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Introdução 
Betalaínas são pigmentos vegetais de cores 

atrativas, solúveis em água e atóxicos.1 Extratos 
hidroalcoólicos de beterraba, ricos em betalaínas 
(em especial em betanina), são amplamente 
utilizados como indicadores ácido-base de origem 
natural. Em meio ácido, a betanina sofre 
isomerização convertendo-se em isobetanina. Em 
pH alcalino, a hidrólise da betanina resulta na 
formação de ácido betalâmico e da ciclo-DOPA 
glicosilada. Apesar destes dados, diversos outros 
eventos são conhecidos: a descarboxilação do 
ciclo-DOPA e/ou do anel diidropiridínico, 
deglicosilação e a formação de adutos.2 Os valores 
de pKa para as porções carboxílicas e para a imina 
conjugada relatados na literatura são apenas 
estimados. Este trabalho apresenta os resultados 
preliminares do estudo do efeito do pH do meio 
sobre a estrutura da betanina. Estes resultados 
contribuem para o estudo das propriedades de 
betalaínas semi-sintéticas artificiais em estudo pelo 
nosso grupo de pesquisa. 

Resultados e Discussão 
O extrato aquoso de raízes de beterraba orgânica 

fresca (Beta vulgaris subsp. vulgaris) foi pré-
purificado empregando metodologia de extração 
mediada por PEG/(NH4)2SO4. A solução de 
coloração magenta resultante foi submetida à 
purificação por HPLC preparativo, propiciando o 
isolamento de uma mistura de betanina e seu 
enantiômero isobetanina (93:7). A solução de 
(iso)betanina foi liofilizada e foram preparadas 14 
soluções com pH entre 0 e 13. Os espectros de 
absorção das soluções frescas são apresentados 
na Figura 1. Observa-se a mudança do padrão de 
absorção na região de 400 nm e desvio ipsocrômico 
com o aumento da basicidade do meio. Após uma 
hora, observa-se a evidência de modificação 
química (hidrolise) em pH > 10. 

A estrutura da betanidina protonada foi obtida em 
nível B3LYP/6-31G(d). Em seguida os valores de 
pKa foram estimados com o método semiempírico 
PM6 como implementado no programa 

MOPAC2009 (Esq. 1, preto) e comparados com 
aqueles apresentados pelo serviço SPARC (Esq. 1, 
pKa’ em azul). Esta introdução teórica está sendo 
complementada pelo cálculo da energética de 
equilíbrio com o uso de ciclos termodinâmicos 
adequados. 

 
Figura 1. Espectro de absorção de betanina 
purificada em função do pH 

 
Esquema 1. Valores de pKa estimados. 

 

Conclusões 
Foi iniciado um estudo teórico experimental para o 
cálculo dos valores de pKa de betalaínas, bem como 
para a investigação detalhada das reações 
envolvidas na dependência da alteração da cor 
destas substâncias com o pH do meio. 
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