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Primários Secundários 

Metabólitos 

Lipídeos, açucares,  

ácidos graxos 

Policetídeos, alcaloides,  

NRP, terpenos 

Metabolômica: Desafios 



Metabolomica 



Foodomics é uma disciplina que examina todo o conjunto de 

substâncias presentes em nossos alimentos (foodome). A 

disciplina utiliza plataformas analíticas avançadas para investigar 

a composição do alimento e, assim, suas propriedades nutricionais 

e impacto na saúde. As novas técnicas também fornecem uma 

imagem detalhada da qualidade dos alimentos e podem ser 

usadas para detectar fraudes em alimentos e encontrar soluções 

para outros desafios na produção de alimentos. Os resultados de 

pesquisas de foodomics têm um impacto direto sobre os 

consumidores, a indústria de alimentos e a sociedade. 

Engelsen 

(https://food.ku.dk/english/research_at_food/research_fie

lds/foodomics/) 



 

 Foodomics—a discipline that studies the food and 

nutrition domains through the application of advanced 

omics technologies to improve the consumer’s well-

being, health, and knowledge. 

 

 

Khakimov & Engelsen, 2017 



https://food.ku.dk/english/research_a

t_food/research_fields/foodomics/ 





Metabolite Profile 



fingerprint 
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ABORDAGEM? 

 

 

COMPOSTOS 
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Caracterização completa e quantificação 

  

 

 

 

 

Definição de marcadores e sua posterior quantificação 

  

Target 

Untarget 
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Instrumentação: UPLC – QTOF – MS/MS 

Agumas aplicações: 

Produtos naturais -  

Insumos agroindustriais 

Determinação estrutural de 

substâncias de origem vegetal, 

animal e de microorganismos  



Instrumentação: GC–MS/MS 

Agumas aplicações: 

Análises de aromas de vinhos 

Óleos essenciais 

Feromônios   

Estudos de ecologia química 



Instrumentação: Ressonância Magnética Nuclear (RMN) 

Sistema de detecção universal 

Estudos de Metabolômica e Elucidação 

estrutural 

Quantificação sem necessidade de 

padrões analíticos 
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Métodos Quimiométricos CH3O
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Determinação de Biomarcadores 

Interpretação de grande volume de dados 



Metabolite profiling by GC-EI-TOF covers ~ 50-550 Da 

(a) methoxymation 

(b) silylation 

(manually or automated) 

R-OH 

R-COOH 

R-NH2 

R2-NH 

R-SH 

R2-CO 

R-OTMS 

R-COOTMS 

R-NTMS2 

R2-NTMS 

R-STMS 

R2-CNOCH3 

Exchange of H 

against TMS 

removes H-

bridges to 

increase volatility 





RMN 



Bioprospecção de Moléculas com Potencial Terapêutico 
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Preparo dos 
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Novos 
medicamento

s  

Aumento da sistematização, informação, maiores chances 

de sucesso 



Dinâmica de Pesquisa 

Fracionamento – Obtenção de  10 frações por planta 

Preparo das amostras Bioensaio (HTS) 

Metodologia de Desreplicação – Determinação do perfil 
Químico do Extrato Bruto 

UPLC-QToF-MS/MS/ 

HPLC - PDA 
RMN 

Coleta do material vegetal (Bancos de Germoplasma – 
Embrapa) 

Extração do Material  Preparação das Amostras 

UPLC-HRMS 

HPLC-PDA 

Bioensaio (HTS) 

Fracionamento 

Identificação do Perfil Químico  

Fração +  

“alvo” 

Estratégia de Desreplicação 

Confirmação 

estrutural via 

RMN 



Sample set 

fingerprint 

chemometrics 

quantitation 



Qual a minha hipótese? 
 

______________________________
______________________________
______________________________
______________________________ 



Metabolômica e Nutrição: condições 
experimentais 





Qual o desenho experimental? 
 

______________________________
______________________________
______________________________
______________________________ 
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Amostras? 
 

______________________________
______________________________
______________________________
______________________________ 
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Preparação de amostras 
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Qual abordagem analítica? 
 

______________________________
______________________________
______________________________
______________________________ 
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Qual análise estatística? 
 

______________________________
______________________________
______________________________
______________________________ 
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Exemplos 



Amostra: Suco laranja 

Processamento: Plasma e O3 

Análise: RMN 1H 

Quimiometria: PCA e quantificação (qNMR) 



Fig. 1. 1H NMR spectrum (C), PC1 vs. PC2 scores (left side – A) and 

loadings (right side – B) coordinate system for the orange juice 

submitted to different processing: control – black; 

0.230 mg O3 mL−1 – blue; ACP IN – green; ACP OUT – red 



Região alifáticos Região aromáticos 



 
•The processes promoted slight variation in 
concentration of primary metabolites. 
 
•The variations did not result in significant changes in 
orange juice composition. 
 
•Plasma and ozone are suitable non-thermal alternatives 
for orange juice processing. 
 



Amostra: Suco laranja 

Processamento: Plasma e O3 

Análise: GC-MS 

Quimiometria: análise hierárquica + PCA 







Amostra: água de coco 

Processamento: térmico (UHT) + com/sem SO2 

Análise: RMN 1H 

Quimiometria: PCA e quantificação (qNMR) 



Alifático 

Completo 



Amostra: caju 

Processamento: diferentes estádios de maturação 

Análise: LC-MS 

Quimiometria: PCA e OPLS-DA 





cinnamoyl glucoside may be used as a chemical marker stage 7-ripe juice samples, while 
monogalloyl diglucoside (c) and digalloyl glucoside (d) as chemical markers of stage 2-
green juice samples from both cashew clones. Meanwhile, four compounds could be used 
as markers for stage 2-green fiber of both clones, anacardic acids (i, j and l) and GA19 (g) 
which have low solubilityin aqueous solutions due to their chemical natures as 
phenolic lipidsand a diterpenoid acid, respectively. 

 

The evaluation of enzymes of phenolic biosynthetic pathway in juice samples showed that PAL 
activity decreased significantly during the development of cashew apple clones, despite of 
which, it was much higher in ripe CCP 76 cashew apple. UGT activity differed between 
clones, however its main product, cinnamoyl glucoside was the most characteristic 
compound, thus a chemical marker of ripe juice samples from both clones. FLS showed the 
highest specific activity in both cashew clones and its product, flavonols (glycosylated 
probably due to UGT action), were identified in cashew apple at immature and ripe stages. 
LAR activity was not detected during the development of cashew apple from clones BRS 
189 and CCP 76 agreeing with previous publications [12], [13] which found no LAR 
substrates, flavan-3-ols or proanthocyanindins in cashew apples. 

https://www.sciencedirect.com/topics/chemistry/glucoside
https://www.sciencedirect.com/topics/chemistry/marker
https://www.sciencedirect.com/topics/biochemistry-genetics-and-molecular-biology/sample
https://www.sciencedirect.com/topics/biochemistry-genetics-and-molecular-biology/glucoside
https://www.sciencedirect.com/topics/chemistry/fiber
https://www.sciencedirect.com/topics/chemistry/anacardic-acid
https://www.sciencedirect.com/topics/chemistry/solubility
https://www.sciencedirect.com/topics/chemistry/aqueous-solution
https://www.sciencedirect.com/topics/chemistry/lipid
https://www.sciencedirect.com/topics/chemistry/diterpenoid
https://www.sciencedirect.com/topics/biochemistry-genetics-and-molecular-biology/anabolism
https://www.sciencedirect.com/topics/biochemistry-genetics-and-molecular-biology/development
https://www.sciencedirect.com/topics/chemistry/flavonols
https://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S1570023216312909?via=ihub
https://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S1570023216312909?via=ihub


Amostra: guaraná 

Processamento: diferentes origens 

Análise: LC-MS e RMN 1H 

Quimiometria: PCA e quantificação 









Amostra: feijão caupi 

Processamento: (9 genótipos) 

Análise: RMN 1H 

Quimiometria: PCA e quantificação (qNMR) 







Amostra: suco maracujá 

Processamento: térmico UHT e HTST 

Análise: RMN 1H 

Quimiometria: PCA e quantificação (qNMR) 





Amostra: suco melão e caju 

Processamento: probiotico + térmico UHT e HTST 

Análise: GC-MS 

Quimiometria: PCA e quantificação (qNMR) 









Amostra: suco acerola 

Processamento: prébiotico + térmico UHT e HTST + US+ Plasma 

Análise: RMN 1H + GC-MS 

Quimiometria: PCA e quantificação (qNMR) 

+ 



Vitamina C 







voláteis 





Amostra: vinho 

Processamento: prébiotico + térmico UHT e HTST + US+ Plasma 

Análise: RMN 1H + LC-MS 

Quimiometria: PCA e quantificação (qNMR) 
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53,8% 18,9% 

(Vigitel, 2017) 

 Brasil 



Bagaço de frutas – fonte alternativa 
de fibra alimentar 

Fonte: Siqueira, de Brito. Foto: Cláudio de Norões Rocha 

 

» Subproduto produção 
de sucos 

» Geralmente descartado 
no meio ambiente 

» Fibra e compostos 
fenólicos ligados à 
matriz da fibra 

» Caju: Importância sócio-
econômica/riqueza em 
nutrientes 

   

JURGOŃSKI et al., 2016; OLIVEIRA; IPIRANGA, 2009 



Preparação da ração dos camundongos 

FcI (10%) FcSM (10%) 

Dieta Normal (ND) 
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Metabolismo normal  

Dieta Normal (ND) 
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Dieta Normal (ND) 

n=10 

HFD  

n=10 

HFD-FcSM (10%) 

n=10 

Metabolismo 

normal 

Obesidade  

Alimentados durante 15 

semanas; ração e água ad 

libidum 

Peso animal 

Consumo de ração e 

água 2x/semana 



Jejum de 6h  15ª 

semana 

Eutanásia 

14ª semana 

Fígado Tecido adiposo 

branco 

abdominal 

Fezes 

Sangue 

Coleta de amostras 

Obesidade  

Metabolismo 

normal e 

Obesidade 



Soro  

• Glicose 

• Colesterol total, HDL, LDL, 

triglicerídeos 

• Enzimas hepáticas (AST,    ALT) 

• Enzimas digestivas (amilase, lipase) 

• Hormônios (Insulina, leptina, 

grelina) 

• Citocinas (IL-6 e TNF-α, 

adiponectina) 

• Peso 

• MDA 

• NP-SH 

• Colesterol 

• Histologia  

Peso  



Metabolismo normal 

Ingestão alimentar e energética: sem 

diferença 

Ingestão de água: elevada FcSM 

Peso corporal: sem diferença  



Perfil do soro dos camundongos através de RMN acoplado a 

quimiometria 



» etanol pode ser produzido por microrganismos intestinais sob diferentes 

condições nutricionais (Elshaghabee et. al, 2016). 

70.6

% 



Perfil das fezes dos camundongos através de RMN acoplado 

a quimiometria 

A comparação entre os espectros mostrou que as fezes são principalmente compostos de 

ácidos orgânicos de cadeia curta (acético, propiônico, butírico, láctico, succínico e fórmico), 

aminoácidos (leucina, alanina, uracila, tirosina e fenilalanina), açúcares (sacarose, glicose e 

frutose) e metanol. 



91.7% 



A presença desses aminoácidos está possivelmente  relacionada às 

atividades metabólicas das bactérias intestinais do gênero 

Adlercreutzia, Anaerostipes, Coprococcus da família Lachnospiraceae 

(Lin et. al, 2016). 
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