -metil-2-/2-(3-benziloksifenoksi)fenil/~3-metoksi-
propenoato gavimas (junginys Nr. 23 1 lenteleje).
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100 g (0,54 mol) 2-brombenzaldehido, 67,03 g (1,08 mol)
etilenglikolio, 0,5 g p-toluensulfonines rutg3ties ir
tolueno midinys palaikomas iki virimo temperatiros ir
virinamas toje temperatiroje su grizZtamu 3Saldytuvu 6
valandas. Tuo metu nudistiliuojama 23 ml vandens ir
etilenglikolio azeotropinio miSinio. Po to miSinys
atSaldomas ir pridedama 1 1 eterio. Eterinis tirpalas
praplaunamas 200 ml sotaus natrio bikarbonato tirpalo,
po to vandeniu (3x150 ml) ir 150 ml sotaus natrio
chlorido tirpalo. DZiovinama, filtruojama 1ir nuga-
rinamas eterinis tirpalas. Gaunama 121,9 g (98,6 %
iSeiga) 2-(2-bromfenil)-1,3-dioksolano riebalinio skys-

¢io.

'H BMR: (60 MHz) delta: 3,4 (4H, m), 8,0 (1H, s) 6,9-
7,6 (4H, m), m.d. :

Gautas produktas naudojamas kitoje stadijoje be valymo.

35,2 g (0,63 molio) granuliuoto kalio hidroksido i3-

tirpinama 50 ml vandens ir i gaunamg tirpala pridedama

78 g (0,63 mol) 3-metoksifenolio ir 250 ml tolueno.

Reakcijos midinys -pakaitinamas iki virimo temperatdros
ir virinamas toje temperatiroje su griztamu Saldytuvu,
kol baigiamas nudistiliuoti vanduo (i3 viso surenkama
65 ml vandens). Po to mi3inys at8aldomas iki 80°C ir i
ji pridedama 120 g (0,524 mol) 2-(2-bromfenil-1,3-
dioksolano, 200 ml DMF ir 0,2 g vario chlorido. Midinys
léetai pakaitinamas iki 150-155°C ir nudistiliuojamas
toluenas. Po to midinys 6 valandas laikomas 150-155°C
temperatiroje, o po to at3aldomas iki 25°C ir pridedama
500 ml vandens. MiSinys filtruojamas, 1liekana pra-
plaunama 200 ml eterio, o filtratas ekstrahuojamas ete-
riu (tris kartus), pofcijomis po 150 ml. Sujungtos ete-
rinés frakcijos du kartus plaunamos 2N natrio hid-
roksido tirpalu (150 ml porcijomis), keturis kartus

vandeniu (150 ml porcijomis) ir po to 200 ml sidrymo.
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Gautas tirpalas i&dZiovinamas 1ir filtruojamas, o eteri-
nis tirpalas nugarinamas. Gaunama 124,1 g (i8eiga 87,1 %)
2-/2-(3-metoksifenoksi)fenil/-1,3-dioksolano riebalinio

skys&io.

4y BMR (60 MHz) delta: 3,65 (3H, s), 3,95 (4H, d), 6,12
(IH, s), 6,6-7,6 (8H, m), m.d.

Gautas produktas kitoje stadijoje naudojamas be valymo.

32,7 g (O,i2 mol) 2-/2-(3-metoksifenoksi)fenil/-1,3-
dioksolano 19 valandy maidoma 95 ml vandens ir 5 ml
koncentruotos druskos rig3ties miSinyje aplinkos tempe-
rataroje. Po to midinys du kartus ekstrahuojamas eteriu
po 60 ml, eteriniai ekstraktail sujungiami ir pra-
plaunami 30 ml sotaus . vandeninio natrio bikarbonato
tirpalu, tris kartus vandeniu (po 30 ml) ir 30 ml su-
rymo. Gautas tirpalas i$dZiovinamas, filtruojamas ir
koncentruojamas, gaunant 26,17 g (iseiga 95,4 %) pa-
kankamai 3&varaus 2-(3-metoksi-fenoksi)benzaldehido (A)
riebalinio skys&io. Gaunamas produktas kitoje stadijoje
naudojamas be valymo. Analizavimui pavyzdys isvalomas

chromatografiskai (eliuentas: eterio ir heksano mi-

'3inys) . Gaunamas gintaro spalvos riebalinis skystis.

14y BMR (90 MHz) delta: 3,79 (3H, s), 6,58-7,97 (8H, m),
10,49 (1H, d), m.d.

IR .. (plévelé): 1691, 1599 cm .

25,0 g (0,109 mol) 2-(3-metoksifenoksi)-benzaldehido,
13,64 g (0,11 mol) metil-metiltiometilsulfoksido, 8,0 ml
30 ¢ benziltrimetilamonio hidroksido tirpalo metanolyje
ir 150 ml THF midinys 45 min. maiSomas, virinant su
griZtamu éaidytuvu. Susidares tirpalas sausai i8gari-
namas, o liekana chromatografucjama (eliuentas: eterio

ir heksano misinys). Gaunama 27,67 g (75,3 % iSeiga)
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sulfoksido (B), gintaro spalvos dervos. 'H BMR (60 MHz)
delta: 2,2 (3H, s), 2,55 (3H, s) 3,65 (3H, s), 6,35-
8,15 (9H, m) m.d.

20 ml acetilchlorido per 15 minu&iy sulaSinama i 200 ml
absoliutaus metanolio, $Saldant misini vandens vonioje
ir palaikant 20-25°C temperatira. Po to i misini viena
porcija pridedama 27,67 g (0,083 mol) sulfoksido (B)
tirpalo 40 ml metanolio, o susidares tirpalas mai3omas
18 wvalandu aplinkos temperatiroje. Metanolio tirpalas
sausai iSgarinamas paZemintame slégyje, o 22,78 g li-
kusios rudos spalvos dervos iStirpinama 200 ml eterio.
Eterinis tirpalas praplaunamas soliu vandeniniu natrio
bikarbonato “tirpalu, nufiltruojamas nedidelis kiekis
netirpios medZiagos, o eterinis tirpalas sausai i3ga-
rinamas. Liekana chromatografuojama (eliuentas: eterio
ir heksano miSinys). Gaunama 15,62 (69,3 $% iSeiga) 2-
(3-metoksifenoksi)-fenilacetato (C), klampaus riebali-
nio skysé&io.

'H BMR (60 MHz) delta: 3,5 (3H, s), 3,59 (2H, s), 3,63
(3H, s}, 6,35-7,32 (8H, m) m.d.

12,89 g (0,051 mol) boro tribromido idtirpinama 50 ml
dichlormetano ir gautas tirpalas atS8aldomas iki 0-5°C.
Po to, 1 valandg maiSant, i 3i tirpalg pridedama 70 g
(0,026 mol) metil-2-(3-metoksifenoksi)fenilacetato tir-
palo 80 ml dichlormetano. 20 minudiy maiSoma 0-5°C tem-
peratiroje, po to mailSomas miSinys suladinamas 3 100 ml
absoliutaus metanolio, palaikant ‘O—5°C temperatirg.
Gautas tirpalas iSpilamas i 250 ml vandens, kuriame
iStirpinta 12 g natrio bikarbonato, o gautas midinys
ekstrahuojamas 500 ml eterio. Organine fazé praplaunama
vandeniu (3 x 200 mi) ir 150 ml sotaus sarymo. Po to
dZiovinama ir filtruojama, o eterio tirpalas iSgari-

18eiga) metil-2- (3-oksi-

o©

namas. Gaunama 6,12 g (92,3

fenoksi) fenilacetato (D) rudos dervos. Gautas produktas
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kitoje stadijoje naudojamas be valymo. Produkta galima
idvalyti chromatografidkai (eliuentas: eterio ir hek-
sano. misinys), gaunant labail Zvary aukso spalvos rie-

balini skysti, kuris, laikomas ore, greitai tamséja.

Metil-2- (3-oksifenoski) fenilacetata (D) galima gauti ir
kitu budu:

30 g (0,18 mol) 2-chlorfenilacto ruogdties, 48,6 g
(0,34 mol) kalio karbonato ir 43,5 g (0,35 mol) 3-me-
toksifenolio midinys maiSomas ir virinamas 140°C tem-
peratiroje, dalyvaujant katalitiniam vario (I) chlorido
kiekiui. Po 3 valanduy GT ir TLC analizés duomenys rode,

kad pradiné rug$tis silpnal sureagavo. Reakcijos mi-

‘§inys at8aldomas (pridedant 5 ml sauso DMF) iki 70°C,

kad midinys perdaug nesutirdtéty, idpilamas i vandeni
ir parug3tinamas koncentruota druskos riagstimi. Gautas
midinys ekstrahuojamas eteriu, © eteriniai ekstraktai
sujungiami ir plaunami vandeniu iki neutralios reak-
cijos, is8dZiovinami 1ir idgarinami. Gaunamas 3-metok-
sifenolio (4% %) ir 2—(3¥metoksifenoksi)fenilacto riags-
ties (41 %) midinys, rudas judrus riebalinis skystis,

kuris kitoje stadijoje naudojamas be valymo.

Rudas riebalinis skystis 2,5 valandos virinamas su
griztamu 3aldytuvu 70 ml metanolio, i kuri pridéta 2 ml
koncentruotos sieros rugsties. Reakcijos miSiniui lei-
d>iama atsalti iki kambario temperatiros, po to jis is-
pilamas i vandeni. Gautas misinys ekstrahuojamas (X 2)
eteriu, eteriniai ekstraktai sujungiami ir praplaunami
praskiestu vandeniniu natrio hidroksido tirpalu, o po
to vandeniu iki neutralios reakcijos ir i8dZiovinami.
Isgarinus gauta 34,9 g nesSvaraus metil-2-(3-metok-
sifenoksi)metilacetato, cranZinio-rudo riebalinio skys-
¢io (86 % produkto, pagal dujine chromatografija). Gau-
tas nedvarus produktas sujungiamas su kita 8,2 g tokio

pat produkto, gauto tuo paciu btdu, porcija. Pakar-
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totinio molekulinio distiliavimo budu (50-120°C, esant
4 x 107 mbar slégiui) gaunama 37,1 g iSvalyto (Svarumo
laipsnis 95 %, i8eiga apie 60 % nuo Z2-chlorfenilacto
rigdties) metil-2-(3-metoksifenoksi)-fenilacetato. Pa-

pildomi produkto kiekiai gaumMami kitomis operacijomis.

97 g (0,36 mol) metil-2-(3-metoksifenoksi)fenilacetato
8 valandas virinama 110°C temperatiroje su 194 ml bromo
vandenilio rug3ties 150 ml acto ragSties. MiSinys pa-
liekamas kambario temperatiiroje per nakti, po to i Jji
pridedama 100 ml bromo vandenilio rugSties ir reakcijos
midinys pakaitinamas iki 110°C. 7 valandas mi3inys lai-
komas toje temperatiroje, to pasékoje sureaguoja visos
pradinés medZiagos. Reakcijos miSiniui leidZiama at-
galti iki kambario temperattros, po to jis iSpilamas j
siryma ir du kartus ekstrahuojamas dichlormetanu. Di-
chlormetanas iSgarinamas, gaunant riebalini skysti, ku-
ris 2 valandas virinamas 70°C temperatiroje su 400 ml
metanolio ir 2 ml koncentruotos sieros rugsdties. Reak-
cijos miSiniui leidZiama at$alti iki kambario tem-
peratiros, Jjis i8pilamas i siryma ir ekstrahuojamas du
kartus dichlormetanu. Ekstraktai  sujungiami, pra-
plaunami vandeniu iki neutralios reakcijos, o po to
iddZiovinami, filtruojami ir iSgarinami. Gaunama 92,8 g
rudo riebalinio skyséio. Po dalies produkto (72,8 g)
molekulinio distiliavimo (150°C, 1 x 107 mbar), gauta
41,9 g (57 % i%eiga nuo metil-2-(3-metoksifenoksi)fe-
nilacetato)metil-2-(3-oksifenoksi) fenilacetato (D), gel-

tono sirupo.

'Y BMR (60 MHz) delta: 3,57 (3H, s), 3,63, (2H, s),
5,82 (1H, s), 6,4-7,35 (8H, m) m.d.

IR maks. (plévele): 3408, 1713 cm’.

I 0,558 g (0,023 mol) natrio hidrido 20 ml DMF suspen-
sijg suladinamas 2,0 g (0,0077 mol) metil-2-(3-oksi-
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fenoksi) fenilacetato (D) 10 ml DMF ir 10 g (0,167 mol)
metilformamido tirpalas. MiSinys maisomas 45 minutes,
po to pridedama 100 ml vandens ir midinys ekstra-
huojamas 50 ml eterio. Vandeninis sluoksnis parigSti-
namas druskos rag3timi iki pH 3 - 4 ir midinys eks-
trahuojamas du kartus eterio porcijomis po 40 ml.
Eteriniai ekstraktai sujungiami, praplaunami vandeniu
(3 x 30 ml), 30 ml sarymo, O PO to dZiovinami. Eteris
nugarinamas, o liekana iftirpinama 20 ml DMF, pridedama
0,64 g (0,0064 mol) bevandenio kalio karbonato ir 0,55 g
(0,0044 mol) dimetilsulfato. Mi3dinys 1 valandg maisomas
aplinkos temberatﬁroje, po to pridedama 100 ml wvandens
ir midinys du kartus ekstrahuojamas eteriu (2 x 40 ml).
Eteriniai ekstraktai sujungiami, praplaunami vandeniu
(3 x 20 ml) ir 20 ml sGrymo, igdziovinami, filtruojami,
sausai i3garinami, po to chromatografuojami (eliuentas:
eterio ir heksano midinys). Gaunama (E) -metil-2-/2-(3-
oksifenoksi) fenil/-3-metoksipropenoato (E) gintaro spal-
vos dervos, kuri sutrinama su heksano ir dichlormetano

o]

mi%iniu, gaunant 0,7 g Dbaltos kietos medziagos 30 %

i8eiga nuo metil-2-(3-oksifenoksi) fenilacetato (D),
1yd. temp. 115 - 116°C.

Be to, (E)-ﬁetil—Z—/Z—(3—oksifenoksi)-fenil/—3—metoksi—

propenoatas (E) gaunamas tokiu budu:

12 g (0.0465 mol) metil-2-(3-oksifenoksi) fenilacetato
(D) ir 55,8 g (0,93 mol) metilformiato tirpalas 35 ml
sauso DMF per 45 minutes suladinamas i maiSomg (6,696 g
50%-nés dispersijos alyvoje, 0,1395 mol, praplautos 40-
60 ml petrolio eterio) natrio hidrido suspensijg 65 ml
sauso DMF. Reakcijos miSinys 2,5 valandos maidomas
kambario temperatiroje, iSpilamas i 200 ml wvandens,
partgdtinamas koncentruota druskos ragdtimi iki pH 3 ir
po to ekstrahuojamas du kartus eteriu (2 x 200 ml).

Organiniai ekstraktail sujungiami, praplaunami sirymu
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(2 x 200 ml), isdZiovinami, filtruojami 1ir i8garinami,

gaunant 12,5 g (0,0433 mol) geltono riebalinio skyscio.

12,5 g (0,0433 mol) gauto riebalinio skys¢io i8tirpi-
nama 100 ml sauso DMF ir priaedama 5,98 g (0,0433 mol)
kalio karbonato. Midinys 10 minuciy maidomas ir viena
porcija pridedama 5,19 g (0,042 mol) dimetilsulfato
10 ml DMF tirpalo. Gautas midinys maisomas kambario
temperatiiroje per nakti, i3pilamas i 200 ml vandens ir
du kartus ekstrahuojamas eteriu (2 x 200 ml). Eteriniai
ekstraktai sujungiami, praplaunami strymu (3 x 200 ml),
i&dsiovinami, filtruojami ir iSgarinami, gaunant lipnig
derva. $i kristalizuojama 18§ dichlormetano-heksano,
gaunant 9,54 g (73 %) (E) -metil-2-/2-(3-oksifenok-
si)fenil/-3-metoksipropenoato (E)-metil-2-/2-(3-oksife-
noksi) fenil/-3-metoksipropenoato (E), lyd. temp. 117 -
118°C.

4 BMR (90 MHz) delta: 3,58 (3H, s), 3,75 (3H, s), 5,38
(1H, s), 6,39-7,33 (8H, m), 7,4 (1H, s) m.d.

IR maks. (nujolas): 3295, 1672, 1630 cm .

1,09 g 0,0033 mol (E) -metil-2-/2-(3-oksifenoksi)-fe-
nil/-3-metoksipropenoato, 0,57 g (0,0033 mol) benzilo
bromido, 0,8 g (0,0053 mol) kalio karbonato ir 15 ml
sauso DMF midinys 3 valandas maiSomas aplinkos tem-
peratiroje. Pridedama 50 ml vandens ir miSinys du kar-
tus ekstrahuojamas (2 x 30 ml). Organiniai sluoksniai
sujungiami, praplaunami vahdeniu (2 x 20 ml), 1is-
dziovinami, filtruojami, o© eterinis tirpalas sausai
nugarinamas. Liekana chromatografuojama (eliuentas:
eterio ir heksano midinys), gaunant 1,11 g (85 %

ifeiga) bespalvés junginio (F) dervos.

4y BMR (90 MHz) delta: 3,55 (3H, s), 3,7 (3H, s), 4,97
(2H, s), 6,5-7,32 (13H, m), 7,44 (1H, s) m.d.
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IR maks. (plévelé): 1710, 1638 cm .
2 Pavyzdys

(E) -metil-3-metoksi-2-/2-(3-fenilsulfoniloksifenoksi) fe-
nil/propenoato gavimas (Junginys Nr. 51 1 Lenteléje).

0,5 g (0,00166 mol) (E) -metil-2-/2-(3-oksifenoksi)
fenil/-3-metoksipropenoato, gauto pagal 1 pavyzdyje ap-
radyta metodika, 0,36 g (0,002 mol) benzolsulfonil-
chlorido ir 10 ml piridino mi&inys 3 valandas maiSomas
60-70°C temperaturoje. Midinys atSaldomas iki 25°C,
pridedama 60 ml vandens ir miSinys ekstrahuojamas ete-
riu (2 x 30 ml). Eteriniai ekstraktai sujungiami, pra-
plaunami 20 ml vandens, 20 ml praskiestos druskos
rugdties, vandeniu (3 x 200 ml) ir 20 ml sotaus natrio
chlorido tirpalo. Eterinis tirpalas 1i8dZiovinamas,
filtruojamas; koncentruojamas 1ir chromatografuojamas
(eliuentas: chloroformo ir heksano miZinys), gaunant

0,21 g (28,7 % iSeiga) bespalves dervos.

'H BMR (90 MHz) delta: 3,56 (3H, s), 3,75 (3H, s),
6,52- 7,96 (13H, m), 7,40 (1H, s) m.d.

3 Pavyzdys

(E) -metil-3-metoksi-2-(2-/3-(4-nitrofenoksi) fenoksi/fe-

nil)-propenoato gavimas (Junginys Nr. 133 1 lenteléje).

1,2 g (0,004 mol) E-metil-2-/2-(3-oksifenoksi)fenil/-3-
metoksipropenoato, gauto pagal 1 pavyzdZio metodikg,
0,68 g (0,008 mol) 4-nitrofluorbenzeno, 1,1 g (0,008 mol)
kalio karbonato ir 15 ml DMF miSinys 16 valandy mai-
Somas aplinkos temperatiroje, o po to iSpilamas i 80 ml
vandens ir ekstrahuojamas eteriu (2 x 30 ml). Orga-
niniai ekstraktai sujungiami, praplaunami vandeniu (3 x

25 ml) 1ir 25 ml sotaus natrio chlorido tirpalu. Po to
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jie i3dZiovinami, filtruojami, koncentruojami ir chro-
matografuojami (eliuentas: chloroformo ir heksano misi-
nys), gaunant 0,93 g (55,2 % i8eiga) gintaro spalvos

dervos.

'Y BMR (90 MHz) delta: 3,55 (3H, s), 3,72 (3H, s),
6,67 8,41 (12H, m), 7,44 (1H, s) m.d.

4 Pavyzdys

(E)-metil-2-(2-/3-(4-fluorfenoksi) fenoksi/fenil)-3-me-
toksi-propenoato gavimas (Junginys Nr. 124 1 lente-
léeje).

1,0 g (0,0033 mol) (E)-metil-2-/2-(3-oksifenoksi)-fe-
nil-3-metoksipropenoato, gauto pagal 1 pavyzdyje apra-
dyta metodika, 2,63 g (0,0069 mol) bis-(4-fluorfe-
nil)jodonio bromido, 0,5 ml trietilamino, 0,5 g vario
milteliy ir 15 ml abs. metanolio miSinys 6 valandas
virinamas su griZtamu S$aldytuvu. Po to pridedama 1 g
(0,0069 mol). (4-fluorfenil)jodonio bromido ir midinys
3 wvalandas maiSomas, virinant su griztamu 3Saldytuvu.
Mi%inys at8aldomas ir filtruojamas, i filtratg pri-
dedama 80 ml vandens ir miSinys ekstrahuojamas eteriu
(2 x 30 ml). Eteriniai ekstraktai sujungiami, praplau-
nami vandeniu (3 x 15 ml) ir 15 ml strymo. Po to
dziovinama ir filtruojama, o eterinis tirpalas kon-
centruojamas, gaunant 0,16 g (12,3 % iSeiga) gintaro

spalvos dervos. -~

Yy BMR (60 MHz) delta: 3,42 (3H, s), 3,51 (3H, s),
6,35- 7,30, (12H, m), 7,35 (1H, s) m.d.

IR maks (plévele): 1710, 1641 cm .
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5 Pavyzdys

(E)—meti1—2—/2—(3—benzoiloksifenoksi)fenil/—B—metoksi—

propenoato gavimas (Junginys Nr. 40 1 lenteléje).

0,5 g (0,00166 mol) (E)—metil-2—/2—(3—oksifenoksi)—fe—
nil/-3-metoksipropenoato, gauto pagal 1 pavyzdyje ap-
radyta metodika, 0,26 g (0,00185 mol) benzoilo chlo-
rido, 0,23 g (0,00166 mol) kalio karbonato ir 10 ml DMFE
1,5 wvalandos maisoma aplinkos temperataroje. I midini
pridedama 0,26 g (0,00166 mol) benzoilo chlorido ir
0,23 g (0,00166 mol) kalio karbonato ir miSinys 16 va-
landy maisomas aplinkos‘temperatﬁroje. Pridedama 80 ml
vandens ir miginys ekstrahuojamas eteriu (2 X 40 ml).
Eteriniai ekstraktai sujungiami, praplaunami vandeniu
(3 x 20 ml) ir 20 ml surymo, PO to igdziovinami, filt-
ruojami, koncentruojami 1ir chromatografuojami (eliuen-
tas: eterio ir heksano midinys), gaunant baltg kieta
medZiaga. MedZiaga perkristalinama i vandeninio meta-
nolio, gaunant 0,32 g (47,7 % 1iBeiga) Svaraus balto
kieto junginio, lyd. temp. 94-95°C.

iy BMR (90 MHz) delta: 3,62 (3H, s), 3,74 (34, s),
6,76~ 8,38 (134, m), 7,46 (1H, s) m.d.

IR maks. (nujolas): 1741, 1698, 1627 cm ',
6 Pavyzdys

(E,E)—metil—2—/2—(3—/4—chlorofenilako/~4—hidroksifenok—
si)-fenil/-3-metoksipropenocato gavimas (Junginys Nr. 282

1 lenteleje).

2,5 ml 1 M druskos rugsties pridedama i 6,64 ml 0,25 M
vandenini 3-chloranilino hidrochlorido tirpala ir midi-
nys at8aldomas Zemiau 10°C. I mi3ini sula3inama 3,32 ml

0,5 M vandeninio natrio nitritec tirpalo ir 10 minuciy
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maidoma, esant temperat@irai Zemiau 10°C. Gautas 3-chlor-
benzoldiazonio chlorido tirpalas sula$inamas i maiSomg
0,5 g (0,00166 mol) (E)-metil-2-/2-(4-oksifenoksi)fe-
nil/—3—metokéipropenoato (gauto pagal 1 pavyzdyje ap-
radyta metodika 3-oksi-junginiui gauti), 16,6 ml 0,1 M
vandeninio natrio hidroksido ir 30 ml acetono misSini.
Tuo pat metu pastoviai pridedama vandeninio natrio
chlorido tirpalo iSlaikant pH 8 - 10 ribose ir tempe-
ratira palaikoma Zemiau 10°C. MiZinys 20 minudiy mai-
Somas, po to ekstrahuojamas eteriu (2 x 40 ml).
Eteriniai ekstraktai sujungiami, praplaunami vandeniu
(3 x 15 ml) ir 15 ml sarymo, po to i3dZiovinami,
filtruojami, koncentruojami ir chromatografuojami
(eliuentas: eterio ir heksano mid$inys), gaunant kietay
oranzinés spalvos medZiagg. Perkristalinama i3 heksano
ir dichlormétano misinio, gaunant 99,3 mg (13,6 %

ideiga) 3svaraus junginio, lyd. temp. 143-144°C.

7 Pavyzdys
(E)-metil-2~-/2-(3-/3-metoksifenoksi/fenoksi)fenil/-3~

metoksipropenocato gavimas (Junginys Nr. 129 1 lente-

léje) .

I mai3omg 0,61 g natrio tirpalg 10 ml metanolio viena
porcija pridedama 4,34 g rezorcinolio. Gautas misinys
0,5 valandos maiSomas kambario temperatiroje, o meta-
nolio pertekiius pasalinamas vakuume. I gautg oranZinj
riebalini skysti pridedama 6,6 ml ‘piridino, 14,74 g
3-bromanizolo ir 192 mg vario chlorido. Midinys 66 va-
landas maidomas 125°C temperatiiroje. Mi3inys at3aldomas
ir po to i8pilamas i praskiesta druskos ruagsti ir
ekstrahuojamas eteriu. Eteriniai ekstraktai dar kartg
ekstrahuojami praskiestu vandeniniu natrio hidroksidu
ir 3ie vandeniniai ekstraktai partgStinami praskiesta
druskos rugsStimi ir ekstrahuojami eteriu. Gauti ete-

riniai ekstraktai praplaunami vandeniu ir sidrymu, po to
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i&d?iovinami ir koncentruojami, gaunant 3,72 g raudonos
spalvos riebalinio skys&io. Sis skystis distiliuojamas
(170°C krosnies temperatiroje, slégis 0,05 mmHg), gau-
nant 1,71 g 3- (3-metoksifenoksi) fenolio, tirsto gelsvo

riebalinio skyscio.
4y BMR delta: 3,78 (3H, s), 4,93 (lH, s) m.d.

1 maisoma 0,18 g natrio tirpala 4 ml metanolio pri-
dedama 1,70- g 3- (3-metoksifenoksi) fenolio viena por-
cija. Gautas midinys 0,5 . valandos maidomas kambario
temperatiroje, o metanolio perteklius paSalinamas pa-
semintame sleégyje. I likusi oranZineés spalvos riebalinj
skysti pridedama 0,85 g 0-bromfenilacto rugSties ir
40 mg vario chlorido ir reakcijos midinys 1 valanda
mai%omas 130C°C tempefataroje. Pd to papildomai pri-
dedama 0,4 g O-bromfenilacto rugSties ir 0,13 g natrio
etoksido ir midinys toliau 3 valandas maiSomas 130°C
temperatﬁrojé, po to at3aldomas, parugStinamas pra-
skiesta druskos rugstimi ir ekstrahuojamas eteriu. Ete-
riniai ekstraktai praplaunami vandeniu ir surymu, po to
i%dziovinami ir koncentruojami, gaunant 3,12 g raudonos
spalvos riebalinio skyscio, turin&io 2-/3-(3-metok-
sifenoksi)-fenoksi/fenilacto ruagsties. J §ig nesSvarig
ragdti (3,12 g) pridedama 40 ml metanolio ir 3 laS3ai
koncentruotos sieros rﬁgéties. 8is reakcijos misSinys
1 valanda maisomas 90°C temperatiroje, po to atSaldo-
mas, ispilamas i vandeni ir ekstrahuojamas eteriu. Ete-
riniai ekstraktai praplaunami praskiestu vandeniniu
natrio hidroksidu, vandeniu ir sarymu, po to isdzZio-
vinami ir kohcentruojami, gaunant 1,33 g geltonos spal-
vos riebalinio skys&io. Sis riebalinis skystis disti-
livojamas (krosnies temperatiira 160°C, slégis 0,07 mm Hg),
gaunant 1,03 g (36 % i%eiga, nuo 3-(3-metoksifenok-
si)fenclio) metil 2-/3-(3-metoksifenoksi) fenoksi/ fe-
nilacetato.
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'y BMR delta: 3,62 (3H, s), 3,68 (2H, s), 3,78 (3H, s)
m.d. ’

1,00 g metil-2-/3- (3-metoksifenoksi) fenoksi/fenilaceta-
to ir 3,34 ml metilformiato 1 ml DMF midinys per 10 mi-
nu¢iy suladinamas i maisomg 0,13 g natrio hidrido su-
spensijg 10 ml DMF, at$aldyta ledu Zemiau 10°C tem-—
peratiros (vyko dujy igsiskyrimas). Po to reakcijos mi-
§inys 2 valandas maisSomas kambario temperaturoje, 1i3pi-
lamas i vandeni, parig3tinamas praskiesta druskos rags3-
timi, o po to ekstrahuojamas eteriu. Ekstraktai pra-
plaunami vandeniu, iddZiovinami ir koncentruojami, gau-
nant 1,09 g geltonos spalvos riebalinio skys¢io. I mai-
Soma geltonos spalvos riebalini skysti 20 ml DMF pri-
dedama 0,76 g kalio karbonato 1ir 0,33 g dimetilsulfato
ir gautas misinys 2,5 valandas maisomas, iépilamas 1
vandeni ir po to ekstrahuojamas eteriu. Ekstraktai
praplaunami vandeniu, iédiiovinami; koncentruojami 1ir
chromatografuojami (eliuentas: eterio ir benzino mi-
ginys), gaunant 0,61 g (5,5 % iSeiga nuo metil-2-/3-(3-
metoksifenoksi)-fenoksi/fenilacetato/ Dbespalvio klam-

paus riebalinio skyscio.

4y BMR delta: 3,60 (3H, s), 3,75 (34, s), 3,78 (3H, s),
6,55-6,72 (5 H, m), 6,97 (1H, d), 7,10-7,30 (6H, m),

-7,48 (1H, s) m.d.

IR maks (nujolas) 1713, 1638 cm .
8 Pavyzdys

(E)—metil—3-metoksi—2—/2—(3—/fenoksimetil/fenoksi)fe—

nil/propenoato gavimas (Junginys Nr. 21 1 lenteleje).

0,50 g (E)—metil—B—metoksi—Z-/Z—(3—metilfenoksi)fe—
nil/propenoato (gauto i3 3-metilfenolio ir 2-bromben-

zaldehido pagal 1 pavyzdyje aprasyta metodika) ir 0,30 g
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N-bromsukcinimido 4,5 wvalandos virinama su griztamu
Saldytuvu 25 ml anglies tetrachlorido, esant pédsakams
azobisizobutironitrilo (AIBN), kas 1,5 valandos pride-
dant AIBN pédsakus. Reakcija kontroliuojama dujineés
chromatografijos bidu. Reakcijos miSinys paliekamas per
nakti, po to pridedami AIBN peédsakai ir virinimas te-
siamas tol, kol GS rodo, kad sureagavo beveik visa pra-
diné medZiaga (1 valanda). Reakcijos miSinys filtruo-
jamas per celita, praplaunamas vandeniu ir iSgarinamas,
gaunant 0,69 g gelsvos dervos. Dujiné chromatografija
ir BMR parodé, kad dervos sudetis tokia: 80 % (E)-
metil-2-/2- (3-brommetilfenoksi) fenil/-3-metoksipropenoato,
11 % atitinkamo dibrommetilo Jjunginio ir 8 % prope-

noato, nesureagavusios pradines medZiagos.

'H BMR duomenys pagrindiniam komponentui: 3,61 (3H, s),
3,77 (3H, s), 4,42 (24, s), 6,90-7,40 (3H, m), 7,48
(1, s), m.d.

Gauta medZiaga toliau naudojama be valymo.

Dalis neSvarios medZiiagos 0,42 g (80 % koncentracija)

maiSoma su 0,105 g fenolio 0,077 g kalio karbonato

©20 ml DMF ir 1 valanda virinama 60°C temperatiroje. Mi-

$inys paliekamas per nakti kambario temperatiroje, po
to vél virinamas 1 valandg 60°C temperatiroje, at3al-
domas, iSpilamas i vandeni ir ekstrahuojamas etilo ace-
tatu. Organiné frakcija praplaunama vandeniu, 18-
dZiovinama ir isSgarinama, gaunant 0,42 g gelsvo rieba-
linio skyscCio. Produktas isvalomas labai efektyvia
skysta chromatografija, iSplaunant benzino 1ir etilo
acetato miSiniu (3:1). Gaunama 0,13 g bespalvés dervos,
kurioje 20 % sudaro (E)-metil-2/2-(3-dibrommetilfenok-
si)fenil/-3-metoksipropenocatas.
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'H BMR, junginio pagal pavadinimg duomenys: delta: 3,58
(34, s), 3,70 (3H, s), 4,98 (2H, s), 6,88-7,36 (s),
(13H, m), 7,46 (1H, s) m.d.

9 Pavyzdys

(E) -metil-2-/2(2-acetil-5-fenoksifenoksi) fenil/-3-me-
toksipropenoato  ir (E) -metil-2-/2-(4-acetil-3-fenok-
sifenoksi) fenil/-3-metoksipropencatoc gavimas (Junginys
Nr. 366 ir Nr. 365 1 lenteléje).

Metil 2-(3-fenoksifenoksi)fenilacetatas gautas 1§ 3-
fenoksifenolio ir 2-brombenzaldehido pagal 1 pavyzdyje
aprasyta metodikag metil 2-(3-metoksifenoksi) fenil-
acetatui gauti. Gautas. produktas paverstas (E)-metil-3-
metoksi-2- (3-fenoksifenoksi) fenil/ propenoatu /'H  BMR
(250 MHz) 3,61 (3H, s), 3,78 (3H, s), 6,68-7,35 (13H,
m), 7,48 (1H, s) m.d./, naudojant natrio hidrida ir
metilformiata, o po to kalio karbonatag ir dime-
tilsulfata pagal 1 pavyzdyje apraSyta metodikg (E)-me-
til 2-/2-(3-oksifenoksi)fenil/-3-metoksipropenoatui gau-
ti, tik $iuo atveju naudojami 2 ekvivalentaili natrio
hidrido.

] maidomg 0,722 g (1,92 mol) (E)-metil-3-metoksi-2-/2-
(3-fenoksifenoksi) fenil/ propenoato tirpalg 20 ml sauso
dichlormetano 0-5°C temperatiiroje pridedama 0,512 g
(3,84 mmol) .aliuminio chlorido milteliy. I 38i tirpalg
per 10 minuc¢iy sulad$inama 0,151 g (1,92 mol) ace-
tilchlorido 3 ml sauso dichlormetano ir gautas midinys
maidomas per nakti, leidZiant miSiniui sudilti ik1
aplinkos temperatiiros. Reakcijos miSinys praskiedZiamas
125 ml. eterio 1ir praplaunamas du kartus 2N druskos
rogdtimi, 10 % vandeniniu natrio karbonato tirpalu ir
vandeniu. Tirpiklis nudistiliuojamas, o liekana 13-

valoma fle3-chromatografijos btdu (eliuentas: eterio ir

benzino mi8inys), gaunant 0,424 g bespalvés dervos,
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dvieju Jjunginiy midini (apytikslis Jjunginiy santykis
3:1, o junginiai neidskirti i atskirus komponentus.
Dalis &ios dervos (0,400 g) atskiriama didelio efek-
tyvumo skysCiy chromatografija per silikageli (eliuen-
tas: heksano, dichlormetano ir metil tret-butilo eterio
midinys (70:25:5). Gaunama (I) 0,179 g regioizomero A,
kuris i%éjo pirmas 1ir yra didZiausias midinio kom-—
ponentas (balta kristaliné medziaga, 1lyd. temp. 90-
92°C) .

14 BMR (250 MHz) delta: 2,52 (3H, s), 3,56 (3H, s),
3,72 (34, s), 6,48 (1H, d), 6,64 (1H, k), 6,9-7,4 (9H,
m), 7,43 (1H, s), 7,84 (1H, d) m.d.

ir (II) 0,061 g regioizomero B (5 % regioizomero A
priemaisy), kuris iséjo. antras ir yra maZesnis midinio
komponentas (balta kristaliné medziaga, lyd. temp. 82-
85°C) .

1H BMR (250 MHz): delta 2,51 (3H, s), 3,60 (3H, s),
3,75 (3H, s), 6,45 (1H, d), 6,59 (1H, k), 6,9-7,4 (9H,
m), 7,48 (1H, s), 7,82 (1H, d) m.d.

10 Pavyzdys
(E)—metil—3—metoksi—2—/2—(3—pirimidin—2—iloksifenoksi)
fenil/-propenoato gavimas (Junginys Nr. 22 2 lente-

léje).

0.5 g (E)-metil-2-/2-(3-oksifenoksi)fenil/-3-metoksi-
propencato (gauto pagal 1 pavyzdyje apradyta metodika),

- 0,46 g kalio karbonato, 0,23 g 2-chlor-pirimidino ir

0,01 g vario chlorido 15 ml DMF midinys 4 valandas vi-
rinamas Su griitamu.éaldytuvu. Mi&inys atZaldomas, 18-
pilamas i vandeni ir filtruojamas. Filtratas ekstra-
huojamas eteriu. Eteriniail ekstraktai sujungiami, pra-

plaunami vandeniu ir surymu, iddZiovinami, koncent-
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ruojami ir chromatografuojami (eliuentas: eterio ir

Q

heksano misinys), gaunant 0,26 g dervos (41 % i8eiga).

IR (plévelé): 1707, 1633 cm ' .

'Y BMR (90 MHz): delta: 3,54 (3H, s), 3,68 (3H, s),
6,74-7,34 (9H, m), 7,38 (iH, s), 8,28 (2H, d) m.d.

11 Pavyzdys

(E) -metil-3-metoksi-2-/2-(3-fenoksifeniltio) fenil/pro-

penoato gavimas (Junginys Nr. 446 3 lentele).

2-Merkaptofenilacto ragstis gaunama pagal metoda,
apradyta cheminéje literattroje (Ziuréti D. Papa et al,
J. Org. Chem., 1949, 24 723, R.H. Glauert ir F. G.
Mann, J. Chem. Soc., 1952, 2127 ir 3jy nuorodas). I
mai3omg 0,8 g natrio hidroksido 10 ml metanolio tirpala
pridedama 1,68 g 2—merkaptafenilécto rigsties (pa-
lyginti D. C. Atkinson et al, J. Med. Chem., 1983, 26,
1361). Susidares oranzinis tirpalas 90 minuCiy maiSomas
kambario temperataroje, ©po to koncentruojamas pa-
zemintame sleégyje, paSalinant likusi metanoli ace-
otropinio distiliavimo su toluenu bidu. Gaunama kieta
geltona medZiaga. I maiSomg $io geltono produkto tir-

pala 20 ml DMF pridedama 0,2 g vario chlorido ir 2,49 g
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3, fenoksibrombenzeno tirpalo (gauto i85 3-fenoksife-

nolio ir trifenilfosfino dibromido pagal J. P. Schaefer
et al, Org. Synth., Coll. Vol. 5, 142) 10 ml DMF.
Susidares midinys 1% valandos virinamas 95°C tempe-
raturoje, 2 valandas 125°C temperatiroje ir po to 2 va-
landas virinamas grizZtamu Saldytuvu. Reakcijos miSinys
atSaldomas, po to i8pilamas 1 vandenini natrio hid-
roksida ir po to tris kartus praplaunamas eteriu.
Vandeninis tirpalas parGagStinamas koncentruota druskos
ragdtimi ir tris kartus ekstrahuojamas eteriu. Sie
ekstraktai praplaunami vandeniu, i8dZiovinami ir Kkon-
centruojami, gaunant 2,2 g tamsiai raudonos spalvos
riebalinio skyscio, kuriame daugiausia buvo 2-(3-
fenoksifeniltio)-fenilacto rugsties. 8is riebalinis
skystis 20 ml metanolio supilamas i rugsSty metanolj
(gautg atsargiai veikiant 30 ml metanolio 3,5 ml ace-

tilchlorido), o susidares miSinys 90 minuciy maiSomas

kambario temperatiroje. Reakcijos midSinys koncent-

ruojamas, o nuoseédos padalijamos eteriu ir vandeniniu
natrio bikarbonato tirpalu. Organinis slucksnis atski-
riamas ir praplaunamas 2 kartus vandeniniu natrio hi-
droksido tirpalu ir tris kartus vandeniu, po to iS-
d?iovinamas ir koncentruojamas, gaunant 2,06 g nesva-
raus metil-2-(3-fenoksifeniltio) fenilacetato, tamsiai

raudono riebalinio skyscio.

IR maks. (plévele): 1740 cm™, 94 % grynumo (nustatyto

dujine chromatografija).

Nedvarus metil-2-(3-fenoksifeniltio)fenilacetatas paver-
Giamas Jjunginiu pagal pavadinimg (53 % ideiga) dviem
pakopomis, apradytomis 7 pavyzdyje, paverciant metil-
2-/3-(3-metoksifenoksifenoksi/fenilacetata (E)-metil-
2-/2-(3-/3-metoksifenoksi) fenoksi) fenil/-3-metoksiprope-

noatu, tai yra formijuojant metilformatu ir natrio
hidridu, o po to O-metilinant dimetilsulfatu ir kalio

9.

karbonatu. Gaunama oranZinés spalvos derva (98 %
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$varios medZiagos nustalius dujinés chromatografijos
badu) kuri stovint i$sikristalino. Lyd. temp. 48-
51,5°C.

IR maks. (plévele): 1710 ir 1632 cm .

4 BMR (270 MHz): delta 3,62 (3H, s), 3,73 (3H, s),
6,78 (1H, dd), 6,88-7,00 (4H, m), 7,05-7,36 (7H, m),
7,42 (1H, d), 7,48 (1H, s) m.d.

12 Pavyzdys

(E)—metil~2*/2—(3—pirimidin—2—iloksifeniltio)fenil/—3w
metoksipropenocato gavimas (Junginys Nr. 22 4 lente-
leje) .

Natrio 3-metoksitiofenolio druskos (gautos 2,8 g 3-
metoksitiofenolio veikiant 0,8 g natrio hidroksido
20 ml metanolio, po to sausai i3garinant), 4,3 g 2-
bromfenilacto rugdties ir 0,4 g vario (I) chlorido 25
ml sauso DMF midinys virinamas grjZtamu 3Saldytuvu per
nakti. Reakcijos mi$inys atSaldomas, idpilamas j
vandeni ir partg$tinamas praskiesta druskos rugStimi.
Vandeninis midinys ekstrahuojamas eteriu (x 3), ©
eteriniai ekstraktai sujungiami ir ekstrahuojami du
kartus praskiestu natrio hidroksido tirpalu.
Vandeniniai hidroksidiniai ekstraktai sujungiami
praskiesta druskos ruag$timi ir perekstrahuojami eteriu
3 kartus. Eteriniai ekstraktai sujungiami, tris kartus
praplaunami  vandeniu, iddziovinami ir i3garinami,
gaunant 3,5 g (96,8 %, nustalius dujineés chroma-
tografijos bGdu) oranzinés spalvos riebalinio skysc&io.
Gautas riebalinis skystis veikiamas per nakti kambario
temperatdroje rig3tiniu metanoliu. Apdorojus reakcijos
midini iprastu Dbaodu, gaunama 2,9//(91 %, nustacius

dujinés chromatografijos Dbudu) metil-2-(3-metoksife-
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niltio) fenilacetato, geltono skyscio, kuris kitoje sta-

dijoje naudojamas be valymo.

1y BMR delta: 3,64 (3H, s), 3,74 (3H, s), 3,86 (2H, s)
m.d.

IR maks. (plévelé): 1739 cm .

0,86 g n@til—Z—(3—metoksifenilti6)fenilacetato ir 2,08 g
(perteklius) piridinio hidrochlorido 3 valandas viri-
nama 200°C temperatiroje azoto atmosferoje. Po to reak-
cijos misinys atSaldomas ir padalijamas praskiesta
druskos rugitimi ir etilacetatu. RugStus vandeninis
sluoksnis du kartus ekstrahuojamas etilacetatu, orga-
niniai sluoksniai sujungiami ir tris kartus ekstra-
huojami praskiestu natrio hidroksidu. Sujungti Sar-
miniai ekstraktai parﬁgétinami konc. druskos riag3timi
ir tris kartus ekstrahuojami etilacetatu. Organiniai
ekstraktai sujungiami ir praplaunami tris kartus van-
deniu, i&dZiovinami ir i8garinami, gaunant 0,64 g be-
veik Dbaltos spalvos kietos medZiagos. 8i medZiaga
veikiama metanoliniu vandenilio chloridu standartinemis
salygomis, gaunant 0,44 g metil-2-(3-oksifeniltio) fe-
nilacetato (évafumo laipsnis 90,5 %, nustacius dujinés
chromatografijos budu), raudonos spalvos riebalinio

skys&io, kuris kitoje stadijoje naudojamas be valymo.
IR maks.: 3394, 1738 cm .

0,44 g ne8varaus metil-2-(3-oksiféniltio) fenilacetato
ir 1,92 ml metilformiato tirpalas 2 ml sauso DMF su-
ladinamas i -maidoma 0,21 g natrio hidrido suspensija
(5,5 % dispersija alyvoje, praplauta petrolio eteriu),
3 ml sauso DMF 0-5°C temperatiroje. Po 15 minuCiy mi-
finiui leidZiama su$ilti iki kambario temperatiros.
Sioje temperattroje reakcijos midinys laikomas 2,5 va-

landos, po to ispilamas i vandeni, parig3tinamas konc.
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druskos rtGg3timi ir ekstrahuojamas tris kartus eteriu.
Sujungti eteriniai ekstraktai tris kartus praplaunami
vandeniu, iSdziovinami ir iSgarinami, gaunant 0,49 g
raudonos spalvos dervos. Raudona derva iStirpinama 5 ml
DMF ir atSaldoma iki 0°C. I gauta tirpala pridedama
0,132 g kalio karbonato, o po to sulaSinama 0,111 g
dimetilsulfato tirpalas DMF. Reakcijos miSinys 4,5 va-
landos maiSomas, po to isSpilamas i vandeni ir tris
kartus ekstrahuojamas eteriu. Sujungti eteriniai eks-
traktaili tris kartus praplaunami vandeniu, i3dZiovinami
ir i8garinami, gaunant 0,45 g metil 2-/2-(3-oksife-
niltio) fenil/-3-metoksipropenoato, raudonos spalvos der-
vos.

', M'316

IR maks. 3240, 1709, 1665 cm
'H BMR delta: 3,65 (3H, s), 3,76 (3H, s), 7,47 (lH, s)
m.d.

0,4 g neSvaraus (E)-metil-2-/2-(3-oksifeniltio)fenil/-
3-metoksi-propencato veikiama 0,45 g 2-chlorpirimidino
ir 0,17 g kalio karbonato 10 ml sauso DMF azoto atm.,
esant 80-90°C. Reakcijos miSinio dujinés chromatogra-
fijos analizés duomenys po 4,5 valandos rodeé, kad susi-
daré vienas produktas. Reakcijos miSinys atSaldomas,
iSpilamas i vandeni ir keturis kartus ekstrahuojamas
eteriu. Sujungtli geltonos spalvos eteriniai ekstraktai
du kartus praplaunami vandeniu, i3dZiovinami ir iSga-
rinami, gaunant 0,39 g oranZinés spalvos dervos. Derva
iSvaloma chromatografijos bidu (eliuentas: eteris) gau-
nant 0,34 g oranzinés spalvos klampios dervos.

IR maks. 1706, 1632 cm .

'H BMR delta: 3,64 (3H, s), 3.75 (3H, s); 6,97-7,06
(34, m), 7,08-7,12 (1H, d) 7,25-7,35 (4H, m), 7,46-7,48
(14, 4), 7,49 (1H, s); 8,53-8,56 (2H, d) m.d.
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13 Pavyzdys

(E)—metil—2—/2—(3—feniltiofenoksi)fenil/—B—metoksipro—

penoato gavimas (Junginys Nr. 1 1 lenteléje).

2,02 g (0,01 mol) 3-oksidifenilsulfido, 1,35 g (0,005 mol)
(E)—metil—2—(2—bromfenil)—3—metoksipropenoato (gauto 18
metil O-bromfenilacetato, metilformiato ir natrio hid-
rido, po to kalio karbonato 1ir dimetilsulfato dviem
stadijomis, paver&iant analogiskai pagal 7 pavyzdyje
apradyta metodika), 0,69 g (0,005 mol) bevandenio kalio
karbonato sumaifoma su katalitiniu vario chlorido kie-
kiu, pakaitinama iki 175°C temperatiros ir maisant
10 valandy virinama. Po to miSinys at3aldomas 1iki
aplinkos temperaturos ir iStirpinamas 50 ml DMF. Gautas
tirpalas i3pilamas i 100 ml vandens, o gauta emulsija
ekstrahuojama eteriu (2‘x 100 ml). Eteriniai ekstraktai
sujungiami, praplaunami vandeniu (2 x 100 ml), 2M nat-
rio hidroksido tirpalu (2 x 100 ml) ir vél wvandeniu
(2 x 100 ml). Gautas eterinis tirpalas iSdZiovinamas,
filtruojamas ir sausai iSgarinamas paZemintame slégyje.
Liekana i&valoma chromatografidkai (eliuentas: heksanas
ir chloroformas), gaunant Q0,83 g klampaus riebalinio
skyséio.

'y BMR (60 MHz) delta: 3,52 (3H, s), 3,64 (3H, s), 6,5-
7,3 (134, m), 7,42 (1H, s) m.d.

14 Pavyzdys
(E)—metil-2—/2—(3—feniltiofenoksi)fenil/—3-metoksipro—
penoato -S,S-dioksido gavimas (Junginys Nr. 3 1 lente-
leje) .

3,66 g (0,0156 mol) 3-oksidifenilsulfono, 1,5 g (0,0055 mol)
(E)-metil 2-(2-bromfenil) -3-metoksipropenoato (gauto pa-

gal 13 bavyzdyje apradyta metodika) ir 1,1 g (0,0079 mol)
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pevandenio kalio karbonato sumaiSoma su katalitiniu
vario chlorido ir vario bronzos kiekiu. MiSinys 10 va-
landy virinamas 170°C temperatiroje azoto atmosferoje.
Po to lydalas at3aldomas iki aplinkos temperaturos, O
liekana i8tirpinama 50 ml DMF. Gautas tirpalas pra-
skiedziamas -100 ml eterio ir tirpalas filtruojamas,
padalinant neorganines druskas. Tirpalas praplaunamas
100 ml vandens, 2M natrio hidroksido tirpalu (2 x 100 ml),
100 ml vandens ir 100 ml sdrymo. Eterinis tirpalas
i%dziovinamas, filtruojamas ir sausai i8garinamas pazZe-
mintame slégyje. Likutis chromatografuojamas (eliuen-
tas: heksanas ir chloroformas), gaunant 0,66 g juh—

ginio.

'y BMR (60 MHz) delta: 3,46 (3H, s), 3,57 (3H, s), 6,6-
8,0 (144, m) m.d.

15 Pavyzdys

(E)—metil—2—/2—(3—anilinfenoksi)fenil/—3~metoksipro~

penoato gavimas (Junginys Nr. 4, 1 lenteléje).

1,365 g (0,0074 mol) 3-oksifenilamino, 1 g(0,0037 mol)
(E)-metil—Z—(2—bromfenil)—3-metoksipropenoato (gauto
pagal 13 pavyzdyje aprasyta metodika) ir 0,517 g
(0,0037 mol) bevandenio kalio karbonato sumaisSoma su
katalitiniu vario chlorido ir wvaric bronzos kiekiu.
Midinys 9 valandas virinamas 170°C temperaturoje, po to
at8aldomas 1ir idtirpinamas 20 ml DMF. Po to 8is tir-
palas padalijamas eteriu ir vandeniu. Eterinis sluoks-
nis praplaunamas vandeniu (2 x 100 ml), po to 1M natrio
hidroksido tirpalu (2 x 100 ml). Po to tirpalas iS-
d?iovinamas, filtruojamas ir sausai iSgarinamas paZe-
mintame slégyje. Devos pavidalo liekanos isvalomos
chromatografidkai (eliuentas: heksanas ir dichlormeta-

nas), gaunant 0,40 g junginio.
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1y BMR (60 MHz) delta: 3,57 (3H, s), 3,67 (3H, s), 5,75
(1H, brs), 6,3-7,4 (13H, m), 7,44 (1H, s) m.d.

16 Pavyzdys

(E)—metil—Z-/Z—(3—N—meti1anilinofenoksi)fenil/-B—me—
toksipropenoato gavimas (Junginys Nr. 5 1 lenteleje).

300 mg natrio hidrido (0,01 mol, 80 %-nés dispersijos
alyvoje) praplaunama heksanu (2 x 50 ml) alyvai paSa-
linti. Po to hidridas suspenduojamas 10 ml sauso DMF. T
§ig suspensija pridedamas 290 mg (E)-metil 2-/2-(3~
anilinofenoksi)fenil/—3—metoksipropenoato (gauto pagal
15 pavyzdyje apraéyta metodika) tirpalo 10 ml sauso DMFE'
tokiu greiciu, kad vienodai i&siskirty dujy burbu-
liukai. Pasibaigus duju i§siskyrimui, mis3inys 15 mi-
nu¢iy maisSomas, O PO to per 5 minutes pridedama 2 ml
jodometano (didelis perteklius). ‘Maioma dar 30 mi-
nuciy, po toO suspensija atsargiai praskiedZiama 50 ml
vandens. vVandenineé emulsija du kartus ekstrahuojama
eteriu (po 50 ml). Eteriniail ekstraktai praplaunami
vandeniu (2 x 50 ml), iddziovinami, filtruojami 1ir
sausai i3garinami pazemintame slégyje. Gaunama 211 mg

klampaus riebalinio skyscio.

1y BMR (60 MHz) delta: 3,20 (3H, s), 3,54 (3H, s), 3,65
(3H, s), 6,3-7,4 (134, m), 7,44 (1H, s) m.d.

17 Pavyzdys
(E)—metil—B—metoksi—Z—(2—/3(alfa—oksibenzil)fenoksi/—
fenil) propenoato gavimas (Junginys Nr. 380 1 lente-

leje) .

Smulkiai sumalama 31,0 g 3-oksibenzilo alkoholio ir
sumaidoma su 34,6 g kalio karbonato, 26,9 g 2-brom-

fenilacto ragsties 1ir vario chlorido (pilna lopetéle)
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azoto atmosferoje. Mi3inys pakaitinamas iki 140°C ir
3,5 valandos energingai maisomas. I maidomg lydalg
pridedama 60 ml DMF, tirpalas atdaldomas, i8pilamas i
vandeni ir partg3tinamas praskiesta druskos rugStimi.
vVandeninis sluoksnis ekstrahuojamas eteriu, o eteriniai
ekstraktai praplaunami vandeniu, isddziovinami ir 18-
garinami, gaunant 42,03 g 2-(3-oksimetilfenoksi)-fe-
nilacto riug3ties, rudos spalvos riebalinio skyscio,

kuris toliau naudojamas be valymo.

41,0 g nesdvarios rug3ties 3,5 valandos virinama su
griztamu galdytuvu 600 ml metanolio, turindio 2,5 ﬁd
koncentruotos sieros rugdties. Metanolis nugarinamas, O
likutis idtirpinamas etilo acetate, praplaunamas
praskiestu  vand. natrio hidroksidu, o po to vandeniu,
i8dsiovinamas ir isgarinamas, gaunant 26,31 g rudos
spalvos riebalinio skys&io. 1,31 g iSvalomas didelio
efektyvumo skystos chromatografijos budu (eliuentas:
etilo acetatas: heksanas (1:1). Gaunamas S$varus metil-
2-(3-oksimetilfenoksi) fenilacetatas, gelsvos spalvos

riebalinis skystis.

'Y BMR (400 MHz) delta: 2,12 (1H, s), 3,60 (3H, s),
3,69 (3H, s), 4,62 (2H, s), 6,95 (lH, s), 6,85-6,90
(2H, t), 7,04-7,14 (2H, m), 7,21-7,32 (34, m) m.d.

IR maks. (plevelé): 3450, 1742 cm .

25,0 g ne3varaus metil-2-(3-oksimetilfenoksi) fenilace-
tato ir 56 ml metilformiato 50 ml sauso DMF per 30 mi-
nudiy suladinama i natrio hidrida (7,35 g 60 %-nes
dispersijos alyvoje, praplautos heksanu) 100 ml sauso
DMF 5°C temperatiroje. Mai%oma dar 30 minuciy 5°C tem-
peratiiroje, po to midiniui leidZiama su$ilti iki kam-
bario temperatiros per kelias valandas ir paliekama per
nakti. Po to reakcijos mi3inys iSpilamas i vandeni ir

ekstrahuojamas eteriu. Vandeninis sluoksnis parugs-
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tinamas praskiesta druskos ridgStimi ir ekstrahuojamas
eteriu. Eteriniai ekstraktai i&dZiovinami ir i3gari-
nami, gaunant 32,19 g neSvaraus metil-2-(2-/3-oksi-
metil-fenoksi/-fenilpropenoato, oranZinés spalvos rie-
balinio skysé&io. 32,10 g nedvaraus metilo esterio
maiSoma 80 ml DMF su 25,4 g kalio karbonato 5-10°C
temperataroje, o po to per 10 minuCiy sula$inamas 11,6 g
dimetilsulfato tirpalas 20 ml DMF. MiSiniui leidZiama
su3ilti iki kamhario temperatiros per kelias valandas,
o po to paliekama per nakti. Reakcijos miSinys 1$§-
pilamas i vandeni, partg3tinamas praskiesta druskos
rigdtimi ir ekstrahuojamas eteriu. Eteriniai ekstraktail
praplaunami vandeniu, iSdzZiovinami 1ir idgarinami, gau-
nant 14,38 g rusvos spalvos riebalinio skyscio. IS-
valoma didelio efektyvumo skys¢iy chromatografijos bu-
du, gaunant 7,8 g (E)-metil-3-metoksi/fenil) propenoa-

to, 8viesiai roZinés kristalinés medZiagos.

'H BMR (270 MHz) delta: 2,55 (1H, s), 3,58 (3H, s),
3,74 (3H, s), 4,55 (2H, s), 6,8-7,28 (8H, m), 7,44 (1H,
si, m.d.

IR maks. (nujolas): 3515, 1705, 1625 cm .

Dalis 8io alkoholio (0,314 g) maiSoma 5 ml sauso me-
tileno, pridedama 0,564 g piridinio dichlormetano ir
midinys 4 valandas mai3omas kambario temperatiroje. Po
to midinys filtruojamas, o nuosedos praplaunamos ete-
riu. Po praplovimo metileno chloridas ir eteris sujun-
giami, nugarinami, gaunant 0,309 g (E)-metil-3-metoksi-
2-(2-/3-formilfenoksi/fenil)-propenoato, rudos spalvos
riebalinio skyscio.

'Y BMR (270 MHz) delta: 3,59 (3H, s), 3,65 (3H, s),
6,98 (1, d), 7,17-7,36 (4H, m), 7,40-7,47 (3H, m),
7,47 (1H, s), 7,55 (1H, d) m.d.
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IR maks. (plévele): 1710, 1640 cm .

0,50 g (E) -metil-3-metoksi-2-(2-/3-formilfenoksi/fe-
nil)-propenocato maiSoma 20 ml sauso THF - 20°C tempera-
tdroje, azoto atmosferoje. I gauta misini letai sula-
ginama 0,53 ml (3M tirpalo eteryje) fenilmagnio bromido
praskiesto tirpalo 5 ml sauso TMF. Po to reakcijos mi-
S$inys 30 minuc¢iy maidomas -20°C temperatiroje, o po to
per valandg letai suSildomas 1iki kambario temperatiros
ir paliekamés'per nakti. Po to midinys atSaldomas iki
5°C, pridedama vandens ir gautas miSinys ekstrahuojamas
etilacetatu. Plaunama sGrymu ir iSdZiovinama, O etil-
acetato tirpalas iégarinamas, gaunant geltonos spalvos
riebalini skysti, kuris iSvalomas didelio efektyvumo
skys&iy chromatografijos bddu (eliuentas: heksanas:
eteris (2:1). Gaunama 0,340 g bespalvio riebalinio

skyscio.

'Y BMR (400 MHz) delta: 2,30 (1H, d), 3,57 (3H, s),
3,72 (3H, s), 5,78 (1§, d), 6,82 (1H, d), 6,91 (1H, d),
7,02-7,08 (2H, m), 7,10-7,16 (1H, m), 720-7,38 (8H, m),
7,45 (1H, s) m.d.

IR maks. (plévelé): 3469, 1715, 1635 cm .
18 Pavyzdys

(E) -metil-3-metoksi-2-(2-/3-(2-piridiloksimetil) fenok-
si/-fenil)propenoato gavimas (Junginys Nr. 6 2 lente-

léje) .

I 0,75 g (8varumo laipsnis 70 %) (E)-3-metoksi-2-(2-/3-
brommetilfenoksi/fenil) propencato, gauto pagal 8 pa-
vyzdyje apradyta metodika ir 0,19 g 2-piridono 0,19 g
heksano midini pridedama 0,28 g sidabro karbonato.
Gautas miSinys 3 valandas virinamas su griZztamu Saldy-

tuvu tamsoje (tuo tikslu kolba apvyniojama folija), o©
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po to paliekama per nakti. Po to nugarinamas heksanas,
o liekana iStirpinama metilenchloride ir filtruojama
per celita. Filtratas praplaunamas vandeniniu natrio
bikarbonatu, o po to vandeniu, iddZiovinamas ir iSga-
rinamas, gaunant 0,72 g oranZinés spalvos dervos. Derva
isvaloma didelio efektyvumo chromatografijos badu (eliu-
entas: eteris: heksanas (1:1)), gaunant 0,188 g Dbe-

spalves dervos.

4 BMR (270 MHz) delta: 3,60 (3H, s), 3,76 (3H, s),
5,32 (2H, s), 6,78 (lH, d), 6,84-6,96 (3H, m), 7,04-
7,16 (3H, m), 7,21-7,31 (34, m), 7,48 (1H, s), 7,52-
7,606 (1H, m), 8,15 (1H, d) m.d.

IR maks. (plévelé): 1715, 1670, 1645, 1600 cm .

-

19 Pavyzdys

(E)-metil—B—metoksi—Z—(2—/3-pirimidin~2—iloksimetilfe—
noksi/-fenil)propenoato gavimas (Junginys Nr. 85 2 len-
teleje).

] maiSoma natrio hidrida (0,072 g 60 %-nés dispersijos
alyvoje, praplautos heksanu) 10 ml sauso DMF kambario
temperattiroje pridedama 0,5 g (E) -metil-3-metoksi-2-(2-
/3-oksimetilfenoksi/fenil) propenoato, gauto pagal 17
pavyzdyje apradyta metodika, keliuose ml sauso DMF. Po
to mid3inys maisSomas 5 minutes, pridedama 0,92 g 2-
chlorpirimidino ir paliekama per nakti. Po to mi3inys
ispilamas 1 vandeni, parﬁgétinamas' ir ekstrahuojamas
eteriu. Fceriniai ekstraktai i8dZiovinami ir isga-
rinami, gaunant 0,95 g geltonos spalvos riebalinio
skys&io, kuris 1i3valomas didelio efektyvumo skystos
chromatografijos padu (eliuentas: etilo acetatas: hek-
sanas (1:1)), gaunant 0,104 g 3varaus junginio rie-

balinio skyscio.
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4 BMR (270 MHz) delta: 3,60 (3H, s), 3,75 (3H, s),
5,39 (2H, s), 6,86-6,96 (3H, m), 7,03-7,31 (6H, m),
7,49 (1H, s), 8,50 (2H, d) m.d.

IR maks. (plévelé): 1713, 1640 cm .
20 Pavyzdys

(E,E) - ir (E,Z)—metil—3—metoksi—2—(2—/3-(4—nitrosti—
ril)-fenoksi/fenil) propenoato gavimas (Junginiy mi-

§inys Nr. 403 1 lenteleje).

I maidomg natrio hidrido suspensija (0,61 g 50 %-nes
dispersijos alyvoje, praplautos heksanu) 10 ml sauso
DMF 20°C temperatiiroje suladinama 1,39 g dimetilfosfito
5 ml sauso DMF. Po to papildomai maisoma 20 minuciy ir

suladinama 7,0 g (8varumo laipsnis 70 %) (E)-metil-3-

metoksi-2-(2-/3-brommetilfenoksi/fenil) propenoato, gauto

pagal 8 pavyzdyje aprasSyta metodika. Reakcijos misinys
paliekamas 60 valandu, po to 10 valandy virinamas 55°C
temperataroje, igpilamas i vandeni 1ir ekstrahuojamas
etilacetatu. Ekstraktas isdZiovinamas ir iSgarinamas,
gaunant klampia geltonos spalvos derva, kuri isvaloma
flei-chromatografijos badu (eliuentas : 5 %-nis metano-
1is etilo acetate), gaunant 1,50 g beveik bespalvio
(E)—metil-3—metoksi—2—/3—(dimetilfosfonometil)fenok—

si/fenil propenoato fosfonato riebalinio skyscio.

Iy BMR (400 MHz) delta: 3,13 (2H, d), 3,62 (3H, s),
3,66 (34, s), 3,68 (34, s), 3,78 (3H, s), 6,85 (1H, d),
6,92 (2H, d), 7,00 (1H, &, 7,13 (1H, t), 7,20-7,31
(4H, m), 7,48 (1H, s) m.d.

IR maks. (plévele): 1715, 1645 cm .

] maidomg natrio hidrida (0,072 g 50 %-nés dispersijos

alyvoje, praplautos heksanu) 10 ml sauso DMF 5°C tempe-
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ratdroje ir azoto atmosferoje suladinama 0,61 g fos-
forato 5 ml sauso DME. PO to reakcijos misinys pakai-
tinamas 1iki .kambario temperatiros ir 15 minu¢iy mai-
Somas. I Jji suladinama 0,227 g 4-nitrobenzaldehido S5 ml
DME ir reakcijos misinys maisomas per nakti kambario
temperatiroje. Po to pridedama vandens ir midinys eks-
trahuojamas eteriu. Eterinis sluoksnis i8dziovinamas ir
idgarinamas, gaunant geltong riebalini, skysti, kuris
isvalomas didelio efektyvumo skystos chromatografijos
padu (eliuentas: heksanas: etilacetatas (3:1)). Gaunama
0,20 g geltonos dervos ((Z): (E)-stilbeno izomery mi-

§inio (5:1)).

ly BMR (270 MHz) delta: / (2)-izomero duomenys/ 3,57
(34, s), 3,74 (34, sy, 6,58 (1H, d), 6,72 (1H, d),
6,72-6,98 (3H, m), 7,05-7,36 (74, m), 7,45 (1H, s),
8,06 (2H, d)/gkfﬁ :
Virinant mis$ini su griZztamu faldytuvu toluole, esant
jodo pédsakams, gaunamas (E) : (Z)-stilbeno izomery misi-
nys (85:15).

ly BMR (400 MHz) delta /(E)-ziomero duomenys/:3,62 (3H,
s), 3,78 (3H, s), 6,92-7,35, (10H, m), 7,49 (1H, s),
7,61 (2H, d), 8,22 (24, 4d) m.d.

21 Pavyzdys

3—metoksi—2—(2—/3-benzoiloksimetilfenoksi/fenil)-prope—

noato (Junginys Nr. 398 1 lenteléjef gavimas.

0,5 g (75 % 3varaus junginio) (E)—metil—3-metoksi-2—(2—
/3-brommetil-fenoksi/fenil) propenoato,  gauto pagal
8 pavyzdyje apradyta metodika, 0,13 g benzoines rigs-
ties ir 0,076 g kalio karbonato maiSoma sausame DMF
kambario temperatiroje per nakti. Po to pridedama van-

dens ir mi3inys ekstrahuojamas praskiestu vandeniniu
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bikarbonatu, isdziovinamas ir i8garinamas, gaunant 0,49 g
geltonos spalvos klampaus riebalinio skys¢io, kuris 1is-
valomas didelio efektyvumo skystos chromatografijos bua-
du (eliuentas : heksanas:etilacetatas (5:2). Gaunama
0,120 g junginio pagal pavadinimg.

'y BMR (400 MHz) delta: 3,60 (3H, s), 3,75 (3H, s),
5,31 (2H, s), 6,93 (1H, 4), 6,96 (1H, d), 7,06 (1lH, s),
7,12 (1H, d), 7,16 (1H, d), 7,44 (2, t), 7,25-7,32
(2H, m), 7,47 (1H, s), 7,55 (1H, d), 8,05 (2H, d) m.d.

22 Pavyzdys W

~,
N

(E) -metil-3-metoksi-2-(2-/3-trifenilfosfoniometil)-fe-
noksi/fenil) propenoato bromide druskos gavimas (Jun-

ginys Nr. 404 1 lenteleéje).

4,58 g (70 % Svarios mediiagos) (E)-metil—3—metoksi—2—
(2-/3-brommetilfenoksi/-fenil) propenoato, gauto pagal
8 pavyzdyje apradyta metodika, ir 2,33 g trifenil-
fosfino 40 ml sauso DMF 4 valandas mai3oma kambario
temperatiroje ir mi$inys paliekamas per naktji. Po to
tirpiklis nugarinamas, gaunant lipnig liekanag, kuri su-
trinama su eterio ir etilacetato miSiniu. Gaunama 4,38 g
gelsvai baltos kristalines medZiagos, lyd. temp. 176-
177°C. -

'H BMR (270 MHz) delta: 3,56 (3H, s), 3,74 (3H, s),
5,28 (2H, d), 6,48 (1H, s), 6,62 (18, d), 6,77 (1H, d),
6,97 (1H, d), 7,04 (1H, t), 7,10-7,28 (3H, m), 7,40
(1H, s), 7,54-7,80 (154, m) m.d.

23 Pavyzdys

(E,E)-metil-3-metoksi-2-(2-/3-stirilfenoksi/fenil)pro-

penoato gavimas (Junginys Nr. 18 1 lenteleje).
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1,0 g (E)—metil—B—metoksi—2—(2—/3—(trifenilfosfoniome-
til) fenoksi/fenil) propenoato bromido druskos, gautos
pagal 22 pavyzdyje apradyta metodika, 5 ml sauso DMFE
suladinama i natrio hidridg (0,075 g 50 %-nes disper-
sijos alyvoje, praplautos heksanu) 5 ml sauso DMF. Gau-
namas oranzinis tirpalas. 2 valandas skiriasi vande-
nilis, o po to i reakcijos misini, pridedama 0,66 g
benzaldehido 5 ml sauso DMF ir miSinys 20 valandq mai-
fomas kambario temperatiiroje, o po to 2 valandas viri-
namas 60°C temperatiiroje. Po to pridedama vandens ir
midinys ekstrahuojamas etilo acetatu. Organinis~ekst-
raktas isdZiovinamas ir iSgarinamas, gaunant 1,3 g QelF
tonos spalvos riebalinio skyscio, kuris isvalomas di-
delio efektyvumo skysciy chromatografijos budu (eliu-
entas THF/heksanas (1:4)), gaunant 0,362 g Jjunginio
pagal pavadinimg ir atitinkamo (Z)-stirilo 1izomero
migini (1:1). '

Misinys virinamas kelias valandas su griZtamu Saldytuvu
toluene, esant jodo kristalams, gaunant (E) -izomerg,

bespalve dervsy.

4y BMR (270 MHz) delta: 3,64 (3H, s), 3,77 (3H, s),

© 6,88 (1H, d), 6,96-7,40 (10H, m), 7,49 (1H, s), 7,48

(2H, m) m.d.
IR maks. (plévelé): 1710, 1640 cm .

24 Pavyzdys
(E)—metil—B-metoksi—Z—(2—/3—oksikarbonilfenoksi/fenil)—
propenoato gavimas (Junginys Nr. 50 1 lenteleje).

I maiSomg 2,43 g (E)—metil—3—metoksi—2—(2—/3—oksime—
tilfenoksi/fenil) propenoato, gauto pagal 17 pavyzdyje
aprasdyta metodika, 100 ml acetono tirpala 5-10°C tempe-

ratiroje dedama chromo rugsties /gautos 1istirpinant 6,5 g
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chromo trioksido 18,5 ml vandens, kuriame yra 5,5 ml
konc. sieros rug3ties/, kol tirpalo spalva tampa pa-
stovi - rausvai ruda ir dujinés chromatografijos budu
nustatoma, kad sureagavo visas pradinis alkoholis. Po
to midinys iSpilamas i vandeni ir ekstrahuojamas ete-
riu. Eteriniai ekstraktai praplaunami vandeniu, igdzio-
vinami ir i8garinami, gaunant 2,495 g (E)-metil-3-me-
toksi-2-(2-/3-karboksifenoksi/fenil) propenocato, gelsvo

riebalinio skyscio.

'y BMR (270 MHz) delta: 3,60 (3H, s), 3,76 (3H, s),
6,95 (1H, d), 7,14-7,40 (5H, m), 7,50 (1H, s), 7,66
(1, s), 7,78 (1H, d), 9,35 (1H, br s) m.d.

1

IR maks. (plévelé): 3500-2500, 1725, 1640 cm .

0,33 g karbonines ragéfies, gautos ankstesnéje sta-
dijoje, maiSoma 10 ml sauso THF ir veikiama 0,11 ml
oksalilchlorido ir vienu la3u sauso DMF. Reakcijos mi-
§inys 45 minutes maiSomas, paliekamas per nakti, o po
to isgarinamas, gaunant nedvaruy (E)-metil-3-metoksi-2-
(2-/3-chlorkarbonilfenoksi/fenil) propenoatg, oranzini-
gelsva riebalini skysti.

IR maks. (plévelé): 1760, 1715, 1640 cm .

] ankstesnéje stadijoje gauta rugSties chloranhidrida
15 ml sauso THF pridedama 0,090 g fenolio ir 0,096 g
trietilamino midinio 5 ml sauso THE. Reakcijos miSinys
1,5 valandos mai%omas kambario temperaturoje, o po to
idpilamas i vandeni ir ekstrahuocjamas eteriu. Eteriniai
ekstraktai praplaunami praskiestu natrio hidroksidu, o
po to vandeniu, po to 1i3dZiovinami ir iSgarinami,

gaunant 136 mg oranzinés spalvos riebalinio skyscCio.
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"1y BMR (270 MHz) delta: 3,60 (3H, s), 3,77 (3H, s),

6,94 (18, d), 7,14 (24, t), 7,23-7,38 (3H, m), 7,47
(1H, s), 7,61 (1iH, t), 7,72 (l1H, d) m.d.

IR maks. (plévelé): 1755, 1710, 1640 cm .

25 Pavyzdys

(E) -metil-2~/2-(3-/6-chlorpirimidin-4-iloksi (fenoksi) fe-
nil/-3-metoksipropenocato gavimas (Junginys Nr. 88 2 len-

teleje) .

I maidomg 1,0 g (E)-metil-2-/2-(3-oksifenoksi)fenil/-3-
metoksipropenocato ‘(gauto pagal 1 pavyzdyje aprasyta
metodikg) 10 ml DMF tirpala pridedama 0,46 kalio kar-
bonato, 0,027 g vario chlorido ir 0,41 g 4,6-di-
chlorpirimidino, o gautas miSinys 10 valandy mai3omas
kambario temperatiroje. Midinys praskiedZiamas vandeniu
ir ekstrahuojamas eteriu. Ekstraktai praplaunami van-
deniniu natrio bikarbonatu ir vandeniu, i8dziovinami ir
chromatografuojami (eliuentas: eteris/heksanas (1:1)),
gaunant 0,39 g (28 % 13eiga) bespalvio riebalinio
skyscCio.

'H BMR (270 MHz) delta: 3,60 (3H, s), 3,76 (3H, s),
6,74 (1H, t), 6,81 (lH, dd), 6,90 (2H, m), 7,03 (1H,
m), 7,17 (1H, t), 7,26-7,36 (3H, s) m.d.

26 Pavyzdys

(E) -metil-3-metoksi~2-/2-(3-pirimidin-4-iloksifenok-
si)fenil/propencato gavimas (Junginys Nr. 982 2 len-
teleje)

0,27 g natrio hipofosfito tirpalas 5 ml vandens su-

ladinamas i maidomg 0,4 g (E)-metil-2-/2-(3-/6-chlor-

pirimidin-4-iloksi/fenoksi)fenil/-3-metoksipropenoato,
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gauto pagal 25 pavyzdyje apraSyta metodika, 0,2 g kalio

Q

karbonato ir 0,08 g 5 % paladzio ant anglies 4 ml THF.

_Gautas miSinys 2 valandas maiSomas kambario tempe-

ratiroje, po to filtruojamas per "Hyflo", praplaunamas
etilacetatu ir vandeniu. Filtratas ir praplovimo skys¥
&iai sujungiami, o vandeninis ir organinis sluoksniai
atskiriami. "Pastarasis i8dZiovinamas, -koncentruocjamas
ir chromatografuojamas (eliuentas: eterio ir heksano
miSinys (1:1)), gaunant 0,19 g (52 % iSeiga) bespélvio

riebalinio skyscio.

'H BMR (270 MHz) delta: 3,61 (3H, s), 3,75 (3H, s) 6,75
(1H, t), 7,48 (1H, s), 8,56 (1H, d), 8,76 (1H, s) m.d.

27‘Pavyzdys

(E) -metil-3-metoksi-2-/2-(3-/3-nitrofenoksi/fenoksi) fe-

nil/-propenoato gavimas (Junginys Nr. 132 1 lenteleéje).

1,7°g 3-(3~nitrofenoksi) fenolio, 2,0 g (E)-metil-2-(2-
bromfenil)-3-metoksipropenoato, gauto pagal 13 pavyz-
dyje aprasyta metodika, 1,0 g kalio karbonato ir 1,0 g
vario chlorido mi8inys 5 valandas maisomas 170-180°C
temperatiroje, po to atSaldomas, praskiedZiamas vande-
niuv ir ekstrahuojamas eteriu. Ekstraktai praplaunami
vand. natrio hidroksidu ir surymu, pd'to isdZiovinami
ir koncentruojami, gaunant 3,12 g rudos spalvos rie-
balinio skysCio. Produktas iSvalomas chromatografiskai
(eliuventas: 4jvairios eterio proporcijos (iki 20 %)
heksane), gaunant 1,06 g (34 % iéeiga) gelsvos spalvos

riebalinio skyscio.

'Y BMR (270 MHz) delta: 3,60 (3H, s), 3,76 (3H, s),
6,66-6,83 (3H, m), 7,02 (1H, d), 7,18 (1H, d), 7,22-
7,38 (34, m), 7,45-7,52 (1H, m), 7,49 (1H, s), 7,78
(1H, m), 7,92-7,97 (1H, m) m.d.




10

15

20

25

30

35

- LT 3673 B

142

- 28 Pavyzdys

.(E)—metil—3—metoksi—2~(2—/3—(3—metoksifenoksimetil)fe—

noksi/fenil)propenoato gavimas (Junginys Nr. 372 1 len-

teléje).

0,50 g (E) -Metil-3-metoksi-2-(2-/3-metilfenoksi/fenil)
propenoato, gauto pagal 8 pavyzdyje apradyta metodika,
0,32 g 1,3-dibrom-5, 5-dimetilhidantoino ir 0,033 g azo-
jzobutironitrilo virinama su griZtamu Saldytuvu 40 ml
anglies tetrachlorido, S$vitinant 400 W galingumo vol-
framo lempa. Po 1 valandos midinys at$aldomas ir is-
pilamas i vandenij. Organinis sluoksnis atskiriamas,
praplaunamas vandeniu, i3dziovinamas ir i8garinamas,
gaunant 0,825 g geltonos spalvos klampéus riebalinio
skyscio, turinéio apie 65 % (E)-metil-3-metoksi-2-(2-
/3-brommetilfenoksi/-fenil)propenoato, kuris toliau nau-
dojamas be valymo. (*H BMR duomenis Zitréti 8 pa-

vyzdyje) .

0,41 g ne3varaus bromido tirpalas 4 ml sausoc DMF su=
pilamas i natrio 3-metoksifenoksido tirpala (gauta 1i$

3-metoksifenolio ir natrio hidrido) 6 ml sauso DME,

misinys 4 valandas maiSomas, © po to paliekamas stoveti

per nakti. Reakcijos migdinys i3pilamas 1 praskiestg
vand. druskos ragdti ir ekstrahuojamas etilacetatu.
Organinés frakcijos i8dZiovinamos ir i3garinamos, gau-
nant rudos spalvos riebalini skystj. 8is isvalomas di-
delio efektyvumo skystos chromatografijos bidu (eliu-
entas: 40/60 petrolio eterio ir etilacetato misinys

(7:3)). Gaunama 0,20 g bespalvés devos.
IR maks. (plévelé): 1715, 1640 cm .

Iy BMR (400) delta: 3,60 (3H, s), 3,73 (3H, s), 3,77
(38, s), 4,99 (2H, s), 6,50-6,55 (3H, m), 6,88-6,95
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(2H, m), 7,05 (lH, s), 7,09-7,20 (34, m), 7,24-7,31
(34, m), 7,47 (1H, s) m.d.

29 Pavyzdys

(E)—metil—3—metoksi—2—(2—/3—benzoiloksifenoksi/fenil)

propenocato gavimas (Junginys Nr. 12 1 lenteléje).

10,0 g metil-2- (3-oksifenilmetoksi) fenilacetato, gauto
pagal 17 pavyzdyje apradyta metodika, ir 10 g cetilo
sumaigdoma su 100 ml metileno chlorido 1ir pridedama
viena porcija 15,85 g piridinio chlorchromato 2,5 va-
landos maidoma kambario temperaturoje, miSinys filt-
ruojamas, o filtratas iSgarinamas, gaunant 8,48 metil-
2-(3-formilfenoksi) fenilacetato, oranzinés spalvos rie-

pbalinio skys&io, kuris toliau naudojamas be valymo.
IR maks. (pléveleé): 1740, 1700 cm . ¢

4 BMR (270 MHz) delta: 3,59 (3H, s), 3,69 (2H, s),
6,92 (1H, d), 7,14-7,20 (1H, vy, 7,23-7,37 (3H, m),
7,43 (1K, m), 7,50 (1H, t), 7,60 (1H, dd), 9,95 (1H, s)
m.d.

] atSaldyta -ir maisomg 2,30 g aldehido, gauto anks-
tesnéje stadijoje, tirpala THF suladinama 2,84 ml fe- -
nilmagnio bromido (3M tirpalo eteryje) taip, kad reak-
cijos temperatira nepakiltu auks&iau -30°C. Sudéjus vi-
sa medZiagg (35 minutes), reakcijos misinys letai pa-
ildomas iki kambario temperatiros, maiSomas per nakti
ir at&aldomas ledo vonioje, atsargiai pridedant van-
dens. Po to pridedama praskiestos druskos ruag3ties, o©
midinys ekstrahuojamas etilacetatu. Ekstraktai i3dzZzio-
vinami ir iégarinami, gaunant geltona riebalini skysti,
kuris i&valomas fledchromatografijos budu (eliuentas:

heksano ir etilacetato mi$inys (2:1)). Gaunama 1,69 g
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metil-2-/(3-(alfa-oksi)benzil) fenoksi/fenilacetato,

gelsvo riebalinio skyscio.

1y BMR (270 MHz) delta: 3,57 (3H, s), 3,68 (2H, s),
5,79 (1H, s), 7,79-6,90 (2H, m), 7,05-7,13 (3H, m),
7,18-7,40 (9H, 'm) m.d.

0,91 g oksiesterio, gauto ankstesnéje stadijoje, mai-
Soma 25 ml metileno chlorido kambario temperatiroje,
pridedant dvi lopeteles celito. Po to i, mi8ini pri-
dedama 0,65 g piridinio chlorchromato ir reakcijos
midinys 3 valandas maiSomas. MiSinys filtruojamas, ©
filtratas i8garinamas ir i%valomas didelio efektyvumo
skystos chromatografijos budu (eliuentas: heksano ir
etilacetato mi%inys (3:1)). Gaunama 0,56 g metil-2-(3-

benzoilfenoksi) fenilacetato, gelsvos dervos.

4 BMR (270 MHz) delta: 3,60 (3H, s), 3,70 (2H, s),
6,93 (1H, d), 7,10-7,63 (10H, m), 7,81 (2H, d) m.d.

IR maks. (plévelé): 1740, 1660 cm .

‘Gautas produktas paverciamas junginiu pagal pavadinima,

~apdorojant natrio hidridu ir metilformiatu, po to kalio

karbonatu ir dimetilsulfatu dviem pakopomis, apra-

Sytomis 7 pavyzdyje.
IR maks. (plévelé): 1710, 1660, 1635 cm .
'Yy BMR (270 MHz): 3,60 (3H, s), 3,75:(3H, s), 6,98 (1H,

d), 7,12-720 (28, m), 7,26-7,52 (8H ,m), 7,47 (1H, s),
7,55-7,63 (1H, m), 7,80 (2H, dd) m.d.
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30 Pavyzdys

(E) -metil-3-metoksi-2-(2-/3-benzilfenoksi/fenil)pro-

penoato gavimas (Junginys Nr. 9 1 lenteleje).

I 1,68 g metil-2-/(3-(alfa-oksi)benzil) fenoksi/fenil-
acetato, gauto pagal 29 pavyzdyje aprasSyta metodiksy,
5°C temperat@iroje ir maiSant sulaSinama 3,28 g tri-
fluoracto rugdties. Po to 1 gautag misSini létai su-
lasinama 2,24 g trietilsilano. Gautas skaidrus tirpalas
maiSomas per nakti, praskiediiamas vandeniu .ir ekst-
rahuojamas eteriu. Eteriné frakcija praplaunama vand.
natrio bikarbonatu, i3dZiovinama, koncentruojama ir 18-
valoma didelio efektyvumo skys¢iy chromatografijos budu
(eliuventas: heksano ir eterio miSinys (4:1)). Gaunama
1,03 g metil-2-(3-benzilfenoksi)fenilacetato, bespalvio

riebalinio skys&io. =777
IR maks. (plevelé): 1742 emt.

5i medZiaga paver¢iama junginiu pagal pavadinimg, ap-
dorojant natrio hidridu ir metilformiatu, o po to kalio
karbonatu ir dimetilsulfatu dviem pakopomis, paverciant
pagal 7 pavyzdyje apraSyta metodikg.

IR maks. (plévelé): 1708, 1635 cm .

'H BMR (270 MHz) delta: 3,56 (3H, s), 3,72 (3H, s),
3,93 (2H, s), 6,76-6,93 (4H, m), 7,08-7,31 (10H, m),
7,47 (1H, s) m.d.

31 Pavyzdys
(E) -metil-3-metoksi-2-/2-(3-/N-fenilsulfonamido/fenok-

si)-fenil/propenoato gavimas (Junginys Nr. 78 1 len-
teléje) .
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21,5 g 2-bromfenilacto rag3ties, 29,2 g 3-nitrofenolio,
27,6 g kalio karbonato ir 0,5 g vario chlorido misinys
6 valandas virinamas, maisant 130°C temperatiroje. Mi-
§inys atSaldomas, idpilamas § 500 ml wvandens, pa-
rigstinamas koncentruota druskos riugdtimi ir ekst-
rahuojamas etilacetatu (3x200 ml). Esktraktail i&dzio-
vinami, filtruojami 1ir koncentruojami, gaunant tamsy
riebalini skysti. 3is iStirpinamas 400 ml metanolio,
kuriame yra 4 ml koncentr. sieros rug3ties ir gautas
tirpalas 3 valandas virinamas su griZtamu Saldytuvu.
Reakcijos miéinys koncentruojamas, o liekana istir-
pinama 300 ml etilacetato. 8is tirpalas praplaunamas
natrio hidroksidu (2x100 ml 1M vand. tirpalo) 1ir
sirymu, po to i3dZiovinamas, filtruojamas ir koncent-
ruojamas, gaunant tamsy riebalini skysti. Sis skystis
distiliuojamas (krosnies temperatira 220°C, slégis
0,2 mm HQg), gaunantk 16,74 g metil-2- (3-nitrofenok-
si) fenilacetato (58 %-ne iseiga nuo 2-bromfenilacto

ragsties), skaidraus blyskaus riebalinio skys&io.

14 BMR (270 MHz) delta: 3,60 (3H, s), 3,70 (2H, s),

6,9-8,0 (8H, m) m.d.
IR maks. (plevele) : 1739 cm .

15 mg metil-2- (3-nitrofenoksi) fenilacetato, 100 ml me-
tanolio, 100 ml iedinés acto ricsties ir 15,0 g gele-
3ies milteliy misinys atsargiail maidomas, kaitinamas
iki virimo temperatiiros. Po 30 minuciy midinys atsal-
domas, o geleZies milteliy perteklius nufiltruojamas.
Filtratas igpilamas i 700 ml vandens ir ekstrahuojamas
eteriu (2x200 ml). Eterinial ekstraktai neutralizuo-
jami, maiSant su vand. natrio bikarbonatu, po to 1iS-
d?iovinami, filtruojami ir koncentruojami, gaunant 13,0 g
(97 % iéei@a) metil-2-(3-amino-fenoksi) fenilacetato,

gelsvo riebalinio skyscio.
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- -4 BMR (270 MHz) delta: 3,63 (3H, s), 3,68 (2H, s), 3,9

(1H, br s), 6,2-7,3 (8H, m) m.d.

IR maks. (plévelé): 3400, 3373, 1733 cm'.

11,54 g metil-2-(3-aminofenoksi)fenilacetato ir 27,7 ml
metilformiato miSinys 25 ml DMF sula3inamas i mai3omg
3,25 g natrio hidrido suspensijg 50 ml DMF, atSaldytsa
ledu zemiau 10°C (issiskiria dujy burbuliukai). Po to
reakcijos miSinys 3 valandas maisomas kambario tem-
peratﬁrgje, iSpilamas i vandeni, paragStinamas konc.
druskos rﬁgétimi¢ ir ekstrahuojamas etilacetatu. 3Sie
ekstraktai praplaunami sdrymu, 1i3dzZiovinami ir kon-
centruojami, gaunant klampy geltonos spalvos riebalinj
skysti. I 8i maiSomg tirpalg 50 ml DMF palaipsniui
pridedama 12,4 g kalio karbonato ir 4,25 ml dime-
tilsulfato, o gautas miéihys 3 valandas mai3omas kam-

bario temperatiroje, iSpilamas i vandeni ir ekstra-

huojamaé etilacetatu. Ekstraktai praplaunami vandeniu,
iédiiovinami ir koncentruojami, gaunant 13,67 (93 %
i3eiga) (E)-metil-2-/2-(3-formamidofenoksi)fenil/-3-me-

toksipropenocato, skaidrios Zalios spalvos dervos.

'H BMR (270 MHz) delta: 3,60 (3H, s), 3,78 (3H, s),
7,47 (1H, s) m.d.

IR maks. (plévelé): 3309, 1702, 1606 cm .

I maisSomg 13,67 g (E)-metil-2-/2-(3-formamidofenoksi)
fenil/-3-metoksipropenoato tirpala 100'ml metanolio su-
ladinama 7,8 ml fosforilo chlorido, o temperatira pa-
laikoma Zemiau 5°C 8aldan&ia vonia. Reakcijos mi&inys
20 minuc¢iy maiSomas, i8pilamas i 500 ml wvandens, ne-
utralizuojamas natrio bikarbonatu 1ir ekstrahuojamas
eteriu. Ekstraktai i8dZiovinami ir koncentruojami, gau-
nant geltonos spalvos riebalini skysti, kuris chroma-

tografuojamas (eliuentas : eteris), gaunant 8,57 g
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(68 % iSeiga) (E)—metil—2—/2—(3—aminofenoksi)fenil/—3-
metoksipropenoato, geltonos spalvos kietos medZiagos,
lyd. temp. 83-85°C.

1y BMR (270 MHz) delta: 3,6 (2H, br s), 3,62 (3H, s),
3,77 (3H, s), 6,2-6,4 (34, m), 6,9-7,3 (5H, m), 7,48
(1H, "s) m.d. ' '

IR maks. (plevele): 3450, 3370, 1703, 1632 cmd.

0,4 g (E)—metil—Z—/Z—(3—aminofenoksi)fenil/—3—metoksi—
pfopenoato 2 ml ledinés acto rugsties tirpalas vei-
kiamas 1 ml 5,8 M druskos rugsties -10°C temperatiaroje.
Po to maisomas tirpalas veikiamas 0,1 g natrio nitrito
5 ml vandens .-10°C temperaturoje. Po 30 minudiy susi-
dares tirpalas (turintis_diazonio druskos) supilamas i
maisomg 0,5 ml ledines acto ragsties, prisotintos sie-
ros dioksido, mi$ini su 0,1 g vario chlorido (duijy
burbuliuky issiskyrimas). Po 30 minu&iy reakcijos mi-
ginys iSpilamas i vandeni ir ekstrahuojamas eteriu.

Eteriniai ekstraktail neutralizuojami soliu vandeniniu

‘natrio bikarbonatu tirpalu, isdziovinami ir koncent-

ruojami, gaunant 0,14 g (E)—metil—Z—/Z—(3—chlorsulfo—
nil) fenil/-3-metoksipropenoato, geltonos spalvos rieba-

linio skyscio.
IR maks. (plévelé): 1710, 1636 cmt.

I 0,14 g Metil—Z-/Z—(3—chlorsulfonilfenoksi)fenil/—3—
metoksipropenoato 0,5 ml piridino tirpala maisant
kambario temperatiroje suladinama 0,05 ml anilino. PO
3 valandy reakcijos misinys idpilamas j vandeni. Gautas
midinys silpnai parig3tinamas 2M HC1l ir ekstrahuojamas
eteriu. Eteriniai ekstraktai praplaunami surymu, is-
d3iovinami, koncentruojami ir chromatografuojami (eliu-
entas: eteris), gaunant 0,145 g skaidraus riebalinio

skyscio.
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IR maks. (plévelé): 3240, 1693, 1635, 1600 cmt.

‘4 BMR (270 MHz) delta: 3,55 (3H, s), 3,69 (3H, s),
7,0-7,4 (124, m), 7,43 (1H, s) m.d.

32 Pavyzdys

(E)—metil-2—/2—(3-/3—brombenzoilamino/fenoksi)fenil—3—
metoksipropenocato gavimas (Junginys Nr. 421 1 1lente-

leje) .

I maisomg 0,5 g (E)—metil—Z—/Z—(3—aminofenoksi)feni1/—
3-metoksipropenoato, gauto pagal 31 pavyzdyje apraldyta
metodika, 20 ml dichlormetano tirpalg, kuriame yra 0,17 g
trietilamino, pridedama 0,37 g 3-brombenzoilo chlorido.
Po ‘3 valandy reakcijos mi3inys iSpilamas i vandeni ir
ekstrahuojamas dichlormetanu (2 x 50 ml). Ekstraktai
iddZiovinami, koncentruojami ir chromatografuojami
(eliuentas: eteris), gaunant 0,61 g gelsvy puty pavi-

dalo jungini: .
IR maks. (nujolas): 1710, 1680, 1640, 1605 cmt.

4 BMR (270 MHz) delta: 3,62 (3H, s), 3,78 (3H, s),

'6,73-8,0 (13H, m), 7,47 (1H, s) m.d.

33 Pavyzdys

(E) -metil-2-/2- (3-piridin-2-iloksifenoksi)fenil/-3-me-
toksipropenoato gavimas (Junginys Nr. 1 2 lenteléje).

I maidomg 2,0 g (E) -metil-2-/2-(3-oksifenoksi) fenil/-3-
metoksipropenoato, gauto pagal 1 pavyzdyje aprasyta
metodika, tirpala 15 ml DMF palaipsniui sudedama 0,92 g
kalio karbonato, >katalitinis vario <chlorido kiekis,
katalitinis vario kiekis ir 1,94 g 2-fluorpiridino.

Gautas midinys 3 valandas maiSomas 130°C temperaturoje.
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Miginys atSaldomas, praskiedziamas vaﬁdeniu ir du kar-
+us ekstrahuojamas eteriu. Sujungti ekstraktai pra-
plaunami vandeniniu natrio hidroksidu, vandeniu ir
sirymy, po 1o 5 8dsiovinami ir koncentruojami. Produktas
siEvalomas chromatografiskail (eliuentas: eterio—heksano
miginys), gaunant 1,68 g (67 s igeiga) oranzinio-gel-

+tomo tasaus riebalinio skyscio.

iy mMR (270 ‘MHz) delta: 3,60 (3H, s), 3,73 (3H, s),
%, 72—1,32 (10H, m), 7,48 (1lH, sy, 7,67 (1, m), 8,19
(I'H, m) m.d.-

34 Pavyzdys

(E)—metil—2—/2—- (3—/-6~‘ch1farpiridazin—3—iloksi/fen'oksi)
fenil /~3-metoksipropenocato gavimas (Junginys Nr. 130

2 Jenteleje).

1 mmisomg 2,01 g (E)—metil-2-/2- (3-oksifenoksi)fenil/-

" 3-metoksipropenoato, gauto pagal 1 pavyzdyje aprasSyta

‘metodika, 30 ml DMF tirpala palaipsniui pridedama 0,93 g
kalio karbonato, katalitinis vario chlorido kiekis ir
1,0 g 3,6-dichlorpiridazino. Gautas misinys 1 3/4 va-
landos maidomas 95°C temperatiroje. Midinyj atSaldomas,
jpraskiedziamas vandeniu ir du kartus ekstrahuojamas
eteriu. Sujungti ekstraktai praplaunami va}nd. natrio
widroksidu, vandeniu ir surymu, O PO to isdZiovinami ir
‘koncentruojami. Produktas isvalomas chromato»grafiékai
(teliuentas: esterio-heksano midinys), gaunant 1,71 g (62 %
i%eiga) geltonos spalvos dervos.

1g BMR (270 MHz) delta: 3,60 (3H, s), 3,73 (3H, s),
®,737,36 (9, m), 7,46 (1H, m), 7,50 (1H, s) m.d.

Femiau pateikti kompoziciju, gauty Sio iSradimo jungi-
miy pagrindu, pavyzdziai, kurios gali bati naudojamos

apdorojant Zemes dkio ir sody kulturas. Sios kompo-
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zicijos yra vienas i3 iSradimo tiksly. Pateikti pro-

centai yra masés procentai.
35 Pavyzdys

Emulsinis koncentratas gaunamas sumaisius ingredientus

ir mai%ant juos, kol jie iStirpsta.

o

Junginys Nr. 212 1 lenteleje 10°%

Benzilo alkoholis 30 %

Kalcio deodecilbenzolsulfonatas 5%
Nonilfenoletoksilatas (13 moliy

etileno oksido) . 10 %

45 %

Alkilbenzolai
36 Pavyzdys
Aktyvus ingredientas iStirpinamas metilendichloride ir

éautu tirpalu apipurdkiamos atapulgitinio molio gra-

nulés. Tirpiklis nugarinamas, gaunant granuliy kompo-

zicijg.
Junginys Nr. 212 1 lenteleje 5 %
Atapulgitinés granuleés » 95 % .

37 Pavyzdys

Sékly beicavimo kompozicija, gaunama susmulkinant ir

sumaidant tris komponentus.

o

Junginys Nr. 212 1 lenteléje 50

o°

Mineralinis aliejus 2

o

Kaolinas 48
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38 Pavyzdys

Milteliai purdkimui, gaunami susmulkinant ir sumaiSant

aktyvy komponenta su talku.

Junginys Nr.‘212 1 lenteleje 5%

Talkas ' 95 %
39 Pavyzdys
Suspensinis koncentratas, gaunamas susmulkinant kompo-

nentus rutuliniame maldne ir gaunant vandenine susmul-

kintos masés suspensijg.

Junginys Nr. 212 1 lenteleje 40 %
Natrio lignosulfonatas 10 %
Bentonito molis 1 %

Vanduo : 49 %

8i sastata galima naudoti tiesiai arba praskiesti van-

deniu, pried apdorojant seklas.
40 Pavyzdys

Sudreékinti milteliai gaunami sumaiSant ir po to susmul-

kinant komponentus iki vienalytés mases.

Junginys Nr. 212 1 lenteleje 25' %
Natrio laurilsulfatas 2 %
Natrio lignosulfonatas 5%
Silicio dioksidas 25 %

qulinas 43

o\©
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41 Pavyzdys

8io idradimo Jjunginiai tiriami prie$ jvairias augaly

lapy grybelines ligas. Bandymai vykdomi tokiu budu.

Augalai auginami 4 cm diametro puodeliuose John Innes
Potting Compost (Nr. 1 arba 2). Tiriami junginiai su-
malami rutuliniame malGne su vandeniniu Dispersol T
arba paruosiamas Jjuy tirpalas acetone arba aceto-
ne/etanolyje, kuris praskiedZiamas iki reikiamos kon-
centracijos pried pat naudojimg. Esant lapy ligoms,
kompozicijomis (100 m.d. aktyvaus komponento, jei nera
kitaip nurodytaJ apipurskiami lapai ir apdorojamos
augaly Saknys dirvoje. Apipur$kiant lapus, kompozicijos
uznedamos maksimaliu kiekiu, o apdorojant Saknis, ga-
lutiné koncentracija -sudaré 40 m.d. aktyvaus kompo-
nento, apskai&iuoto sausai Zemei. Apdorojant javus, i
galutine koncentracija pridedama 0,05 % Tween 20.
Daugeliu atvejy dirva (3aknys) ir lapai (apipurskiant)
épdirbami tiriamais Jjunginiais viena ar dvi dienas

pried uZkreciant augalus ligomis. ISimtimi buvo tyrimas

su Erysiphe graminis, kuriuo augalai pikreéiami
24 valandos iki apdorojimo. Uzkrec¢iama apipur3kiant
sporu suspensija tiriamy augaly lapus. UZkrésti augalai
laikomi tokiose salygose, kuriose greital vystosi in-
fekcija, ir inhibuojami tol, kol liga galima ivertinti.
Laiko tarpas tarp uZkrétimo liga ir ligos jvertinimo
svyruoja 4-14 dieny ribose, priklausomai nuo ligos ir
aplinkos sglyguy. ,
Ligos laipsnis jvertinamas laipsniais pagal toliau

pateikta sistemg:

4 = néra ligos

w
I

ligos pédsakai - 5 % nuo neapdoroty augaly

3
il

6 - 25 % susirgimy nuo neapdoroty augaly
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26 — 59 % susirgimy nuo neapdoroty augalu

|

1

o = 60 - 100 ¢ susirgimy nuo neapdoroty augaluy

Gauti rezultatai pateikti 6 lenteléje.
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Pareiskéjui Zinoma, kad komerciniu bi@idu negalima gauti
junginiy, kuriy struktira analogiSka parai3koje sitlomy

junginiy struktirai.

Kadangi 8&io i$radimo junginiy efektyvumo spektras yra
labai platus, juos galima lyginti su markobezu, kurio
fungicidinio poveikio diapazonas yra labai platus ir
kuris turi didele paklausa@rinkoje. Struktiros atzvil-
giu pareisSkejas siulo lygi ti su karboksinu ir pirok-
sifuru. 7 lenteléje pateikiami biologiniai mankobezo,
karboksino ir piroksifuro duomenys ir informacija
(Ziaréti - "Pesticidy vado%élis", 8 leid.).

Be to, pareiékéjas pazymi, kad palyginimo duomenys gau-
ti tiriant ne vienu metu, butent, mankozebas, kar-
boksinas ir piroksifuras buvo tiriami skirtingu metu

pagal 41 pavyzdyje apradSyta metodikg.

8 lenteleje pareiSkejas ﬁateikia atitinkamy Jjunginiy
radikaly reik3mes pagal prioritety datas ir junginius
atitinkancius numerius. ‘

8 lentelé 1

Junginiy pagrindimas

Reik3meé Junginio Nr. Prioriteto data
(lentelée)
1 2 3
A yra ’
vandenilis 1,2,3 (1) 1987 09 15
halogenas 171,175,180 (1) 1987 09‘15
C,.salkilas 171 (1) 1987 09 15

C,.,alkoksi 170 (1) 1987 09 15
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8 lentelé (tesinys)

1 2 3
hidroksi 232 (1) 1988 01 22
fenoksi 368 (1) 1988 01 22
B yra
vandenilis 1,2,3 (1) 1987 09 15
E yra
vandenilis 1,2,3 (1) 1987 09 15
K yra |
vandenilis 1,2,3 (1) 1987 09 15
X yra
S 1 (i) 1987 09 15
S (0) 2 (1) 1987 09 15
S (0), 3 (1) 1987 09 15
ﬁH 4,447,448 (1) 1987 09 15
N (C,_salkilas) 5 (1),111, 365 (2) 1987 09 15
CH, 81 (2) 1987 09 15
CO 12, 455, 457 (1) 1987 09 15
CH,CH, 15 (1) 1987 09 15
CH=CH 18, 403 (1) 1987 09 15
OCH, 21, 377, 378 (1) 1987 09 15
CH,0 23, 204 (1) 1987 09 15
SCH, 25, 399, 400 (1) 1987 09 15
S (0) CH, 27, 387, 401 (1) 1987 09 15
S (0) ,CH, 29, 388, 402 (1) 1987 09 15
N(C,.jalkilas)CH, 38 (1) 1987 09 15
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B8 lentelé (tesinys)
1 2 3

TOD, 49 (1) 1987 09 15
D,C 50, 409 (1) 1987 09 15
5(0),0 51, 283, 284 (1) 1987 09 15
CONH 62 (1), 322 (2) 1987 09 15
NHCO 67, 450, 451 (1) 1987 09 15
NES (D) 78 (1) 1987 09 15
CH(C, ,alkilas)O 24 (1) 1987 09 15
DS 83 (1) 1987 09 15
5C0 B4 (1) -~ 1087 09 15
N=CH B86 (1) 1987 09 15
CH,CH,0 96 (1) 1987 09 15
N(C,-,alkilas) N=CH 111 (1) 1987 09 15
E:H=CHCH20 115 (1) 1987 09 15
D 119, 120, 122 '(1) 1987 09 15
N=N 282 (1) 1987 09 15
TH (CHs) 360 (1) 1988 01 22
T (0)CH,0 370 (1) 1988 01 22
CH (OH) 38D, 453, 454 (1) 1988 01 22
TD,CH, 398 (1) 1988 01 22
(C¢Hs), PCH, (haloidas) 404 (1) | 1988 06 21
CH,OC (0) 406 (1) 1988 06 21
CH,NHC (0) 407 (1) 1988 06 21
CH,SCO 408 (1) 1988 06 21
OCH,0 410 (1) 1988 09 08
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8 lentelé (tesinys)
1 2 3

S (0) CH,0 ; 411 (1) 1988 09 08
COCH(Clqalkilas)Oq 412 (1) | 1988 01 22
CH,ON=CH 413, 414 (1) 1988 09 08
(CH,050 415 (1) 1988 09 08
(CH,0,0 416 (1) 1988 09 08
(CH,) <O 417 (1) 1988 09 08
OCH,CH,0 . 423 (1) 1988 09 08
SCH,0 425 (1) 1988 01 22
CH,OCONH 443 (1) 1988 09 08
N(C,.,alkilas)CO 68 (1) 1987 09 15
S (0) ,NH 446, 449 (1), 329 (2) 1987 09 15
CON (C,_,alkilas) 315 (2) 1987 09 15

7 yra (visy reikdmiy prioriteto data 1987 09 15)

fenilas 1,2,3 (1)
monopakeistas:

Ci-galkilu 126, 406 (1)
C,-qalkoksi 128, 129, 130 (1)
C,;-shalogenalkilu 141 (1)

fenoksi - 143, 144, 145 (1)
fenilu 150 (1)

amino 369 (1)

hidroksi 418 (1)

1-(C,_4alkoksikarbonil)- 426 (1)
2-(C,_4~alkoksi)-vinilu




LT 3673 B

174
8 lentelé (tesinys)

1 2
CPAhalogenalkoksi 427 (1)
Clqalkoksikarbonilu 428 (1)
mono- arba dipakeistas:
halogenu 119, 120, 157 (1)
nitro 131, 132, 390 (1)
C,.,alkilu 125, 391, 392 (1)
ciano 134, 135, 460 (1)
naftilu 247, 248 (1)
chinolinilu - 424 (1), 38 (2)
piridinilu 7, 14, 21 (2)
monopakeistas:

QkAalkilu 59 (2)
ébqalkoksikarbonilu 65, 282 (2)
amino 354 (2)
halogenu 57 (2)

nitro 376 (2)
C14alkilkarbonilamino 377 (2)
di(CPAalkilsulfonil)amino 378 (2)
CH(O) H 381 (2)
mono- arba dipakeistas:
C,.shalogenalkilu 277, 284, 368 (2)
ciano 278, 385 (2)
dipakeistas:

amino ir ciano 384 (2)
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8 lentelé (tesinys)

1 2 3
halogenu 379 (2)
C,_4alkoksi “ 369 (2)
nitro ir ciano 383 (2)
halégenu 271 (2)
di (C,.4alkil)aminu 319 (2)
C,-4alkoksi 362 (2)
pakeistas ciano ir dviem
C,.salkilo grupémis 355 (2)
pir%midinilas 110, 111 (2)
monopakeistas:
C,.4alkilu 207 (2)
C,-shalogenalkilu 212 (2)
C,,alkiltio 375 (2)
ciano 211 (2)
nitro 219 (2)
fenilu 344 (2)
HO,C 356 (2)
C,.qalkoksikarbonilu 371 (2)
C,-salkoksisulfonilu 352 (2)
mono- arba dipakeistas:
C,-4 alkoksi 93, 208 (2)
mono-, di arba tripakeistas:
halogenu 96, 318, 340 (2)
‘dipakeistas:
halogenu ir C,_jalkilu 94 (2)
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8 lentelé (tesinys)
2 3

C,.shalogenalkilu 323 (2)
C,,alkilu ir C,,alkiltio 313 (2)
pirazinilu 364 (2)
monopakeistas:
halogenu 273 (2)
ciano 389 (2)
dipakeistas:
C,.qalkilu 272 (2)
piridazinilas 135 (2)
monopakeistas:
C,-4alkoksi 274 (2)
fenilu 281 (2)
aminokarboksilu 351 (2)
mono- arba dipakeistas:
halogenu 103, 334 (2)
dipakeistas:
halogenu ir C;_jalkilu 320 (2)
benzotiazolilas 47, 83 (2)
tienas 306 (2)
monopakeistas:
pirazolilu, dipakeistu
C,q.alkilu ir C, ;halogenal-
kilu 337 (2)
piridilu 341 (2)
monopakeistas:
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8 lentelé (tesinys)
1 2 3
nitro \ 350 (2)
dipakeistas )
halogenu 353 (2)
1,2,4-triazolilas 81 (2)

chinoksalinilas, monopakeistas
halogenu 84 (2)

1,3,5-triazinilas, dipakeistas

halogenu _ 86 (2)

arba halogenu ir C,_jalkoksi 88 (2)

triazolilas - 330 (2)
monopakeistas:

nitro 390 (2)

mono- arba dipakeistas C;.jalkilu 98, 342 (2)

benzoksazolilas 89 (2)
piridinil-N-oksidas 104 (2)
tieno/2,3-d/pirimidinilas 361 (2)
pirolilas 346 (2)
monopakeistas:

C,-4alkilu 309 (2)

izoksazolilas, dipakeistas C;jalkilu 324 (1)
1,3,4-tiadiazolilas 331 (2)

pirazolilas, pakeistas halogenu

ir dviem C,_jalkilo grupemis 335 (2)

1,2,4-triazinilas, monopakeistas
fenilu 347 (2)




10

15

20

25

30

35

LT 3673 B
178

ISRADIMO APIBREZTIS

1. Propeno rugdties dariniai, kuriy formulé (I) ir ju

stereoizomerai,

/- \ | (1)

pasizymintys fungicidiniu aktyvumu, kur K yra deguonis
arba sieros atomas; 2 nepakeistas arba pakeistas
arilas arba nepakeistas arba pakeistas heteroarilas; X
yra 0, S(0),, NR', CR'R’, CHR’, CO, CR'(OR%), C=CR'R?,
cHR!CHR?, CR'=CR?, CHR!CR®=CH, C=C, OCHR', 'CHR'O, OCHR'O,
s(0),CHR',  S(0),CHR'O, CO.CO, CHR'S(0),,  CHR'0SO,,
NR'CHR!, CHR'NR!, CO,, 0,C, S0,0, 0S0,, COCHR', COCHR'O,

CHR'CO, CHOH.CHR!, CHR'.CHOH,
/ O

1,
cr?, crt ‘ cr?

CONR, OCONR’, NRcO, CSNR', ocs.NRY, sco.NR', NR'CO,,
NR'CS, NR'COS, NR'cONR!, S(0).NR', NR'S(0),, CS,, S,C,
C0.S, SCO, N=N, N=CR', CR'=N, CHR'CHR’CH(OH), CHR'OCO,
cHR!sco, CHR'NR'co, CcHR'NR'COR®, CHR'CHR’CO, 0.N=CR',
CHR!0.N=CR?, COOCR'R?, CHR'NR'COR’, CHR'CHR’CO, 0.N=CR',
CHR!CHR’CHR®,  OCHR'CHR?,  (CH,),0.CHR'OCHR?’,  CHR'CHR’O,
OCHR!CHR’0, S(0),CHR'CHR?, CHR'S(0),CHR?, CHR'CHR’S(0),,
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cr!=NNR®, NR'N=CR', CHR!'CONR?, CHR'0CO.NR’, CH=CHCH,0,
COCHR'CHR?0 arba (R®),P'CHR’Q"; A, B ir E gali buti
vienodi arba skirtingi ir yra H, halogeno atomas, oksi-
grupeé, C,., alkilas, C,_jalkoksigrupe, C,_ halogenalkilas,
C,.4shalogenalkoksigrupé, C,_jalkilkarbonilas, C,jalkok-
sikarbonilas, fenoksi-, nitro- arba ciano-grupe; Rl, R?
arba R’ gali buti vienodi arba skirtingi ir yra H,
C,.salkilas, arba fenilas; R® yra H, C,_j alkilas arba
COR'; R’ yra nepakeistas arba pakeistas fenilas; Q vyra
halogeno anijonas; N yra 0,1 arba 2, o m yra 3, 4 arba
5, arba, ijei 2 yra nepakeistas fenilas, o X ir K -
deguonies atomas, A, B ir E vienu metu negali bati

vandenilio atomas.

2. Junginiai pagal 1 punkta, be s i s kiriantys
tuo, kad Z yra nepakeistas arba pakeistas hetercarilas,
o X - 0.

3. Junginiai pagal 1 punktag, be s i s kiriantys
tio, kad X gali bati bet koks, iZskyrus O.
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