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Introducao

Betalainas sdo pigmentos naturais de origem
vegetal que contém um ndcleo betalamico como
cromoforo. Nossa pesquisa no desenvolvimento e
aplicacéo tecnolégica de betalainas semi-sintéticas
se beneficia da modelagem computacional de
resultados experimentais e do design de novas
sondas fluorescentes e compostos com atividade
anti-radicalar e antioxidante. Neste trabalho s&o
apresentados o0s resultados preliminares na
modelagem do padrdo de absorcdo de betanidina
(uma betalaina natural) e no estudo da energética
de formacéo de radicais fendlicos e diidropiridinicos.

Resultados e Discussao

N&do existem informacdes de cristalografia de
Raios-X de betalainas na literatura cientifica.
Adicionalmente, os resultados teéricos a respeito
destes compostos sdo muito escassos.' Apesar
disso, a estrutura da betanidina, em seus diversos
estados de protonacdo, foi obtida utilizando-se a
teoria da funcional de densidade (DFT) com a
funcional hibrido B3LYP e o conjunto de bases 6-
31G(d). Utilizando-se TD-DFT associado ao método
de Campo de reacdo CPCM sobre a estrutura de
minimo do cation de betanidina foi obtida a energia
de transicdo eletrénica deste cation, em agua (Fig.
1). O maximo de absorcdo experimental da
betanidina em meio levemente &cido é 544 nm;
correspondendo assim, a um erro inferior a 1,5% em
relacao ao valor calculado.

Antioxidantes e anti-radicais com importancia
econdmica sdo, em sua maioria, fendis. Contudo,
aminas podem apresentar atividade anti-radicalar.
Assim, foram obtidos estruturas de minimos da
betanidina (vide Fig. 1) e da indicaxantina (betalaina
ndo fendlica) assim como a energia de dissociagao
envolvendo os radicais correspondentes, em nivel
B3LYP/6-31G(d). O AAGyss para a formacéo do
radical fendlico de betanidina e o radical
diidropiridinico de indicaxantiva é de 23 kcal/mol, o
que estd qualitativamente de acordo com o
resultado experimental de atividade anti-radicalar
destes pigmentos naturais.
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Figura 1. Espectros de absorcdo (preto) e
fluorescéncia (vermelho) de betanidina. Linhas
verticais: A e f obtidos teoricamente.
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Esquema 1. AGyss (B3LYP/6-31G(d)) para a quebra
homolitica da ligacdo NH na indicaxantina e
superficie de densidade de spin do radical formado.
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Conclusdes

A modelagem do padrdo de absorgéo de betanidina
utilizando o método CPCM/DFT resulta em valores
compativeis com o0s resultados experimentais. O
estudo da energia de dissociagdo das ligacdes O-H
e N-H contribui para o entendimento da atividade
anti-radicalar de betalainas néo fendlicas.
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