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На основании данных спектрофотометрических исследований водных растворов пеларгонидина в широком 

интервале кислотности (рН) рассчитаны цветометрические функции показателя желтизны и полного цветового раз-
личия. Показана принципиальная возможность их применения для изучения кислотно-основных равновесий и опре-
деления констант ионизации пеларгонидина в водных растворах. 

Ключевые слова: полное цветовое различие, показатель желтизны, кислотно-основные свойства, константы 
ионизации, пеларгонидин. 
 
 

Введение. Для детального изучения и практического использования пищевых красителей, биоло-
гически активных добавок и др. необходимо оперировать их основными физико-химическими характе-
ристиками в растворах различной природы. Особенно важно определение показателей констант иониза-
ции (рК) их функционально-аналитических групп, поскольку величина рК определяет протекание кис-
лотно-основных реакций в данной среде, их направление и интенсивность, характер электростатических 
взаимодействий, а также влияет на все транспортные свойства вещества в живых организмах [1–3]. 
Определение рК – задача классических физико-химических методов, таких как спектрофотометрия 
(СФМ), кондуктометрия, потенциометрия и их модификаций [4–6]. Модернизация существующих под-
ходов остается важной задачей, однако не менее актуальным является поиск новых способов изучения 
протолитических равновесий в растворах. На сегодняшний день перспективным является цветометрия – 
направление о способах количественного описания цвета объектов различной природы, выделившиеся из 
цветоведения и колористики [7, 8]. Использование подходов цветометрии в химии объединяют как метод 
химической цветометрии (МХЦ), который заключается в расчете цветовых координат объектов на осно-
ве имеющихся спектральных характеристик химических систем, а также позволяет различать спектраль-
но близкие вещества и получать новые данные о них [9–14]. Данный метод оперирует так называемыми 
цветометрическими функциями (ЦФ): насыщенностью, светлотой, показателем желтизны ( IY ), полными 

цветовыми различиями (ΔE) и др. [8]. Авторами [15] показана принципиальная возможность использова-
ния МХЦ для определения рК в растворах. Ранее нами [16] изучены особенности применения функций 
ΔE для количественного описания кислотно-основных равновесий в модельных водных растворах синте-
тических красителей. 

Одним из наиболее распространенных классов красителей растительного происхождения являются 
антоцианидины (АЦН), которые используются как пищевые красители, компоненты биологически актив-
ных добавок и кислотно-основные индикаторы, что обусловлено их физико-химическими характеристика-
ми и особенностями строения. Известно [17, 18], что АЦН в зависимости от кислотности среды могут 
находиться в нескольких кислотно-основных формах, существующих в узких интервалах рН, и характери-
зуются соответствующей константой ионизации. Среди существующих АЦН применение находят циани-
дин (3,5,7,3′4′- пентагидроксибензфлавилий хлорид) и пеларгонидин (3,5,7,4′ – тетрагидроксибензфлавилий 
хлорид)  как компоненты пищевого красителя Е163 [19] и биологически активных добавок [20, 21].  

Цель данной работы состояла в изучении принципиальной возможности использования цветомет-
рических функций – показателя желтизны и полного цветового различия для определения рК пеларгони-
дина (ПН) в водных растворах.  

Экспериментальная часть. Рабочий раствор ПН готовили 
экстракционным выделением из растительного материала. Для этого 
3,00 г измельченных  сухих  цветков  пеларгонии (Pelargonium zonale 
(L.) L'Hér. Ex Ait.) заливали 100 мл водно-спиртового раствора 
(30:70 об.%) и оставляли на сутки, периодически встряхивая [22]. 
Полученные экстракты очищали согласно методике [23], количе-
ственно переносили в мерную колбу на 250 мл  и доводили дистил-
лированной водой до метки. При изучении протолитических равно-
весий в растворах ПН регистрировали спектры поглощения на спектрофотометре СФ-56 (ОКБ «ЛОМО-
СПЕКТР», С.-Петербург, РФ) в кварцевых кюветах с длиной оптического пути 1 см в диапазоне длин 
волн 380 ÷ 780 нм. Для определения рК красителя в ряд мерных колб объемом 50 мл вносили по 3 мл 
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основного раствора ПН, в каждой создавали кислотность среды в диапазоне рН 1 ÷ 14 через единицу 
значений рН. При нечетком разделении максимумов и для большей дифференциации значений рК дис-
кретность изменения кислотности  уменьшали до 0,25 единицы рН. Известно [24], что содержание эта-
нола до 10% заметно не влияет на величину рК, поэтому полученные величины констант ионизации ПН 
можно отнести к водным растворам. Использовали следующие ЦФ: , ,L А В  координаты цвета в  равно-

контрастной  системе CIELАВ (равные расстояния между точками, отвечающим разным цветам в этом 
пространстве, в любых его частях, позволяет ввести удобную меру для количественного описания цвета), 
где координата L  описывает светлоту исследуемого раствора, а координаты ,А В  – положение цвета в 

цветовом пространстве в диапазоне от зеленого до пурпурного и от синего до желтого соответственно; 
, ,X Y Z  – координаты цвета в системе CIEХYZ; 76Е  – полное цветовое различие в системе  CIELАВ, 

являющееся математической разностью координат двух цветов и IY  – показатель желтизны, описываю-

щий изменение цвета образца от белого до желтого. Координаты цвета получали методом избранных 
ординат с помощью базового программного обеспечения спектрофотометра, а ЦФ IY  и 76Е  рассчиты-

вали по формулам (1) и (2) соответственно:  
100(1,28 1,06 )Y X Z YI   ,                                                                (1) 

где , ,X Y Z  – координаты цвета в системе CIEXYZ. 

2 2 2
76 ( ) ( ) ( )E L A B       ,                                                         (2) 

где 1 2L L L   , 1 2A A A   , 1 2B B B   ; , ,L A B  – координаты цвета в системе CIELAB. 

Все расчеты проводили с помощью созданной нами программы «Цветометрический калькулятор». 
Необходимую кислотность создавали с помощью растворов серной кислоты и гидроксида натрия, рН 
контролировали с помощью иономера И-130М (ПО «Измеритель», Гомель, Республика Беларусь), отка-
либрованного по стандартным буферным растворам, в комплекте со стеклянным индикаторным электро-
дом ЭСЛ-63-07, хлорсеребряным электродом сравнения ЭВЛ-1М3 и термокомпенсатором ТКА-7. В ра-
боте использовали реактивы квалификации не ниже «ч.д.а.». 

Результаты и их обсуждение. При исследовании 
протолитических свойств ПН с целью идентификации его 
экстрактов зарегистрированы электронные спектры свето-
поглощения в интервале длин волн 400 ÷ 600 нм при рН 2 и 
сопоставлены с литературными данными [22]. 

Как видно из рис. 1 полученный спектр (1) практиче-
ски не отличается от приведенного (2) в работе [22]. Полосы 
поглощения широкие, с видимыми перегибами и размытыми 
максимумами при 510 ± 5 нм, что говорит о присутствии ла-
бильной хромофорной системы сопряженных связей и влия-
нии присутствующих в молекуле ПН ауксохромов. Можно 
прогнозировать, что кислотно-основные формы данного ор-
ганического соединения находятся в динамическом равнове-
сии, характеризующиеся соответствующей величиной рК. С 
целью изучения кислотно-основных равновесий и определе-
ния рК ПН по результатам проведенных нами спектрофото- 
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Рис. 2. Зависимость величины цветометрической функции от кислотности среды:  
а) полное цветовое различие;  б) показатель желтизны 

 
Рис. 1. Электронные спектры светопоглощения 
пеларгонидина (рН 2): 1 – спектр исследуемого 

экстракта; 2 – спектр из работы  [22] 
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метрических исследований его водных растворов при варьировании кислотности и соответствующих рас-
четов построены кривые зависимостей (рис. 2) цветометрических функций 76Е  и IY  от рН среды. 

Как видно из рис. 2 форма представленных кривых в исследуемом диапазоне значений рН указывает 
на существование пяти форм красителя, находящихся в динамическом равновесии в зависимости от кис-
лотности среды. Известно, что для абсолютно белого тела  0IY  , для желтых и красных – 0IY  ; синих и 

зеленых – 0IY  . Точки перегиба на кривой зависимости величины IY  от рН отвечают областям перехода 

из одной  формы  в другую. Нахождением абсциссы каждого максимума (рис. 2) получают соответствую-
щие значения рН, численно равные величинам рК ПН в растворе. Максимумы на кривых (рис. 2) подтвер-
ждают наличие 4 значений рК (таблица) для разных форм молекулы ПН в растворе, каждая из которых ха-
рактеризуется определенными значениями IY , знак которого указывает на окраску раствора реагента в ши-

роком диапазоне кислотности среды и величиной 76Е . С целью проверки правильности полученных ре-

зультатов нами определены рК двух гидроксильных групп спектрофотометрически, а также рассчитаны рК 
одного из фенольных гидроксилов молекулы пеларгонидина в среде программного пакета Marvin 5.9.1 ме-
тодами QSPR (Quantitative Structure-Property Relationship – количественная взаимосвязь структура-
свойство), которые используют в качестве дескрипторов промежуточные результаты квантово-химических 
расчетов [25, 26]. Для сравнения полученных значений рК ПН с использованием 76Е  и IY , в таблице 

приведены ранее полученные результаты по определению рК с использованием функции SCD. Цветомет-
рическая функция SCD – удельное различие цвета, используется для определения констант ионизации кра-
сителей в растворах методом химической цветометрии [15, 27], вычисляется согласно выражению (3): 

SCD S pH   ,                                                                        (3) 

где 1 2рН рН рН   ; 1 2| |S S S   ; 1 2,S S  – насыщенность цвета исследуемых растворов при 1рН  и 2рН  

соответственно. 
Цветометрическую функцию насыщенности цвета рассчитывали по формуле (4): 

2 2( ) ( )S A B  ,                                                                     (4) 

где А и В координаты цвета в системе CIELAB. 
Как видно из рис. 2 и таблицы количество определенных нами констант соответствует количеству 

ионогенных групп, способных к кислотно-основной диссоциации. Значения рК, полученные с использо-
ванием ЦФ IY  и 76Е  коррелируют между собой и установленными нами ранее [27], а также близки по 

величине с определенными спектрофотометрически и рассчитанными теоретически. Это указывает на 
достоверность полученных результатов и принципиальную возможность использования данных ЦФ для 
исследования протолитических равновесий в растворах красителей без необходимости оперирования 
равновесными концентрациями соответствующих ионно-молекулярных форм. Для выявления преиму-
ществ предлагаемых ЦФ перед функцией SCD рассмотрим логическую цепочку необходимых расчетов 
при использовании каждой из ЦФ: 

SCD: 1) Спектр светопоглощения→ 2) Координаты цвета XYZ→ 3) Координаты цвета LAB→ 
4) Насыщенность цвета S→ 5) Удельное различие цвета SCD.  

76Е : 1) Спектр светопоглощения→ 2) Координаты цвета XYZ→ 3) Координаты цвета LAB→ 
4) Полное цветовое различие ΔЕ76. 

IY : 1) Спектр светопоглощения→ 2) Координаты цвета XYZ→ 3) Показатель желтизны YI. 

Как видно, использование ЦФ 76Е  и IY  позволяет рациональнее алгоритмизировать, автоматизиро-

вать, упростить и сократить математический аппарат по сравнению с существующими подходами метода 
химической цветометрии и классических физико-химических методов, давая при этом удовлетворитель-
ные результаты.  

Выводы. На основании данных спектрофотометрических исследований растворов пеларгонидина в 
интервале кислотности среды рН 1 ÷ 14 рассчитаны ЦФ показателя желтизны и полного цветового различия. 
На примере пеларгонидина показана принципиальная возможность использования указанных ЦФ при изуче-
нии протолитических равновесий и для определения констант ионизации красителей в водных растворах.  

Таблица 
Константы ионизации пеларгонидина (n=3, P=0,95) 

рКSCD [25] рКΔЕ76 рКYI рКСФМ рКрасч 
4,00 ± 0,14 3,85 ± 0,12 3,80 ± 0,13 3,95 ± 0,14 – 
6,00 ± 0,13 6,10 ± 0,14 6,15 ± 0,13 – – 
8,00 ± 0,12 7,95 ± 0,15 7,90 ± 0,14 – 7,73 

12,00 ± 0,11 11,90 ± 0,13 11,95 ± 0,13 11,84 ± 0,15 – 
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 В целом следует отметить, что применение показателя желтизны и полного цветового различия поз-
воляет упростить математический аппарат и легко автоматизировать расчеты по сравнению с существую-
щими подходами метода химической цветометрии и классическими физико-химическими методами.  

РЕЗЮМЕ 

 На підставі даних спектрофотометричних досліджень водних розчинів пеларгонідину в широкому інтервалі 
кислотності (рН) розраховані кольорометричні функції показника жовтизни і повного колірного розрізнення. Пока-
зана принципова можливість їх застосування для вивчення кислотно-основних рівноваг та визначення констант іоні-
зації пеларгонідину у водних розчинах. 

Ключові слова: повне колірне розрізнення, показник жовтизни, кислотно-основні властивості, константи іоні-
зації, пеларгонідин. 

SUMMARY 

The calculations of chromaticity yellowness index function and the CIE color difference function were made for pel-
argonidin aqueous solutions based on the array of spectrophotometry data in a wide range of medium’s acidity (рН). It was 
shown the principal possibility to use these chromaticity functions for acid-base equilibria study and ionization constants 
determination of pelargonidin in water solutions. 

Keywords: CIE color difference, yellowness index, acid-base properties, ionization constants, pelargonidin. 
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