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®F MRI kodovani pomoci chemického posunu
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Poptavka po uchovavani a bezdratové komunikaci informaci se zafizenimi, ktera jsou stale mensi roste, ve snaze
spojit digitalni s Zivym. Molekularni méfitko je konecnou hranici, kde k takovému spojeni mizZe dojit, ale nase
schopnost psat a cist molekularni kéd kompatibilni se soucasnou technologii zUstavd omezend. Zde ukazujeme, Ze
magnetické vzory lze synteticky zakddovat do molekularnich leSeni pomoci paramagnetickych lanthanidovych iontd,

coz umoZziuje psani a ¢teni digitdlniho molekularniho kédu.
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Diky smérovému charakteru tenzord magnetické
susceptibility kazdad sekvence lanthanoid( vytvari
jedinecny magneticky vystup Ccitelny nuklearni
magnetickou rezonancni spektroskopii (MRS) a
zobrazovanim (MRI). Kod ukryty ve f-elektronovém
obalu lanthanoid(l Ize v radiofrekvenénim spektru
prenaset analogicky s makroskopickou technologii
radiofrekvencni identifikace. Pocet kdodd, které lze
generovat z omezeného poctu chemickych stavebnich
blokd, prekonava aktualné dostupné metody. Tato
prace je  prakopnikem  nového sméru k
programovatelnym molekularnim systémUim
zaloZzenym na paramagnetismu.

Specialné vytvorena dipeptidova molekula Obr.2,
vynikajici pomérné silnou chemickou vazbou vykazuje
vysokou stabilitu v cizich prostfedich. Na kazdou ¢ast
peptidu je navazano jedno magnetické jadro predem
zvolenych lanthanoidd Dysprosia a Holmia, které
v okoli molekuly vytvari lokdlni magnetické pole a
posouva tak Larmorovu rezonacni frekvenci dané
molekuly. Diky nesymetrické struktufe molekuly je
vysledny chemicky posuv zavisly na kombinaci. PFi
pouziti 2 magnetickych center je mozné vytvofit
4bitovy systém (Obr.1), kdy jednotlivé peaky jsou
odliseny zhruba o 2.5ppm.
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Obrazek 1: Znazornéni kombinaci magnetickych jader
molekuly

Pro dosaZzeni vysokého kontrastu ve vysledném
zobrazeni je vyuZito principu X-nuclei MRI, pticemz
zvolenym jadrem je *°F fluor pro svou vysokou citlivost
a relativné nizky vyskyt v pfirodé [1]. Pro méfeni MRI
byla zvolena sekvence Chemical Shift Imaging (CSl)
umozniujici jak prostorové tak frekvencni zobrazeni
parametry: Repeti¢ni ¢as=800ms, Sitka frekvenéniho
okna=56ppm, rozliSeni 512p 64x64px. , Field of
view=4x4cm, ¢as méfeni=22h. Experiment proveden
na stroji Bruker Biospec 47/20 pfi poli 4.7T, pfipadné
na NMR Bruker Avance 11.7T. Pro potreby
experimentu byla zkonstruovana specialni ‘H/'F
radiofrekvencni civka [2].
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Obrazek 2: (a) 4 vyrazné peaky odpovidajici
jednotlivym modifikacim molekuly (nelokalizované
MR spektrum), (b) Znazornéni struktury molekuly
s magnetickymi jadry a 4 separatné namérené peaky.
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Vlastnosti paramagneticky kédovanych molekul se
odchyluji od typickych chemickych systém a priblizuji
se makroskopickému hardwaru a softwaru. Jelikoz
jsou zakddované informace ukryty v chemicky
nepfistupnych f-elektronech lanthanoidd, hardware
(molekula) zUstava fyzicky nezménén
(izostrukturalné), kdyz je nacten jinym softwarem
(sekvence kovovych iont().
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Obrazek 3: Pohled na Chemical Shift Imaging (CSl)
sekvenci s extrahovanymi  ¢astmi  vnichz je
zakodovana informace CODE, v principu lze
zakodovant napf. quick response kod (QR kod).

Jednoduchd a jasnd programovaci pravidla
poskytuji predvidatelné chovani molekularniho kédu.
Spektroskopické ¢teni v radiovém frekvenénim
spektru vytvari paralely s technologii tagl RFID (Radio
Frequency ldentification), protoZe funguje opakované,
nedestruktivné, v prostoru a bez pfimé viditelnosti.
Bezkontaktni identifikace objekt od mikro do
molekuldrni velikosti je velmi Zadouci v oblasti
objevovani |éCiv, nanotechnologii a dalSich oblasti.
Paramagnetické kdody zde uvedené jsou chemicky
nerozeznatelné a jsou zaloZeny na prvcich se
zanedbatelnym biologickym pozadim (lanthanoidy,
fluor). Tyto vlastnosti jsou pfiznivé pro znaceni
biologickych predmétl nebo umélych predméti v
biologickém prostredi.

Systém M1M2-TP1 oznacujeme jako prototyp,
protoZze mnoho aspektll jeho modularni konstrukce
Ize optimalizovat pro vytvareni pokrocilejsich systém
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s vylepsenou funkcnosti. Na pilotnim experimentu
(Obr. 3) byla prokdzdana moZnost 4bitového kodovni
na matici 4x5px. Pouze s malymi vylepSenimi je mozné
64bitové a vyssi kédovani na matici 10x10px i vétsi.
Hlavni prekazkou okamzitého praktického poufziti je
nizka citlivost cteni konvenéni technologii NMR.
Rychly pokrok v NMR senzorech vsak miiZe brzy ucinit
detekci jednotlivych molekul rutinni realitou [3], coz
otevird dvefe k programovatelnému znackovani
paramagneticky kddovanymi molekulami.

Prace byla vytvorena ve spolupraci se skupinou Dr.
Poldaska z UMCH a realizovana na pfistrojich IKEM a
UMCH.

Tato préace byla podpofena z projektu Studentské
grantové soutéZe (SGS) na Technické univerzité v
Liberci v roce 2021.
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