o

ot

Foodomics, conceitos e
perspectivas para alimentos e
nutricao

Edy Sousa de Brito

Laboratorio Multiusuario de Quimica de Produtos Naturais

Embrapa

'STAN

Simpaésio de Alimentos e NutricGo

42 EDICAD
Sustentabilidade e Inovacéo na Ciéncia dos
Alimentos - Impacto na Bioeconomia

I7E 18 DE JUNHD DE 2019



metabolomic Scopus junho 2019

31,643 document results

Documents by year

5k
4k

3k

Documents

2k

1k

metabolomic ano food

0 11,401 document results
1970 1974 1978 1982 1986 1990 1994 1998 2002 2006 2010 2014 2018 2...

Year
Documents by year

2500
2000

1500

Documents

1000

500

0

“‘ “““““ ‘ 2001 2003 2005 2007 2009 2011 2013 2015 2017 2019
SCOA2000 © 00 LeeNe Year ‘a)a
COAAAARAR R0 A e uwww




Q6 GenrfidaaRanan

111111

Espaco Quimico

basis of a variety of molecular
properties

an ae
Zeudu @@

10

10

-5

10

combinatorial
chemistry

10

natural products

10

drugs

10



a r\mr;o?cs-l3

OCH;
% 0} _OH |9 ICallcheamlcm
HO
2 Q
SSSCHGO—LR\':H OCH,
\4\) "

H3CO

o OH

|11 ] Ecteinascidin |

I 5
oN N f\
(:( z 18 | Discodermolide

/N N O
o—ﬁ: ﬁ
» l
7 ‘. I O>_§\,O < N N\/\HJ\OH
o) w"S0oH H E
XXX 0H 17 | Telomestatin N HN\ © AN

—

o]

HOLCWNHAC
4 H,N__O
Q S]/ NHH T H
_%%( o O
o A - OH NH
"o 7
m |16| Salinosporamide I OH

20| Saxitoxin |21 | Zetekitoxin AB

19| Hemiasterlin




:,mMmoe Molecular Plot
File ‘

| B X ® Q)

DATA SOURCES A.I.ﬂgp vs MWT
ﬁ Abbott kinase dataset
FLOTS
@ FLT1 ws FLT3

il Alogp vs MWT
@9 WKTL ws AKTZ

@0 JAKZ s JBKE

@ DYRKLA ws DYRKLE

ALogP

125 150 175 200 225 250 275 300 325 350 375 400 425 450 475 500 525 550
Molecular_Weight

| ™ ACD ® MDDR ® PubChem  WOMBAT M ZINC|




MetaboldOmica

Metabodlitos

Primarios | Secundarios

Lipideos, acucares, Polifendis, alcaloides,
Amino acidos NRP, terpenos, etc







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.

Cinfuentes, 2009




FOOodomICS & uma disciplina que €Xamina todo o

conjunto de substancias presentes em nossos alimentos

(foodome). A disciplina utiliza plataformas analiticas avancadas

para investigar a composicao do alimento e, assim, suas propriedades

nutricionais e impacto na saude.

As novas técnicas também fornecem uma imagem detalhada da qualidade
dos alimentos e podem ser usadas para detectar fraudes em alimentos e
encontrar solucdes para outros desafios na producao de alimentos. Os
resultados de pesquisas de foodomics tém um impacto direto sobre os

consumidores, a industria de alimentos e a sociedade.

Engelsen
(https://food.ku.dk/english/research_at_food/research_fields/foodomics/
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Table 1. Main Features of Most The Popular Techniques for
Metabolomics

technique CE-MS GC-MS LC-MS NMRI1D NMR 2D

universality ++ + +/++ ++4 +++
accuracy -/++5 =4+ —/++ +++ oo
reproducibility +4/=" ++ /=" +4 =" oo 4+
sensitivity + Oy +++ — —
resolution ++ +++ +++ - -
efficiency ++ - + ++ +4

“Accuracy, repeatability, and sensitivity mainly depend on the
analyzer. GC—=MS and LC—MS are usually performed either with a
quadrupole or time-of-flight analyzer. "+” or "=" in front of and
behind “/” represent quadrupole and time-of-flight analyzer,
respectively.

J. Agric. Food Chem.201967236445-6457
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Caracterizacao completa e quantificacao
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Como fazer? Plataformas analiticas + quimiometria




Instrumentacao: UPLC — QTOF — MS/MS

Agumas aplicagoes:
Produtos naturais -
Insumos agroindustriais
Determinacéo estrutural de

substéncias de origem vegetal,

animal e de microorganismos
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Instrumentacao: GC-MS/MS
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Instrumentacdo: Ressonancia Magnética Nuclear (RMN)
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Métodos Quimiomeétricos

Analise de Componentes Principais (PCA)

scores colored by Sample Group
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Exemplos

Processos: térmicos e nao termicos
Qualidade: procedéncia geogréfica, estadio de maturacéao
Melhoramento genetico: feijao caupi, caju

Nutricao: fibra alimentar obesidade



Amostra: Sucos laranja, maracuja, meléao, caju, acerola, agua de coco
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Como 0s processos nao térmicos afetam a composicao do suco de laranja?

Amostra: Processamento: Plataforma: Quimiometria:
Suco laranja Plasma e O, GC-MS, RMN HCA + PCA

o LA P —

444444

Food Chemistry 204 (2016) 102-107
Innovative Food Science and Emerging Technologies 53 (2019) 63-69
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Fig. 1. 'H 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 O; mL™" — blue; ACP IN — green; ACP OUT - red
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limonene Jterpinene p-cymene

CHz CHa
Table 2
Variations in the concentrations of the volatile compounds after different non-thermal
processing of orange juices (Cluster I:1 to 3 min of ozone); Cluster II (4 to 6 min of ozone,
and plasma IN and OUT).
Volatile Cluster I  Cluster I Characteristic References
compounds marker
Limonene -0.1 -12.5 Flavor (Silva et al., 2012)
p-Cymene -36.0 -60.5 Off-flavor (Perez-Cacho & Rouseff,
2008)
y-Terpinene + 25.1 + 14.5 Flavor (Moshonas & Shaw,
1994)
Linalool + 40.7 + 64.8 Flavor (Hognadéttir & Rouseff,
2003)
a-Terpineol + 54.9 + 113.5  Off-flavor (Selli et al., 2004)
Terpinen-4- + 53.4 + 99.4 Off-flavor (Schieberle & Grosch,
ol 1988)
Decanal + 1445 + 265.0 Flavor (Arena et al., 2006)

* Symbol “+” represent “increase”; and “~” represent “decrease”.

Fig. 5. Proposed oxidation, hydrolysis and reduction of terpenes under plasma and ozone
processing of orange juice.




Conclusdes
- Os processos tiveram pequeno efeito na composicao do suco.

- As variacoes nao resultaram em mudancas significativas na
composicao.

- Plasma e oz6nio afetaram o perfil de volateis do suco de
laranja.

- A oxidacao de limoneno, y-terpineno e linalool levaram a a-
terpineol e terpinen-4-ol (off-flavors).

- Terpenos podem ser usados como marcadores para a
avaliacado de processos nao termicos.



Existe diferenca na composicao do guarana provenientes da BA e do AM?

Amostra;:

Guarana

Origem: Plataforma: Quimiometria:
BA e AM LC-MS, RMN PCA, OPLS-DA
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Conclusodes

- Catequina e epi-catequina foram os principais metabdlitos
responsaveis pela descriminacao das amostras, tanto por LC-MS
gquanto por RMN.

- Amostras da BA apresentaram 0s maiores teores de fenolicos
(catequina e epi-catequina).

- Amostras do AM apresentaram 0s maiores teores de acidos
graxos.

- O perfil de fendlicos indicou a origem geografica das amostras
de guarana.



Quais os metabdlitos que diferenciam diferentes genotipos de feijao fradinho?

Amostra;:

Vigna unguiculata

Origem:
Banco de germo-

Plasma (UFC)

Plataforma:

RMN

Quimiometria:
PCA e gNMR

Food Research Intermationa 971 (2017 ) 140-147
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Table 1

Means and standard deviation of the concentrations of niacin, raffinose, and stachyose (mg-g

! of cotyledon) in the different genotypes of cowpea seeds. The values within the lines of

concentrations with different superscript letters were significantly different at 0.05 of significance level as identified using a one-way ANOVA and Tukey Test.

Genotype
Compounds Sempre Verde Pitiuba Novato Tvu 233 CE-584 Setentdo Epace 10 Pingo de Ouro Tvu 382
Niacin 1.0 + 0.1 1.2" 4+ 0.1 0.9 + 0.0 120, 0.0 1.5 + 0.0 1.2" + 00 139 4+ 00 0.8° + 0.0
Raffinose 26.0" + 0.5 218"+ 05 244+ 05 386 0 02 34.2" + 0.7 198 + 04 245+ 06 114" + 08
Stachyose 419" + 0.5 470" + 08  456°+ 06  45.0° 0: 05 56.9Y+ 09 465" + 06 474" + 1.4 446" + 13
Total Oligosac.  67.9 + 1.0 68.8 + 1.3 70.0 + 1.1 83.6 0.7 91.1 + 1.6 66.3 + 1.0 719 + 2.0 56.0 + 2.1



Conclusodes

- Oligosacaridios, niacina, acido citrico e acido latico variaram de
acordo com o genotipo.

- gNMR permitiu a quantificacao de forma rapida o teor de
rafinose e estaquiose no feijao fradinho e adiferenciacao entre
genotipos.



Quais os metabdlitos que diferenciam diferentes genaotipos de feijao fradinho?
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Conclusodes

- Os sucos de caju e de melao fermentados nao apresentaram
compostos relacionados com off-flavors.

-O aroma caracteristico das frutas foi mantido apos a
fermentacao.

Nao foram encontrados compostos relacionados com o aroma
de iogurte em concentracdes significativas.



Como a fibra do caju influencia o0 metabolismo de animais obesos?

Amostra: Origem: Plataforma: Quimiometria:
Dieta hipercalorica RMN PCA, bioquimica

" " 20m0 " - oasl
i N
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. o -
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Preparacao da racao dos camundongos
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« Enzimas hepaticas (AST, ALT)
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Table 2 Effects of CABwc on serum and hepatic parameters in mice
fed with experimental diets for 15 weeks

Parameters

CD

HFD

HFD-CABwc

Amylase (UL ™)
Lipase (UL™)
ALT (UL
AST (UL™)

Glucose (mg dL™")
Insulin (ng mL™)

HOMA-IR
Total cholesterol
(mg dL™")

Triglycerides (md dL™")

HDL (mg dL ™)
LDL (mg dL™)

Liver total cholesterol

(mgg™)

Liver MDA (nmol g™ %)
Liver NP-SH (ug mg™")

401.10 + 20.36 494.80 + 17.23¢

26.10 £ 1.30
37.40 £2.29
102.00 + 5.53
115.20 £ 6.08
1.35 £ 0.31
6.28 + 0.97
92.68 + 3.81

72.80 £ 3.92
92.48 +3.18
11.2 £ 0.56
0.5 £ 0.02

12.64 £ 0.92
0.13 £ 0.01

33.65 + 1.56°
64.40 + 10.45“
130.00 £ 7.60
192.90 + 10.45°
4.03 £ 0.79°
29.05 + 4.38°
141.70 + 8.06°

90.20 + 3.21°
108.7 + 3.43°
19.68 + 1.13°
0.6 +0.02

17.47 + 0.42°
0.14 + 0.00

333.50 + 36.47°
27.42 +1.61¢
38.83 + 3.54¢
82.10 + 4.53”
138.70 + 5.02°
1.50 + 0.37/
8.88 + 1.89°
134.40 + 2.52°

68.50 + 2.797
128.20 + 2.04>¢
21.94 £ 1.00°
0.58 + 0.00

14.54 + 0.72¢
0.20 £ 0.02%¢

Results are expressed as the mean + SEM. “P < 0.05 when compared to
CD. ? P < 0.001 when compared to HFD. “P < 0.01 when compared to CD.
4 p <0.05 when compared to HFD. ¢ P < 0.001 when compared to CD. P <
0.01 when compared to HFD (ANOVA followed by Tukey’s test). CD =
chow diet, HFD = high fat diet, HFD-CABwc = HFD supplemented with
cashew apple fiber without low molecular weight metabolites.
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A comparacao entre 0s espectros mostrou que as fezes sédo principalmente compostos de acidos
organicos de cadeia curta (acético, propiénico, butirico, lactico, succinico e formico),
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e Conclusoes

- A fibra de caju promoveu a saciedade em ratos alimentados
com uma dieta hipercalodrica, melhorando o metabolismo da
glicose e dos lipidios.

- Os efeitos positivos podem estar associados com a producao
de SCFA.

e I e T e EmTpo




 Perspectivas

- Associacao com métodos rapidos nao destrutivos (ex. NIR).
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HYPOTHESIS EXTRACTION  ANALYTICAL PLATFORM ~ HYPHEMATED SPECTRA  CLASSIFICATION INTERPRETATION

Foodomics. lllustration by Seren B. Engelsen and Tim Newlin ©




FOodomiIcCs & uma disciplina que €Xamina todo o

Conjunto de substancias presentes em nossos alimentos

(foodome). A disciplina utiliza plataformas analiticas avancadas

para investigar a composicao do alimento e, assim, suas propriedades

nutricionais e impacto na saude.

As novas tecnicas também fornecem uma imagem detalhada da
gualidade dos alimentos e podem ser usadas para detectar fraudes
em alimentos e encontrar solucdes para outros desafios na producéao
de alimentos.

Os resultados de pesquisas de foodomics tém um impacto direto sobre

0S consumidores, a industria de alimentos e a sociedade.

Engelsen (https://food.ku.dk/english/research_at_food/research_fields/foodomics/
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