Raudonai fluorescuojantis klampai jautrus BODIPY fluoroforas

Red-fluorescing viscosity sensitive BODIPY-based fluorophore
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Mikroklampos ~ vaizdinimas  mikroskopiniame
mastelyje gali atskleisti informacija apie difuzijos
veikiamus procesus biologinése sistemose.
Mikroklampos pokyCio stebéjimas gali parodyti
aterosklerozeés, diabeto ir Alzhaimerio ligy vystymasi.[1]

Molekuliniai rotoriai — tai mikroklampai jautriis
fluoroforai, kurie naudojami mikroklampos vaizdinimui
polimeruose,  gyvose lastelése ir  lipidinése

membranose.[1] Molekuliniy rotoriy veikimas pagrjstas
fluorescencijos (FL) ir nespindulinés relaksacijos
konkurencija, kuriag lemia vidujmolekuliné rotacija.
Molekulés rotacija pakeicia elektroniskai suzadinta
biiseng ir lemia greitesne nespinduline relaksacija, tad
klampioje terpéje stebima ilgesné FL gyvavimo
trukmé.[2]

Vienas 1§ populiariausiy molekuliniy rotoriy
BODIPY-Cyq issiskiria monoeksponentine FL gesimo
kinetika, kuri supaprastina duomeny analiz¢. Didziausias
BODIPY-Cyo trukumas: sugertis ir FL zalioje spektro
dalyje. Biologiniams tyrimams reikalingos raudonos
FL molekulés, kurios leisty i§vengti autofluorescencijos
ir FL persidengimo su kitais zymekliais.[3] llgesniy
bangy ilgius galima pasiekti prie fluoroforo prijungiant
pakaitus, kurie leidZia praplésti visos molekulés
konjugacija.[4] Taciau privalome uZtikrinti, kad nauji,
raudonai Svieciantys BODIPY junginiai iSliks jautriis
mikroklampai.

Tyrimas atskleidzia, kaip tankio funkcionalo teorijos
(angl. density functional theory, DFT) skaiciavimai
leidzia nuspéti molekulés jautruma mikroklampai
lemiancias savybes pries fluoroforo sinteze. Siame darbe
nagrinéjami Keturi BODIPY molekuliniai rotoriai su
fenilo grupés pakaitais (1A pav.). Tyrimas sudarytas i$
DFT skaic¢iavimy, sugerties ir FL spektry analizés, FL
gyvavimo trukmes jvertinimo ir gyvy lasteliy vaizdinimo
naudojant liposomas. ISnagrinétos priklausomybés nuo
molekulinés strukttiros, aktyvacijos energijos barjero,
tirpiklio klampos, poliSkumo ir temperatiiros. DFT
skaic¢iavimai parodé, kad FL spektro poslinkis j raudong
pus¢ lemia aktyvacijos energijos padidéjima. Taip pat,
Sie skaic¢iavimai leido mums sukurti raudonos FL jutiklj
su prijungta nitro grupe, kuri sumazina barjera ir padidina
molekulés jautruma mikroklampai (1B pav).[5]
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1 pav. (A) Tyrime naudoti molekuliniai rotoriai:
populiariausias (BODIPY-Cj¢) bei nauji junginiai be
papildomy pakaity ant 3-fenilo (BP-Phenyl), su dviem
metilo grupés (BP-Methyl) arba izopropilo grupés (BP-
Isopropyl) pakaitais ant kiekvieno B-fenilo, su metilo
grupés pakaitais ant B-fenilo ir nitro grupés pakaitu ant
meso-fenilo (BP-Nitro). (B) Tirty fluorofory FL
gyvavimo trukmés priklausomybé nuo mikroklampos
tolueno-ricinos misiniuose.
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