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Direktoriaus zodis

Funkciniy molekuliy ir medZiagy karimas,
sintezé ir tiksliniy savybiy tyrimai yra viena
i$ svarbiausiy Siuolaikinio chemijos mokslo
krypciy. Daugelio auksStyjy technologijy sriciy:
Siuolaikiniy vaisty paieska, nanotechnologijos,
informacinés technologijos ir kt., plétra
gerokai sglygojama naujy efektyviy funkciniy
medziagy prieinamumu.

Vyraujanti tendencija medziagy
karimo strategijose yra funkciniy medziagy
gavimas, pradedant molekuliniu lygiu.
Siekiama sukurti naujas molekules, turincias
funkcines grupes, kuriy buvimas lemia ir
medziagos funkcines savybes. IS esmés yra
kuriamos ne molekulés, o tikslinés funkcijos.
Be tokio poZilrio baty nejmanoma sukurti
naujy vaisty, nanomedziagy, organiniy
fotopuslaidininkiy ir daugelio kity svarbiy
medziagy. Siuo metu egzistuojantys molekuliy
ir jy savybiy modeliavimo metodai daznai
leidZia numatyti, kokiy funkciniy molekuliy
reikéty, kad jy pagrindu gauta medziaga
igyty norimas savybes. Deja, Siuolaikinés
sintezés metodai dar néra pajégus tenkinti
visy naudojant molekuliy dizaing sukurty
molekuliy sintezés reikalavimy. Todél naujy
efektyviy sintezés metody paieska yra ne

maziau svarbus uzdavinys nei paciy molekuliy
dizainas. Svarbu pazyméti, kad sintezés
metodai turi bati efektyvas ir darniosios
chemijos reikalavimy pozidriu: tiek produktai,
tiek Zaliavos turi bati kuo maZiau pavojingi
aplinkai ir Zzmonéms, procese neturi susidaryti
atlieky ar jy kiekis turi bati minimalus, bent
dalis Zaliavy turi bati gauta i$ atsinaujinanciy
Saltiniy, procesams vykdyti energijos sanaudos
turi bati minimalios. Norint suderinti Siuos
darniosios chemijos tikslus su technologiniais
reikalavimais medZiagoms, reikalinga atlikti
intensyvius tyrimus tiek, pavyzdZiui, ieSkant
katalitiniy procesy, tiek panaudojant naujas
Zaliavas, gaunamas i$ atsinaujinanciy Saltiniy.
KTU Sintetinés chemijos instituto
pagrindiné mokslinés veiklos kryptis yra
funkciniy organiniy junginiy, taikomy
aukstosiose technologijose, kdrimas ir
efektyviy jy sintezés metody paieska.
Siy tyrimy tikslas - didele pridétine verte
turinciy moksliniy ir technologiniy Ziniy
generavimas ir tolesnis transformavimas j
inovatyvius produktus. Atliekant minétos
krypties tyrimus, pagrindiniai uzdaviniai
yra organiniy junginiy, turinciy naujy
reikalingy vidiniy savybiy, dizainas naudojant
karbocikliniy ir heterocikliniy junginiy
struktdras, efektyvi organiniy junginiy sintezé
ir funkcionalizavimas taikant katalitinius
metodus, junginiy struktdros nustatymas
taikant branduoliy magnetinio rezonanso
spektroskopijos, rentgeno struktdrinés
analizés ir kitus metodus, taip pat kai kuriy
vidiniy medziagy savybiy nustatymas.

Direktorius
prof. habil. dr. Algirdas Sa¢kus
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Studijuojanciyjy
kompetencijos ugdymas ir
studijy kokybeés gerinimas

SCl darbuotojai 2011 m. dalyvavo
studijy procese — désté atskirus modulius ir
vadovavo studenty moksliniams darbams.
2011 m. KTU Cheminés technologijos fakultete
SCl darbuotojai désté Medicininés chemijos ir
Zaliosios chemijos kursus magistry studijose,
vadovavo 5 studenty moksliniam darbui.

Modernizavus instituto infrastruktara,
numatoma suaktyvinti instituto veikla,
rengiant studenty mokslinius darbus ir daktaro
disertacijas bei vykdant podoktorantaros
studijas.
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Ziniy ir technologijy
kdrimas ir perdavimas

Pagrindiné KTU Sintetinés chemijos
instituto tyrimy ir eksperimentinés plétros
kryptis yra funkciniy molekuliy ir medZiagy
karimas, sintezé, struktaros ir tiksliniy
savybiy nustatymas. Dirbant Sios krypties
darbus, atliekami tokiy tematiky tyrimai
e Heterocikliniy junginiy sintezé ir tyrimai,
e  Biologiskai aktyviy medziagy karimas,
e Organiniy optiniy medziagy kdrimas,

e Atsinaujinand¢iy biomedZiagy
panaudojimas organinéje sintezéje,

e Metalais katalizuojamos kryZminio
jungimo reakcijos.
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Tyrimy tematika yra tiesiogiai susijusi tiek
su skelbiamais atviroje mokslinéje spaudoje
moksliniais tyrimais, tiek su konfidencialiais
uzsakomaisiais tyrimais.

2011 metais heterocikliniy junginiy
sintezés ir tyrimy srityje pastangos buvo
koncentruojamos j dvi kryptis: naujy
funkcionalizuoty bicikliniy dariniy sinteze ir
pirazolo dariniy sinteze. Bicikliniai organiai
junginiai buvo toliau naudojami kaip
pagrindiniai strukturiniai elementai sintetinant
jvairius biologiskai aktyvius junginius.

Kita Sios tematikos tyrimy kryptis apémé
funkcionalizuoty pirazolo dariniy sinteze.
Toliau buvo kuriami metodai, kaip i$ lengvai
prieinamy, pramonéje gaminamy pirazolo
dariniy susintetinti polifunkcionalizuotus
darinius, kurie toliau galéty bati naudojami
kaip vertingi sintonai biologiskai aktyviy
medZiagy sintezéje, ir gauti optoelektronines
medziagas. Siam tikslui toliau buvo tiriamas
pirazolo dariniy funkcionalizavimas,
panaudojant Pd-katalizuojamas kryZzminio
jungimo reakcijas. Tyrimai buvo atliekami
bendradarbiaujant su prof. W. Holzer
(Vienos universitetas, Austrija) mokslo grupe.

Kuriant biomolekuliy analogus,
gautos naujos suvarzytos konformacijos
aminoragstys kaip foldamery
sintonai. Atliekant Siuos tyrimus, buvo
bendradarbiaujama su prof. N. De Kimpe
grupe (Gento universitetas, Belgija).

Atsinaujinanciy biomedziagy tyrimy
srityje toliau buvo dirbama ieSkant glicerolio
transformacijos j aktyvius reagentus
bady, taip pat kaip toliau panaudoti Siuos
reagentus heterocikliniams junginiams

funcionalizuoti. Sis projektas buvo vykdomas

bendradarbiaujant su prof. A. Tatibouet

ir prof. P. Rollin (Orleano universitetas,
Prancazija) grupe, tesiant Gillibert projekto
,,Zalioji chemija: glicerolio, atsinaujinancio
sintono tiksliajai chemijai darbus.
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2011 metais buvo baigti tyrimai, siekiant
panaudoti glicerolio karbonatg tokiems
heterocikliniams junginiams funkcionalizuoti.

Organiniy optiniy medZiagy karimas
koncentravosi j funkcionalizuotus pirazolo
darinius kaip sintonus nanodaleléms
generuoti. Vykdant bendradarbiavima su
VU Kvantinés elektronikos katedra, susintetinti
ir iStirti nauji originalGs ultragreiti organiniai
fotojungikliai.

KTU Sintetinés chemijos institute
atliekami tyrimai yra glaudZiai integruoti
su daugelio uzsienio biotechnologiniy
kompanijy vykdomais vaisty karimo darbais.
Siy tyrimy bendra apimtis 2011 metais
sudaré 375 000 Lt. Pagrindinés uzsakomuyjy
tyrimy kryptys: suvarzytos konformacijos
aminoragsciy sukdrimas, sintezé ir
charakterizavimas, bicikliniy heterocikly
sintezés metody sukdrimas, heterocikliniy
junginiy funkcionalizavimo metody sukarimas,
funkcionalizuoty heterocikly sintezé ir
charakterizavimas.

KTU SCI 2011 m. darbuotojai kartu su
bendraautoriais pateiké vieng pranesima
tarptautinéje mokslinéje konferencijoje:

Sackus A., Martynaitis V., Kleiziené N.,
Amankaviciené V., Kontenis L., Vengris, M.
5a,13-Methano-1,3-benzoxazepino[3,2-d]
indoles as new ultrafast photochromic
switches. 12 Tetrahedron Symposium, Sitges,
Spain, June 21-24, 2011, Delegate Manual and
CD Rom, P1.131.
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Sintetinés chemijos institutas
2011 m. kartu su bendraautoriais
paskelbé 6 publikacijas publikacijos
,»Thomson Reuters Web of Knowledge*
sgraso leidiniuose su citavimo indeksu:

1. Vilkauskaité G., Eller G. A., Sackus A.,
Holzer W. The Sonogashira
coupling offers a new synthetic
route to thieno[2,3-c]pyrazoles.
Synthetic Commun., 2011, vol. 41, No 4,
541-547.

2. Arbacdiauskiené E., Vilkauskaité
G., Sackus A., Holzer W. Ethyl
3- and 5-trifloyloxy-1H-pyrazole-
4-carboxylates in the synthesis
of condensed pyrazoles by
Pd-catalyzed cross-coupling reactions.
Eur. J. Org. Chem., 2011, 1880-1890.

3. Martynaitis V., Steponaviciaté
R., Krikstolaityté S., Solovjova
J., Mangelinckx S., De Kimpe N.,
Holzer W., Sa¢kus A. Synthesis
and reactions of 1-hydroxy-
1,2,3,9a-tetrahydroimidazo[1,2-a]
indol-2(9H)-ones. Tetrahedron, 2011,
vol. 67, 3945-3953.

4.  Arbaciauskiené E., Martynaitis
V., Krikstolaityté, S., Holzer
W., Sa¢kus A. Synthesis and
Pd-catalyzed cross-coupling
reactions of 3-trifloyloxy-1-phenyl-
1H-pyrazole-4-carbaldehyde and the
corresponding ethanone. Arkivoc,
2011, (xi), 1-21.
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Zukauskaité A., Mangelinckx, S.,
Buinauskaité V., Sackus A., De Kimpe,
N. Synthesis of new functionalized

aziridine-2- and azetidine-3-carboxylic
acid derivatives of potential interest for
biological and foldameric applications.
Amino Acids, 2011, vol. 41, 541-558.

Vilkauskaité G., Sackus A., Holzer

W. Sonogashira-type reactions with
5-chloro-1-phenyl-1H-pyrazole-4-
carbaldehydes: A straightforward
approach to pyrazolo[4,3-c]pyridines.
Eur. J. Org. Chem. 2011, 5123-5133.



Atsizvelgiant j 2011 mety rezultatus,

daromos Sios isvados:

1.

Institutas sékmingai tesé veikla
tarptautinéje mokslo ir technologinés
plétros darby rinkoje, sudareé ir jvykdé
uzsakomujy tyrimy darbus su uZsienio
biotechnologinémis kompanijomis.

Pasirinktos sintetinés chemijos kryptys:
Pd-katalizuojamos kryZminio jungimo
reakcijy taikymas heterociklams
funkcionalizuoti, suvarzytos
konformacijos aminoragsciy ir
bicikliniy heterocikly sintezés bady
paieska, biomolekuliy analogy sintezé

ir atsinaujinanciy biomedzZiagy

panaudojimas, yra aktualios Siuolaikinés
sintetinés organinés chemijos mokslo
temos.

Aktualls uzdaviniai ir sidlymai dél

2012 mety veiklos plano:

1.

ISplésti reakcijy, naudojamy anglis-anglis
ir anglis-heteroatomas sudaryti, ratg,
Sias reakcijas taikant biologiskai aktyviy
optoelektroniniy funkciny medziagy
sintezei.

Sintezés darbuose placiau taikyti
darniosios chemijos principus.

Plésti tarpinstitucinj ir tarptautinj
bendradarbiavimg funkciniy molekuliy
chemijos srityje.

Testi ir intensyvinti uzsakomuosius
moksliniy tyrimy ir eksperimentinés
plétros darbus.
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SCl veiklos
uztikrinimas

SCl biudZeta 2011 m. sudaré 157,5 tikst Lt
valstybés biudZeto asignavimy ir 375,0 takst . Lt
MTEP darby uzsakymy lé3y. Taigi uz MTEP darby
vykdyma gautos [éSos gerokai virsijo valstybés
biudzZeto asignavimus, o sumokeéti j valstybés biudzeta
mokesciai virsijo valstybés skirtas 1é3as.
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SCl akademiné aplinka
ir infrastruktura.

2011 metais SCI i$ slénio ,,Santaka‘ &3y jsigijo
rentgeno struktarinés analizés difraktometrg
SMART X2S (Bruker, Vokietija) ir keletg kity
smulkesniy prietaisy. 2012 metais numatoma
isigyti keletg cheminiy reaktoriy, i$ jy mikrobangy
reaktoriy.

2011 metais buvo jsigyta APEX2 programa,
reikalinga dirbti su difraktometru. 2012 metais
numatyta jsigyti molekuliy kompiuterinio
modeliavimo programy.

2012 metais numatoma i$ esmés
modernizuoti SCI infrastruktara (jsigyti is NKP
ir slénio ,,Santaka“ programy naujg moksline
aparatira), todél numatoma gerokai padidinti
islaidas darbuotojy kvalifikacijai kelti (dalyvavimas
kursuose ir mokslinése konferencijose).
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2011 m. pagrindiniai
statistiniai rodikliai

64

Sintetinés chemijos institutas B0

Darbuotojy uzimty etaty / Zmoniy skaicius 5/6 5/6
Profesoriy 0,0 0,0
Docenty 0,0 0,0
Lektoriy 0,0 0,0
Asistenty 0,0 0,0
Projekty déstytojy 0,0 0,0
Déstytojy valandininky 0,0 0,0
Mokslo darbuotojy ir kity tyréjy 3,5/4 3,5/4
Administracijos darbuotojy 0/1 0/1
Kity darbuotojy 1,5/2 1,5/2
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64

Gautos lé3os, tukst. Lt s s s IS viso 2011
Valstybés biudZeto asignavimai 157,5 157,5
Kitos tikslinés valstybés biudzeto lésos 0,0 0,0
ES struktdriniy fondy remiamy projekty 0,0 0,0
Tarptautiniy mokslo projekty 0,0 0,0
Tarptautiniy studijy projekty 0,0 0,0
Kity tarptautiniy projekty 0,0 0,0
MTEP darby uzsakymy 375,0 375,0
Technologiniy ir kity paslaugy 0,0 0,0
Studijy (valstybés nefinansuojamy) 0,0 0,0
Kvalifikacijos kélimo 0,0 0,0
Publikacijy skaicius (indélis) 64 I 13 viso 2011
Sintetinés chemijos institutas
Mokslo monografijy ir studijy 0,0 0,0
Vadovéliy ir mokomujy knygy 0,0 0,0
S'trai;.)snil? ,,ISI WEB of Science leidiniuose, turinciuose 2,94 2,94
citavimo indeks3
Straipsniy ,,ISI WEB of Science leidiniuose, neturinciuose
citavimo indekso 0,0 0,0
Straipsniai ,,ISI WEB of Science‘ konferencijy medziagoje 0,0 0,0
Straipsniy leidiniuose, referuojamuose kitose tarptautinése 00 00
duomeny bazése ’ !
Straipsniy kituose recenzuojamuose mokslo leidiniuose 0,0 0,0
Patenty skaicius (JAP, JAV, ES) 0,0 0,0
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