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Introducéao

E124 (Ponceau 4R ou Food Red 7, sal
trissddico do acido 1-(4-sulfo-1lnaftilazo)-2-naftol-7, 9
dissulfénico) € um corante artificial utilizado pela
industria alimenticia para oferecer coloragao vermelha
aos alimentos. Os grupamentos SOzNa’ presentes
aumentam a solubilidade do corante em agua e o
grupo hidroxila orto ao grupo azo (-N=N-) possibilita a
molécula de coexistir en duas formas tautoméricas
distintas, os tautébmeros azo (OH) e hidrazo (NH),
representados na Figura 1.

Neste trabalho e apresentada a
caracterizagdo da molécula do corante E124 através
das espectroscopias vibracional (IV e Raman),
eletronica (UV-visivel) e de RMN de *C. Os célculos
tedricos foram essenciais para interpretacdo dos
resultados experimentais, fornecendo importantes
informacdes sobre a estrutura e propriedades do
corante.

Resultados e Discussao

Através da otimizacdo das geometrias para
os tautbmeros OH e NH, obteve-se a distancia da
ligacdo —N=N- da forma OH (1,24 A) e a distancia da
ligacdo —N-N- da forma NH (1,30 A). A pequena
diferenca observada entre estas duas formas
tautoméricas deve se refletir em seus respectivos
espectros vibracionais, com valores de frequéncias
N=N e N-N préximas. O calculo da energia de Gibbs
mostra o favorecimento do equilibrio tautomérico para
a forma NH (Figura 1).
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Figura 1. Estrutura e equilibrio tautomérico das
formas azo (OH) e hidrazo (NH) da molécula do
corante E124.
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Comparando 0s espectros vibracionais
tedricos (IV e Raman) das formas OH e NH com os
espectros experimentais, observa-se a presenca de
modos caracteristicos da forma NH, como dN-H) em
1575 cm™, n(C=0), dN-H), n(C=N) na regio de 1515-
1554 cm™ e n(N-N) na regido de 1301 cm™. O modo
n(N=N), caracteristico da forma azo (calculado em
1468 cm™), nao foi observado no espectro vibracional
experimental.

Os espectros eletrbnicos (te6rico e
experimental) mostram o méximo de absor¢do na
regido do visivel referente a deslocalizagao de carga
por toda molécula (p® p*). No espectro tedrico, o
maximo de absorcdo do tautdmero OH (469 nm) foi
observado numa regido de maior energia do que o
tautbmero NH (492 nm). O espectro eletrdnico
experimental indica a presenca da forma NH em
solugdo com o maximo de absor¢cdo observado em
517 nm. O perfil eletrbnico sugere ainda uma
contribuicdo de ambos os tautbmeros (zwitterion) na
solucéo do corante.

No espectro de RMN de **C verifica-se um
sinal em 196 ppm, atribuido & carbonila, presente
apenas na estrutura da forma hidrazo (NH); este
resultado é condizente com o valor de deslocamento
quimico calculado para esta forma tautomérica.

Conclusdes

Os espectros vibracionais e eletrénicos, bem
como os valores de deslocamento quimico no
espectro de  RMN de °C (tedricos e experimentais)
indicam fortemente que o equilibrio tautomérico esta
mais deslocado para a forma hidrazo.
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