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padalinio pavadinimas, vadovo pedagoginis vardas, mokslo laipsnis, vardas, pavardé parasas

Kaunas, 2025



Dalyko programos duomenys

Moksly sritis Medicinos ir sveikatos mokslai
Mokslo kryptis (kodas) Farmacija— M 003
Dalyko pavadinimas Biologiskai aktyviy junginiy organiné sintezé
Programos apimtis 160 val. (6 ECTS kreditai)

Paskaitos 30 val.
Seminarai 40 val.
SavarankiSkas darbas 80 val.
Referato pristatymas ir egzaminas 10 val.

Dalyko programos rengimo grup¢

Eil. | Pedagoginis vardas, Pareigos Telefonas | Elektroninio pasto adresas

Nr. | vardas, pavardeé (darbo)

1. Prof. Ramuné Morkiiniené Profesorius | 327316 Ramune.morkuniene@Ismu.lt

2. Doc. Raimondas Benetis Docentas 327316 raimondas.benetis@Ismu.lt

3. Dr. Asta Spadiené Asistenté 327316 asta.spadiene@Ismu.lt

4. Dr. Justina Dambrauskiené Lektoré 327316 justina.dambrauskiené@lsmu.
It

5. Dr. Monika Jokibaité Asistenté 327316 monika.jokubaite@Ismu.lt

Dalyko programos aprasas:

1. Dalyko programos poreikis. Aukstos kvalifikacijos farmacijos specialistai turi gerai
iSmanyti biologiskai aktyviy junginiy sinteze, jos metody jvairove, sintezuoty junginiy strukttiros
analizés metodus, suprasti vaisty cheminés struktiiros ir jy farmakologinio veikimo sary$j ir jo
pagrindu prognozuoti naujy biologiskai aktyviy junginiy tikslingos organinés sintezés metodus.

2. Dalyko programos tikslai — supazindinti doktorantus su naujausiais ir klasikiniais
biologiSkai aktyviy junginiy organinés sintezés duomenimis, $iy junginiy iSskyrimo ir strukttiros
nustatymo metodais. ISnagrinéti organiniy vaisty chemings strukttiros ir biologinio aktyvumo rysj,
ypatingg démes] atkreipiant ] sintezés metodo pasirinkimg, kuriant nauja biologiSkai aktyvaus
junginio molekule.

Apzvelgti visy organinés strukttiros vaisty grupiy, t.y. alifatiniy, aromatiniy, cikloalifatiniy ir
heterocikliniy junginiy galimus organinés sintezés metodus, jskaitant ir geny inzinerijos,
biotechnologijos bei klonavimo principais paremtus metodus. [Sanalizuoti naujy biologiskai aktyviy
junginiy, gauty organinés sintezés metodais, tikslios struktiiros nustatymo metodus pasinaudojant
ne tik Siuolaikiniais elementinés analinés metodais, taciau ypatingg démesj atkreipiant ; UV ir IR
spektroskopijos, chromatografijos metodus, branduolio magnetinio rezonanso, masiy
spektroskopijos ir kitus Siuolaikinius analizés biidus. Apzvelgti galimy vaisty sintezés ir analizés
metody naujausig literattira, iSmokti vertinti paskelbtus spaudoje duomenis.




Si programa siejasi su tos padios krypties doktorantiiros studijy programa 'Vaisty chemija" bei
padés geriau jsisavinti magistrantiiros studijy programa "Vaisty chemija"

3. Dalyko programos sandara, turinys ir studijy metodai.
Doktorantiros programos "Biologi$kai aktyviy junginiy organiné sintezé® studijos apima
paskaitas, seminarus, savarankisko darbo rengima ir viesg pristatyma bei egzaming.

Studijy dalyko programos sandara.

Studijy kursg sudaro paskaitos (19 % ), seminarai (25 % ), savarankiskas darbas (50 % ) ir
referato pristatymas ir egzaminas (6 %) .

Studiju dalyky programos turinys

Doktoranturos studijy dalyko "Biologiskai aktyviy junginiy organiné sintezé* studijy turinj sudaro
zinios apie biologiskai aktyviy junginiy, kurie sudaro organinés struktiiros vaisty asortimenta,
galimus sintezés metodus. Pateikiama ziniy apie naujy biologiskai aktyviy junginiy ir provaisty
kiirimo principus, jy struktiiros — aktyvumo rysio principus. Studijy turinj sudaro visy organiniy
junginiy grupiy charakteristika, iSryskinant biidingy farmakofory ir funkciniy grupiy itaka
molekuliy aktyvumui. Be to, pateikiami biologiskai aktyviy junginiy spektriniy ir optiniy analizés
metody pagrindai ir §iy metody taikymas minéty junginiy analizei.

Seminary metu aptariami bendrieji biologiskai aktyviy junginiy sintezés, struktiiros nustatymo,
gryninimo, tapatybés ir kiekybés analizés principai ir metodai. Aptariami vaisty klasifikacijos
principai pagal cheming struktiirg, molekuliy modifikavimo principai, kompiuteriy panaudojimas
kuriant naujus biologiSkai aktyvius junginius, skriningas ir racionalus vaisty prognozavimas.
Seminary metu aptariami organinés sintezés vardiniy reakcijy mechanizmai, $iy reakcijy taikymo
galimybés sintezuojant biologiskai aktyvius junginius. Nagrin¢jami spektroskopijos ir
chromatografinés analizés metodai, pritaikant juos tiek naujy sintezuoty junginiy struktiiros
nustatymui, tiek jy taikymas vaisty formy analiz¢je.

Studijy metodai :

Paskaitos (30 val. ), seminarai ir konsultacijos (40 val. ), studenty savarankiskas darbas (80
val. ), referato pristatymas ir egzaminas (10 val. )

TEORINE DALIS

Eil. Paskaitos pavadinimas Trukmeé Déstytojas
Nr.

1. Nauju biologiskai aktyviy organiniy junginiy | 2 val. Prof. Ramuné
sintezés  principai. Molekuliy = modifikavimo Morkiiniené

principas. Sisteminé atranka. Chemijos, biologijos ir
farmacijos Ziniy derinimas. Tendencijos ir inovacijos.

2. Bendri  organiniy  junginiy  struktiiros- 2 val. Dr. Asta Spadiené
aktyvumo rySio principai, pagrindiniai
désningumai.

BiologiSkai aktyviy junginiy struktiros-aktyvumo
tyrimo strategijos bei taisyklés.




Funkciniy grupiu jtaka biologiniam junginiy
aktyvumui.

Pakaity jtaka molekulés erdvinei = struktiirai,
metabolizmui, tirpumui, biologiniam aktyvumui.
Funkciniy grupiy (metilo, neprisotinty, halogeny,
hidroksilo, tiolio ir k.t.) jtaka molekuliy aktyvumui.

2 val.

Dr. Asta Spadiené

Provaisty organinés sintezés principai. Nes¢jo tipo
provaistai. Bioprekursoriai. Provaisty panaudojimas
medicinai.

2 val.

Dr. Asta Spadiené

Organiniy  junginiy struktiiros nustatymas
cheminiais ir fizikiniais metodais. UV ir IR
spektroskopijos taikymas biologiskai aktyviy junginiy
struktiros  nustatymui.  Branduoliy = magnetinio
rezonanso ir masiy spektrometrijos metody taikymas
organiniy junginiy struktiiros nustatymui.
Chromatografijos metody taikymas organiniy
junginiy analiz¢je.

2 val.

Doc. Raimondas
Benetis

Alifatinés struktiiros alkilhalogenidy, alkoholiu,
eteriy, aldehiduy, ketony, karboksiruigsciy ir esteriy
sintezé. Siy grupiy biologiskai aktyviy junginiy
galimi sintezés metodai. Farmakofory derinimo
organinés  struktiiros  molekuléje  tikslingumas
sustiprinant prognozuojamg biologinj aktyvuma.
Sintezuoty junginiy struktiiros nustatymo metodai.

2 val.

Dr. Monika
Jokubaité

Terpeny, peptidy, angliavandeniy, steroidy
sintezés bei gavimo metodai. Jy struktiiros ir
biologinio aktyvumo sary$is. Sintezuoty junginiy
struktiiros nustatymo metodai.

2 val.

Dr. Monika
Jokubaite

Trinariy, penkianariy ir SeSianariy heterocikly
dariniy sintezé. Aziridino, nitrofurano, oksazolidono,
zoksazolo, pirazolo, imidazolo, piridino, piperidino,
morfolino, pirimidino, pirazino ir piperazino dariniy
chemings struktiiros ir biologinio aktyvumo sarysis.
Sintezuoty junginiy struktiiros nustatymo metodai.

2 val.

Prof. Ramuné
Morkiiniené

Morfinano dariniy gavimas ir sintezé. Morfino,
benzomorfano ir fenilpiperidino dariniy cheminés
struktiiros ir biologinio aktyvumo sarysis. Sintezuoty
junginiy struktiiros nustatymo metodai.

2 val.

Dr. Justina
Dambrauskiené

10.

Penkianariy ir SeSianariy heterocikly dariniy,
kondensuoty su benzeno Ziedu, sintezé.

Benzfurano, indolo, indazolo, benzoksazolo,
benzimidazolo, benztiazolo, kumarino, chromono,
chinolino, ftalazino, benzotiadiazino dariniy cheminés
strukttros ir biologinio veikimo sarysis. Sintezuoty
junginiy struktiiros nustatymo metodai.

2 val.

Prof. Ramuné
Morkiiniené

11.

Benzodiazepino ir azocino dariniy sintezé.
Heterocikly, kondensuoty su dviem benzeno
Ziedais, dariniy sintezé. Benzodiazepino, azocino,
dibenzazepiny, dibenzodiazepiny, dibenzotiazepiny
dariniy cheminés struktiiros ir biologinio aktyvumo
sarySis. Sintezuoty junginiy struktiiros nustatymo
metodai.

2 val.

Dr. Justina
Dambrauskiené




12.

Beta laktaminiy antibiotiky gavimas ir sintezé. | 2 val.

Penicilano ir cefalosporano riigS¢iy dariniy cheminé
struktira ir jos rySis su biologiniu aktyvumu.
Sintezuoty junginiy struktiiros nustatymo metodai.

Prof. Ramuné
Morkuniené

13.

Fizikiniy analizés metody panaudojimas naujy | 4 val.

junginiy struktiiros nustatyme ir biologiSkai
aktyviu junginiy analizéje. Elektrocheminiai
analizés metodai ( potenciometrija, konduktometrija,
poliarografija). Spektriniai (optiniai) analizés metodai
(refraktometrija, poliarimetrija, fotokolorimetrija,
spektrofotometrija, atominé absorbciné spektring
analizé¢, liuminescenciné analizé, nefelometrija,
turbodimetrija, UV, IR spektrometrija, branduoliy
magnetinis rezonansas, masiy spektrometrija ir kt. ).
Chromatografiniai analizés metodai (jony mainy
chromatografija,  popieriaus ir  plonasluoksné
chromatografija, dujy chromatografija, efektyvioji ir
ultraefektyvioji skys¢iy chromatografija).

Doc. Raimondas
Benetis

14.

Heterocikliniy vaistiniy junginiy metabolizmas. | 2
Pirmos ir antros fazés reakcijy ypatumai. Veiksniai,
lemiantys metabolizmo skirtumus.

Prof. Ramuné
Morktiniené

TEORINE-PRAKTINE DALIS

Eil.
Nr.

Seminaro temos pavadinimas

Trukmeé

Déstytojas

Biologiskai aktyviy junginiy cheminé klasifikacija

ir nomenklatira. Vaisty klasifikacija. Jos rusys ir
principai. ATC vaisty klasifikacija.

Vaisty nomenklatiira, jos principai. INN nomenklatiira.
IUPAC ir CAS  Dbiologiskai aktyviy junginiy
nomenklatra.

2 val.

Dr. Asta Spadiené

Naujy biologiskai aktyviy jungiy kiirimo principai.
Bendri struktiuros-aktyvumo rySio principai,
pagrindiniai désningumai. Provaisty kiirimas.
Molekuliy modifikavimo principas. Sisteminé atranka.
Racionalus vaisty planavimas. Kompiuteriniy metody
panaudojimas naujy vaisty ktirime. Bendri struktiiros-
aktyvumo ryS$io principai, pagrindiniai désningumai.
Provaisty klasifikacija bei kiirimo principai.

2 val.

Prof. Ramuné
Morkiniené

Aldoliné ir Michael'io (kondensacijos) reakcijos ir ju
taikymas biologiSkai aktyviy junginiy sintezéje.
Biologiskai aktyviy junginiy pavyzdziai, kuriy sintezéje
panaudotos minétos reakcijos.

2 val.

Dr. Monika
Jokubaité

Beckman'o persigrupavimo reakcija ir jos taikymas
biologiskai aktyviy junginiy sintezéje.

Biologiskai aktyviy junginiy pavyzdziai, kuriy sintezéje
panaudotos mingtos reakcijos.

2 val.

Prof. Ramuné
Morkiiniené

Chichibabin'o reakcijos ir ju taikymas biologiskai
aktyviy junginiy sintezéje.

Biologiskai aktyviy junginiy pavyzdziai, kuriy sintezéje
panaudotos minétos reakcijos

2 val.

Prof. Ramuné
Morkiiniené




6. Fischer'io indolo, oksazolo, peptidy sintezés reakcijos | 2 val. Prof. Ramuné
ir taikymas biologiskai aktyviy junginiy sintezéje. Morkiiniené
Biologiskai aktyviy junginiy pavyzdziai, kuriy sintezéje
panaudotos minétos reakcijos.

7. Friedel-Crafts'o ir Gattermann’o reakcijos ir ju | 2 val. Dr. Monika
taikymas biologiSkai aktyviy junginiy sintezéje. Jokibaité
Biologiskai aktyviy junginiy pavyzdziai, kuriy sintezéje
panaudotos minétos reakcijos.

8. Hofmann'o reakcijos ir ju taikymas biologiskai | 2 val. Dr. Justina
aktyviy junginiy sintezéje. Dambrauskiené
Biologiskai aktyviy junginiy pavyzdziai, kuriy sintezéje
panaudotos minétos reakcijos.

9. Knorr'o pirolo, pirazolo, chinolino sintezés reakcijos | 2 val. Prof. Ramuné
ir juy taikymas biologiSkai aktyviy junginiy sintezéje. Morkiiniené
Biologiskai aktyviy junginiy pavyzdziai, kuriy sintezéje
panaudotos minétos reakcijos.

10. | Kolbe-Schmitt'o reakcija ir jos taikymas biologiskai | 2 val. Dr. Justina
aktyviy junginiy sintezéje. Dambrauskiené
Biologiskai aktyviy junginiy pavyzdziai, kuriy sintezéje
panaudotos minétos reakcijos.

11. | Perkin'o reakcijos ir ju taikymas biologiskai aktyviy | 2 val. Dr. Monika
junginiy sintezéje. Jokiibaité
Biologiskai aktyviy junginiy pavyzdziai, kuriy sintezéje
panaudotos minétos reakcijos.

12. | RobinsonSchoepf'o ir Rothemund'o reakcijos ir jy | 2 val. Prof. Ramuné
taikymas biologiSkai aktyviy junginiy sintezéje. Morkiiniené
Biologiskai aktyviy junginiy pavyzdziai, kuriy sintezéje
panaudotos minétos reakcijos.

13. | Sandmeyer'o ir Skraup'o reakcijos ir ju taikymas | 2 val. Dr. Monika
biologiSkai aktyviy junginiy sintezéje. Jokiibaite
BiologiSkai aktyviy junginiy pavyzdZiai, kuriy sintezéje
panaudotos minétos reakcijos.

14. | Tiemann'o, Tiffeneau-Demjanov'o persigrupavimo | 2 val. Prof. Ramuné
reakcijos ir ju taikymas biologiskai aktyviy junginiy Morkiiniené
sintezéje.

Biologiskai aktyviy junginiy pavyzdziai, kuriy sintezéje
panaudotos minétos reakcijos.

15. | Traube's puriny sintezé ir jos taikymas biologiskai | 2 val. Prof. Ramuné
aktyviy junginiy sintezéje. Morkiiniené
Biologiskai aktyviy junginiy pavyzdziai, kuriy sintezéje
panaudotos minétos reakcijos.

16. | Twitchell'o reakcija ir jos taikymas biologiskai | 2 val. Dr. Monika
aktyviy junginiy sintezéje. Jokubaite
Biologiskai aktyviy junginiy pavyzdzZiai, kuriy sintezéje
panaudotos minétos reakcijos.

17. | Ullmann'o reakcija ir jos taikymas biologiskai aktyviy | 2 val. Dr. Monika
junginiy sintezéje. Jokubaite
Biologiskai aktyviy junginiy pavyzdzZiai, kuriy sintezéje
panaudotos minétos reakcijos.

18. | Wagner-Meerwein'o persigrupavimo reakcija ir jos | 2 val. Dr. Monika
taikymas biologiSkai aktyviy junginiy sintezéje. Jokubaite

BiologiSkai aktyviy junginiy pavyzdZiai, kuriy sintezéje




panaudotos minétos reakcijos.

19. | Williamson'o reakcija ir jos taikymas biologiskai | 2 val. Prof. Ramuné
aktyviy junginiy sintezéje. Morkiiniené
Biologiskai aktyviy junginiy pavyzdziai, kuriy sintezé¢je
panaudotos minétos reakcijos.

20. | Wurtz-Fittig'o reakcija ir jos taikymas biologiskai | 2 val. Prof. Ramuné
aktyviy junginiy sintezéje. Morkiiniené
Biologiskai aktyviy junginiy pavyzdziai, kuriy sintezé¢je
panaudotos minétos reakcijos.

21. | Doktoranty paruoSty referaty ir praneSimy pasirinkta | 10 val. | Prof. Ramuné
tema pristatymas Morkiiniené

SAVARANKISKAS DARBAS

SavarankiSkas darbas — 80 val.

1. Literatiiros, biitinos pasiruosti seminarams, rinkimas ir analizé.
2. Literatiiros ir duomeny, biitiny referato paruoSimui, paieSka duomeny bazése ir jy analize.

3. Referato raSymas, pranesimo ruosimas.

4. Déstytojai

1. Prof. dr. Ramuné Morkiiniené
2. Doc. dr. Raimondas Benetis
3. Dr. Asta Spadiené¢

4. Dr. Justina Dambrauskiené

5. Dr. Monika Jokubaité

6. Liudas Slepikas

5. Metodinis dalyko programos apriipinimas

Rekomenduojama literatura:

Eil. Leidinio pavadinimas
Nr.

Leidinio autorius

Leidimo metai ir
leidykla

1. | Foye’s principals of medicinal

Lemke TL, Williams

2020, Lippincott

Dodonova, J.
Bucevicius, V.
Petrikaité, L. Slepikas;

chemistry DA, Roche VF, Zito SW | Williams & Wilkins
2. | Farmacing heterocikly chemija E. Tarasevicius, S. 2018, Vilnius: LFS
schemose. Tumkevicius, J. leidybos centras. ISBN

978-9955-9568-3-9.

3. | Introduction to medicinal

Patrick GL

2012, Pharmaceutical

chemistry Press
4. | Essentials of pharmaceutical Cairns D 2012, Pharmaceutical
chemistry Press

5. | Wilson and Gisvold's Textbook
of Organic Medicinal and
Pharmaceutical Chemistry

Beale JM, Block J

2011, Lippincott
Williams & Wilkins

6. | Organic chemistry

Clayden J, Greeves N,
Warren S

2012, Oxford
University Press




7. | Modern drug synthesis Li JJ, Johnson DS 2010, John Wiley &
Sons
8. | Strategies for organic drug Ladicer D 2009, John Wiley &
synthesis and design Sons
9. | Medicinal chemistry Gareth T 2008, John Wiley &
Sons
10. | Fragment-based drug discovery : | Zartler ER, Shapiro MJ | 2008, John Wiley &
a practical approach Sons
11. | Molecular modeling: basic Holtje HD, Sippl W, 2008, Weinheim :
principles and applications Rodgan D, Folkers G Wiley-VCH
12. | Molecular design: concepts and | Schneider G, Baringhous | 2008, Wiley-VCH
applications.. KH, Kubinyi H
13. | Drug discovery and Chorghade MS. 2006, Wiley-
development. Vol. 1, Drug Interscience
discovery
14. | Drug discovery and Chorghade MS. 2007, Wiley-
development. Vol. 2, Drug Interscience
development
15. | Analysis of drug impurities Smith RJ, Webb ML 2007, Oxford
University Press
16. | Guide to drug development : a Spilker B 2009, Williams &
comprehensive review and Wilkins
assessment
17. | The organic chemistry of drug Lednicer D 2008, Wiley
synthesis
18. | Chromatographic methods in Bertholf RL 2007, John Wiley &
clinical chemistry and toxicology Sons
19. | The art of drug synthesis Johnson DS, Li JJ 2007, Wiley-
Interscience
20. | Drug testing in vitro: Uwe M, Volker S 2007, Wiley-VCH
breakthroughs and trends in cell
culture technology.
21. | Drug discovery handbook Gad SC 2005, Wiley-
Interscience
22. | Burger‘s Medicinal Chemistry Burger A, Wolff ME 2003, John Wiley and
and Drug Discovery sons, Inc. New Yersey
23. | Testing and Analysis in Pedersen O. 2005, Interpharm Inc.
Pharmaceutical Chemistry uUsS
24. | Computational Medicinal Bultinck P. 2003, C.H.I.P.S. New
Chemistry for Drug Discovery York
25. | Mass Spectrometry in Medicinal | Wanner K. 2007, C.H.I.P.S. New
Chemistry York
26. | Optimizing the "Drug-Like" Borchardt RT 2006, C.H.1.P.S. New
Properties of Leads in Drug York
Discovery
27. | Virtual Screening in Drug Alvarez J, Shoichet B 2005, C.H.1.P.S. New
Discovery York
28. | Protein Structure: Determination, | Chasman D. 2003, C.H.1.P.S. New

Analysis, and Applications for
Drug Discovery

York




29. | Using Mass Spectrometry for Korfmacher WA 2009, CRC Press
Drug Metabolism Studies
30. | Barron's Organic chemistry Hathaway B. A. 2006, Barron's
Educational Series,
New York
31. | The Science and Practice of Remington J. P. 2000, Lippincott
Pharmacy Williams and Wilkins,
Philadelphia
32. | The Organic Chemistry of Drug | Silverman R. B. 1992, Academic Press,
Design and Drug Action Evanston
33. | Cheminés analizés metodai, I ir | Mickevicius D. 1999, Ziburio leidykla,
Il dalys Vilnius
34. | Testing and Analysis in Pedersen O. 2005, Interpharm Inc.
Pharmaceutical Chemistry uUsS
35. | Combinatorial chemistry: Jung G. 1999, Wiley-VCH,
synthesis, analysis, screening Weinheim
36. | Computational Medicinal Bultinck P. 2003, C.H.I.P.S. New
Chemistry for Drug Discovery York

6. Ivertinimas

Galutinio egzamino jvertinimo aprasymas.

Sumuojamasis vertinimas (100 %) susideda i§ dviejy daliy: 60 % kaupiamosios dalies + 40 %
baigiamojo egzamino dalies jvertinimo.

Kaupiamaja balo dalj sudaro: 30 % auditorinio darbo plius 70 % savarankiSko darbo. Auditorinis
darbas apjungia studijuojanciyjy dalyvavima paskaitose ir pasisakymus seminaruose.
SavarankiSkas darbas apima referato paruosSimg ir viesa pristatymg. Referato raSyme
rekomenduotina naudoti ne maziau 20 moksliniy publikacijy, paskelbty per pastaruosius 5 metus.
VieSo pristatymo metu autorius pagrindzia temos aktualuma, naujuma, apzvelgia ir jvertina kity
mokslininky paskelbty tyrimy rezultatus, pagrindzia planuojamy vykdyti moksliniy tyrimy krypt;.
Darbas jvertinamas 10 baly sistema.

Baigiamojo egzamino dalies apraSymas:

Baigiamgj] egzaming sudaro teoriniy ir praktiniy geb¢jimy vertinimas. Egzaminas laikomas
atsakant j 3 pateiktus klausimus. Egzamino klausimy sarasas paskelbiamas ne veliau kaip pries§ 30
dieny iki nustatytos egzamino datos. Egzaminas vertinamas 10 baly sistema.


http://www.amazon.com/s/ref=ntt_athr_dp_sr_1?_encoding=UTF8&sort=relevancerank&search-alias=books&field-author=Walter%20A.%20Korfmacher

