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ONTOGENIA QUIMICA: A DINAMICA DOS METABOLITOS ESPECIALIZADOS AO LONGO DO DESENVOLVIMENTO VEGETAL

RESUMO: Neste capitulo, a ontogenia quimica é apresentada como um eixo
central para a compreensdo da dinamica do metabolismo especializado ao
longo do desenvolvimento das plantas. Inicialmente, sdo discutidos os fatores
genéticos, fisioldgicos e ambientais que influenciam a producdo de metabdlitos
ao longo dos diferentes estagios de desenvolvimento vegetal, destacando-se as
variacdes qualitativas e quantitativas observadas no perfil quimico. Em seguida,
sdo apresentadas as principais abordagens analiticas empregadas na investigacdo
desses metabdlitos, incluindo técnicas cromatogréficas e espectrométricas, bem como 9
estratégias metabolomicas e ferramentas de quimiometria utilizadas na organizagao
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e interpretacdo do conjunto de dados complexos. Por fim, o capitulo discute as
implicacdes dos estudos de ontogenia quimica em produtos naturais, evidenciando
sua importancia para aplicacdes em areas como farmacognosia, quimiotaxonomia,
quimiofenética e prospecgdo de compostos bioativos.

PALAVRAS-CHAVE: Variacbes ontogenéticas; 6micas; produtos naturais; fatores
moduladores.

CHEMICAL ONTOGENY: THE DYNAMICS OF SPECIALIZED
METABOLITES THROUGHOUT PLANT DEVELOPMENT

ABSTRACT: In this chapter, chemical ontogeny is presented as a central axis
for understanding the dynamics of specialized metabolism throughout plant
development. Initially, the genetic, physiological, and environmental factors that
influence metabolite production during different stages of plant development are
discussed, highlighting the qualitative and quantitative variations observed in the
chemical profile. Next, the main analytical approaches employed in the investigation
of these metabolites are presented, including chromatographic and spectrometric
techniques, as well as metabolomic strategies and chemometric tools used in the
organization and interpretation of complex datasets. Finally, the chapter discusses
the implications of chemical ontogeny studies in natural products, highlighting
theirimportance for applications in areas such as pharmacognosy, chemotaxonomy,
chemophenetic and the discovery of bioactive compounds.

KEYWORDS: Ontogenetic variations; omics; natural products; modulating factors.

INTRODUCAO

A ontogenia quimica constitui um eixo fundamental para a compreensao da
dindmica de producao de metabdlitos ao longo do desenvolvimento bioldgico em
sistemas vivos. Em biologia, ontogenia refere-se ao conjunto de transformacoes
experimentadas por um organismo individual durante seu ciclo de vida, desde a
embriogénese até a senescéncia, incluindo processos de crescimento, diferenciacéo,
maturacdo e reproducdo. A ontogenia vegetal corresponde a transicdo geneticamente
regulada das plantas, frequentemente descritas em termos de estagios de
desenvolvimento. Esses estagios abrangem as fases de semente, germinante/plantula,
juvenil, adulto vegetativo, adulto reprodutivo e senescente, embora essa progressao
ndo se estabeleca necessariamente de forma linear ou universal a todos os organismos
vegetais (DAYRELL et al,, 2018; BARTON, 2024). E importante diferenciar os estagios
de desenvolvimento das fases fenoldgicas, que correspondem a eventos bioldgicos
recorrentes do ciclo de vida associados a condi¢cdes ambientais e sazonais.
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Ao longo desse desenvolvimento, as plantas apresentam variacdes intraindividuais
significativas em caracteristicas anatdmicas, morfoldgicas, fisioldgicas e arquiteturais.
Essas variagdes resultam da interacdo entre programas genéticos de mudanga de
fase, o aumento progressivo de idade e tamanho do organismo e a plasticidade
fenotipica frente as condi¢des ambientais (QUINTERO; BOWERS, 2012; RAVEN;
EVERT; EICHHORN, 2014).

Essas transformacdes influenciam diretamente as estratégias funcionais das
plantas, promovem alteracdes graduais na taxa de crescimento, na utilizacdo de
recursos e na toleréncia a diferentes condicdes ecoldgicas ao longo do ciclo de
vida. Nesse contexto, a ontogenia quimica emerge como um componente central
na organizacao dos sistemas bioldgicos, uma vez que a composicdo metabdlica
dos organismos vegetais € continuamente modulada durante o desenvolvimento,
refletindo adaptacoes fisioldgicas e ecoldgicas que acompanham as diferentes fases
ontogenéticas (HERAULT et al,, 2011; BARTON, 2024). A ontogenia quimica distingue-
se da ontogenia no sentido amplo, por concentrar as analises especificamente na
dindmica do metabolismo especializado ao longo do desenvolvimento.

Alteracdes qualitativas e quantitativas na producdo de metabdlitos especializados
representam uma importante expressdo da ontogenia vegetal, uma vez que
acompanham mudancas fisioldgicas, ecoldgicas e funcionais que ocorrem ao longo
das diferentes fases do desenvolvimento. A medida que as plantas transitam por
estadgios ontogenéticos, como germinacao, crescimento vegetativo, maturidade
reprodutiva e senescéncia, modificam-se os padrdes de crescimento, as demandas
por recursos e os modos de interacdo com o ambiente. Nesse contexto, a regulacdo
temporal da biossintese de metabdlitos especializados atua como mecanismo de
adaptacdo, modulando respostas a estimulos bidticos e abidticos e contribuindo
para a plasticidade fenotipica das plantas (BOEGE; MARQUIS, 2005; FELISBERTO et
al., 2024; LAWRENCE-PAUL; LASKY, 2024).

Essas variagdes metabdlicas influenciam diretamente processos fisiolégicos e
interagdes ecoldgicas, com implicacdes para a dinamica de populagdes e comunidades
bioldgicas (MULLER; JUNKER, 2022). Alteracdes no perfil quimico ao longo do
desenvolvimento podem determinar, por exemplo, padroes de herbivoria, ao favorecer
0 acumulo de substancias de defesa em determinados estagios ontogenéticos,
bem como influenciar a atracdo de polinizadores e a estruturacdo de comunidades
microbianas associadas as plantas (BOEGE; MARQUIS, 2005; BOSE et al,, 2025). Folhas
jovens, por exemplo, frequentemente apresentam maior producdo de metabdlitos
defensivos nos estdgios iniciais de expansao foliar, estratégia que reduz a herbivoria
e contribui para o sucesso do estabelecimento da planta (COLEY, 1983; FELISBERTO
etal, 2024).
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Essas interacdes, contudo, ndo dependem apenas da variacdo ontogenética
em sentido amplo, mas também da identidade do 6rgdo ou tecido considerado, da
fase fenoldgica em que se encontra a planta e do contexto ambiental em que essas
respostas sdo expressas. Como resultado, a dinamica dos metabdlitos especializados
apresenta carater érgdo-especifico, estagio-especifico e ambiente-dependente.
Diferentes tecidos vegetais apresentam perfis metabdlicos distintos, o que pode
favorecer a colonizacdo por comunidades microbianas especificas, evidenciando
a estreita relacdo entre composicdo quimica vegetal e biodiversidade microbiana
associada (LAWRENCE-PAUL; LASKY, 2024; BOSE et al., 2025).

As mudancas ontogenéticas também se refletem em variagdes estruturais
e bioquimicas dos tecidos vegetais. Ao longo do desenvolvimento, alteracdes
nas concentracdes de lignina e de metabdlitos especializados como derivados
fendlicos modificam propriedades quimicas e estruturais dos tecidos. Essas variagdes
influenciam processos ecolégicos fundamentais, como as taxas de decomposicdo e
mineralizacdo da matéria organica, frequentemente relacionadas a proporc¢éo de
carbono e nitrogénio presente nos residuos vegetais (CHAPIN; MATSON; MOONEY,
2002; KUROKAWA et al., 2022). Dessa forma, as transformacdes metabdlicas
associadas ao desenvolvimento das plantas podem afetar a ciclagem de nutrientese,
consequentemente, contribuir para a regulacdo do funcionamento dos ecossistemas.

Do ponto de vista aplicado, a variacdo ontogenética na producao de metabdlitos
especializados possui grande relevancia para dreas como biotecnologia, farmacognosia
e desenvolvimento de produtos naturais. Uma mesma espécie vegetal pode apresentar
perfis distintos de flavonoides, alcaloides e terpenos ao longo do seu ciclo de vida,
uma vez que a expressao das vias biossintéticas responsaveis por esses compostos
é regulada por fatores genéticos, fisiolégicos e ambientais associados ao estagio
de desenvolvimento. Consequentemente, essas variagdes podem influenciar a
eficacia terapéutica de extratos vegetais e o rendimento de compostos de interesse
farmacoldgico (HERAULT et al, 2011; DE BRITO-MACHADO et al, 2022; BARTON,
2024; FELISBERTO et al,, 2024).

Desta forma, pode-se caracterizar uma janela ontogenética como o intervalo do
desenvolvimento em que determinadas vias metabdlicas ou classes de metabdlitos
de interesse farmacoldgico apresentam maxima concentragdo. Nesse contexto, a
identificacdo dajanela ontogenética constitui um parametro critico para a definicao
do ponto de colheita. Essa abordagem permite otimizar o aproveitamento dos recursos
vegetais e contribuir tanto para a reducdo de custos quanto para a padroniza¢do de
matérias-primas destinadas a industria farmacéutica e de fitoterapicos.
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Dessa forma, a ontogenia quimica emerge como um campo integrador que
articula dimensdes ecoldgicas, evolutivas e tecnoldgicas do metabolismo vegetal. A
compreensdo das variagdes metabdlicas ao longo do desenvolvimento das plantas
permite ndo apenas elucidar mecanismos de adaptacao e interacdo ecoldégica, mas
também ampliar o potencial de exploracdo sustentdvel da biodiversidade vegetal
para fins biotecnoldgicos e farmacoldgicos. Nesse contexto, este capitulo discute os
fundamentos conceituais da ontogenia quimica, os fatores que modulam as variacdes
metabdlicas ao longo do desenvolvimento vegetal e as principais abordagens
analiticas utilizadas para investigar essas mudancas, destacando sua relevancia para
0 avanco das pesquisas em produtos naturais e ecologia quimica.

PERSPECTIVAS CONCEITUAIS DA ONTOGENIA QUIMICA

O estudo da diversidade metabdlica das plantas envolve diferentes areas do
conhecimento que, embora inter-relacionadas, apresentam perguntas cientificas e
abordagens metodoldgicas préprias. Entre as principais destacam-se a biossintese
vegetal, a metabolémica e a ecologia quimica, que contribuem de maneira
complementar para a compreensdo do metabolismo vegetal. Em conjunto, essas
areas permitem investigar como os metabdlitos sdo produzidos, o que é produzido e
em que quantidade, bem como por que e para que esses compostos participam das
interagdes ecoldgicas. A ontogenia quimica integra essas perspectivas ao acrescentar
uma dimensdo temporal, evidenciando quando essas transformacdes metabdlicas
ocorrem ao longo do desenvolvimento das plantas.

A base dessa progressdo é estabelecida pela biossintese vegetal, campo que
investiga os processos quimicos nos organismos vegetais, com énfase na compreensao
das reacdes metabdlicas responsaveis pela sintese e transformacdo de metabalitos.
Sua abordagem, predominantemente mecanicista, envolve a elucidacdo de rotas
biossintéticas, a caracterizacdo de enzimas e de seus mecanismos cataliticos, bem
como a identificagdo dos processos regulatdrios que controlam o fluxo metabdlico
(COLEY; BARONE, 1996; AZMIN et al., 2022). A modulacéo e expressdo das vias
metabdlicas podem ser orientadas por determinados estagios de desenvolvimento
enquanto, em alguns casos, a biossintese de metabdlitos desempenha papel na
regulagdo, protecdo e progressao do desenvolvimento vegetal.

A metabolémica, por sua vez, corresponde a andlise abrangente do conjunto
de metabdlitos presentes em um sistema bioldgico em um determinado momento.
Ela se dedica a identificacdo e quantificacdo em larga escala do conjunto completo
de metabdlitos de baixo peso molecular presentes em um organismo, tecido ou
célula — o chamado metaboloma. A metabolémica fornece um retrato funcional
direto do estado fisiolégico de uma planta, refletindo o resultado das interacoes
entre sua constituicdo genética, a regulacdo génica e as influéncias ambientais
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(SALAM et al., 2023). Diferentemente da ontogenia quimica, que enfatiza mudancas
ao longo do desenvolvimento, a metaboldmica concentra-se na caracterizacdo do
estado metabdlico de um sistema em condicdes especificas (MANICKAM et al, 2023).

A metabolémica destaca-se como uma abordagem de alta abrangéncia voltada
a caracterizagao simultanea de numerosos metabdlitos em amostras bioldgicas
complexas, sendo particularmente util para revelar assinaturas quimicas associadas
a estados fisioldgicos, condicdes ambientais e fases do desenvolvimento. Embora em
muitos contextos, sua aplicacdo isolada resulte na descricdo de padroes de variacdo
e correlagdo metabdlica, sem acesso direto aos mecanismos causais subjacentes,
essa limitagdo ndo é intrinseca a abordagem. Quando associada a delineamentos
experimentais rigorosos, validacdo estatistica apropriada e integracdo com dados
transcriptomicos, protedmicos, fisioldgicos e ecoldgicos, a metaboldmica passa a
oferecer suporte relevante para a formulacdo e teste de hipdteses mecanisticas,
contribuindo para a compreensao funcional da regulacdo biossintética, da plasticidade
metabdlica e do papel bioldgico dos metabdlitos especializados.

Paralelamente, a ecologia quimica se insere como um campo de estudo dedicado
a compreensao funcional dos metabdlitos, investigando seu papel como mediadores
de interacdes ecoldgicas e sua influéncia em processos como defesa contra herbivoros,
atracdo de polinizadores, comunicacdo entre organismos e estabelecimento de
associacdes com microrganismos. Nesse contexto, constitui o campo do conhecimento
voltado a analise de como metabdlitos especializados participam das interacdes
entre organismos e destes com o ambiente (VAN DAM; VAN DER MEIJDEN, 2011),
tendo como questdo central a funcdo desses compostos nas interagdes bioldgicas.

O advento de técnicas 6micas, particularmente da metabolémica, ampliou
significativamente o ferramental disponivel para a identificacdo de principios ativos
em contextos ecoldgicos.

A metabol&mica comparativa, em especial, permite monitorar alteracdes globais
no perfil metabdlico de organismos submetidos a diferentes condi¢des ecoldgicas
ou estados fisioldgicos, viabilizando a identificacdo de compostos candidatos a
mediar intera¢bes especificas sem a necessidade de fracionamento prévio. Estudos
baseados em abordagens metabolémicas ndo direcionadas tém demonstrado, por
exemplo, que ataques de herbivoros podem induzir reprogramacgdes metabdlicas
amplas em plantas, resultando na producao diferencial de metabdlitos em diferentes
tecidos e compartimentos do organismo vegetal, alguns dos quais podem exercer
efeitos distintos sobre o préprio herbivoro ou sobre outras intera¢des ecoldgicas
associadas (VAN DAM; VAN DER MEIJDEN, 2011; MARTI et al,, 2013).

As interacdes entre plantas e outros organismos sdo frequentemente
mediadas por alteracdes no repertério metabdlico vegetal. Diferentes desafios,
como estresse ambiental, infeccdo por patégenos ou herbivoria, podem induzir
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mudancas qualitativas e quantitativas em metabdlitos primarios e especializados.
Nesse contexto, abordagens de metaboldmica comparativa tém sido amplamente
empregadas na ecologia quimica para identificar padrées metabdlicos associados a
essas interacdes e revelar moléculas potencialmente envolvidas na mediacdo dessas
respostas (KUHLISCH; POHNERT, 2015).

As interagdes ecoldgicas mediadas por metabdlitos vegetais ndo sdo estaticas,
mas variam ao longo do desenvolvimento dos organismos. Diferentes estagios
ontogénicos podem apresentar perfis metabdlicos distintos, o que implica que a
funcdo ecoldgica desses compostos também pode se modificar ao longo do ciclo
de vida das plantas (DE BRITO-MACHADO et al,, 2022; FELISBERTO et al., 2024).

Nesse contexto, emerge o conceito de ontogenia quimica que se refere ao
conjunto de variacoes qualitativas e quantitativas no metabolismo de um organismo
ao longo de seu desenvolvimento, resultantes da interacdo entre programas genéticos
de mudanca de fase, alteragdes fisioldgicas associadas ao crescimento e respostas
pldsticas as condicdes ambientais. Essas transformacdes envolvem modificagdes
tanto no metabolismo central quanto no metabolismo especializado, refletindo
a reorganizacdo funcional dos sistemas bioldgicos a medida que o organismo
transita entre diferentes estagios ontogenéticos (DAYRELL et al.,, 2018; BARTON,
2024). Assim, a ontogenia quimica investiga a dimensdo temporal da diversidade
metabdlica. A figura 1 apresenta um esquema integrador contemplando diferentes
campos do conhecimento.

Figura 1 - Questdes fundamentais no estudo da quimica vegetal

Impactos no perfil quimico e na produtividade

v v v v

ONTOGENIA QUIMICA: A DINAMICA DOS METABOLITOS ESPECIALIZADOS AO LONGO DO DESENVOLVIMENTO VEGETAL

] e
N -
= %\(@ NRY) N L
i i * & ""Y‘.‘-‘ YA
| @ & . .
; i noLy
4 o_cH, A s
% - N 0 65
\ L
" Ny, O
W I "”
~
Biossintese vegetal Metabolémica Ecologia quimica Ontogenia quimica S
Como? O que? Quanto? Para que? Por que? Quando? =
Mecanismos de produgéo Perfil quimico Funcdo Integracao temporal S

Legenda: Biossintese vegetal, metabolémica e ecologia quimica fornecem,
respectivamente, as bases mecanistica, analitica e funcional dos metabdlitos, enquanto
a ontogenia quimica integra essas dimensdes ao longo do desenvolvimento,
revelando a dinamica temporal do perfil quimico. Fonte: Elaborada pelos autores.
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A relevancia da ontogenia quimica pode ser evidenciada por estudos empiricos
que demonstram variacdes no perfil metabdlico ao longo do desenvolvimento
vegetal. Em Piper rivinoides Kunth (Piperaceae), por exemplo, a composicdo do
6leo essencial foi avaliada em diferentes estagios ontogenéticos considerando
o porte das plantas, o qual, embora frequentemente utilizado como indicador
de desenvolvimento, ndo corresponde de forma precisa a idade cronoldgica ou
a fase ontogenética. Os resultados indicaram mudancas significativas tanto na
diversidade quanto na abundancia dos metabdlitos ao longo do desenvolvimento,
com predominancia de arilpropanoides em individuos jovens e maior diversidade
de monoterpenos e sesquiterpenos em plantas adultas. Esses achados evidenciam
que a identidade quimica vegetal ndo é estatica, mas dinamicamente modulada
ao longo da ontogenia, o que possui implicacdes diretas para estratégias de coleta
e para a exploracdo do potencial biotecnoldgico e farmacoldgico das espécies
(FELISBERTO; RAMOS; MOREIRA, 2023).

Em conjunto, essas diferentes abordagens evidenciam que a diversidade
metabdlica vegetal deve ser compreendida a partir de perspectivas complementares
e um contexto dinamico de desenvolvimento. Enquanto a bioquimica vegetal
elucida os mecanismos biossintéticos responsaveis pela producdo dos metabdlitos,
a metabolomica permite caracterizar os perfis quimicos presentes nos organismos
vegetais e a ecologia quimica investiga as funcdes desses compostos nas interacdes
entre plantas e outros organismos. A ontogenia quimica integra essas dimensdes ao
introduzir a perspectiva temporal do desenvolvimento, demonstrando que tanto
a producdo quanto a funcéo ecoldgica dos metabdlitos podem variar ao longo do
ciclo de vida das plantas. Dessa forma, compreender a dindmica ontogenética da
diversidade metabdlica torna-se fundamental para interpretar a plasticidade quimica
vegetal e suas implicagdes ecoldgicas, evolutivas e aplicadas.

DINAMICA ONTOGENETICA E IMPLICACOES ECOLOGICAS

A classificacdo dos metabdlitos especializados pode ser abordada sob diferentes
perspectivas, que, embora complementares, refletem niveis distintos de organizagao.
Do ponto de vista biossintético, a organizacdo dos metabdlitos especializados
reflete a origem de rotas metabdlicas centrais como as vias do acido chiquimico, dos
fenilpropanoides, do acetato/malonato, do dcido mevalénico (MVA) e do fosfato
de metileritritol (MEP), além de rotas derivadas de aminoacidos e de dcidos graxos.
Entretanto, diversos metabdlitos sdo produzidos a partir de interconexdes entre vias,
evidenciando que uma organizacdo estrutural ndo esta associada necessariamente a
uma Unica via biossintética. Estruturalmente, esses compostos podem ser organizados
em grandes grupos, como fendlicos, terpenos, compostos nitrogenados e compostos
contendo enxofre, cujas propriedades quimicas se relacionam com suas funcoes
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ecoldgicas e fisioldgicas. Assim, a diversidade estrutural dos metabdlitos especializados
estd diretamente relacionada as suas propriedades funcionais como defesa, adaptacao,
sinalizacdo, alelopatia, protecao oxidativa e interagdes ecoldgicas sob condicdes
ambientais adversas (ERB; KLIEBENSTEIN, 2020) (Figura 2).

Figura 2 - Fatores determinantes das rotas metabdlicas

Determinantes das rotas metabodlicas
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Legenda: Fatores antrépicos, bidticos e abidticos modulam a atividade metabdlica
vegetal, resultando em variacdes no perfil quimico. Fonte: Elaborada pelos autores.

Estudos moleculares demonstraram que o metabolismo especializado é
rigidamente controlado em niveis espacial e temporal, sendo altamente responsivo
a estimulos ambientais e ao estagio de desenvolvimento, por meio de mecanismos
regulatérios que incluem controle transcricional, modulagdo enzimatica e
reorganizacdo do fluxo metabdlico (MULLER; JUNKER, 2022; RAMOS et al., 2022;
DIXON; DICKINSON, 2024).

Ao longo do desenvolvimento ontogenético, o metabolismo especializado
das plantas passa por reprogramacoes dinamicas que se manifestam tanto pela
substituicdo de classes quimicas quanto por variagdes quantitativas em substancias
especificas. A regulacdo dessas rotas metabdlicas resulta da integracdo de multiplos
determinantes: (1) fatores abidticos, incluindo temperatura, luminosidade,
disponibilidade hidrica e nutricional, salinidade e condi¢des atmosféricas; (2) fatores
bidticos, como o controle genético e os estados fisioldgicos do organismo; herbivoria,
infeccbes por patdgenos, intera¢des com o microbioma, interacées com polinizadores;
e (3) fatores antrépicos, como poluentes e agentes elicitores. Em conjunto, esses
elementos modulam o fluxo metabdlico e determinam a plasticidade do perfil
quimico ao longo do desenvolvimento vegetal, desde sua origem biossintética até
suas implicacdes funcionais e ecoldgicas. (BUCHANAN et al., 2015).
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No ambito dos determinantes intrinsecos, os fatores genéticos estabelecem a
capacidade biossintética das plantas de produzir perfis quimicos especificos, sendo
0 gendtipo um elemento central na definicdo da composicdo e da quantidade de
metabdlitos especializados. Variagdes intra e interespecificas decorrem da regulagao
diferencial de genes biossintéticos mediada por fatores de transcricdo e pela interacdo
entre gendtipo e ambiente (KESSLER; KALSKE, 2018). Além disso, a especificidade
de 6rgdo e tecido acrescenta uma camada adicional de regulacdo, resultando em
perfis metabdlicos distintos entre folhas, caules e raizes, como demonstrado em
Reynoutria japonica Houtt. (Polygonaceae), cujos clusters metabdlicos refletem
padrdes diferenciais de expressdo génica (WANG et al,, 2021). Desta forma, embora
0 gendtipo seja um elemento norteador, ndo é o Unico aspecto que determina as
variacdes quimicas de uma espécie, mas integra uma regulacdo altamente dinamica,
na qual diferentes interacdes, tecidos e estagios de desenvolvimento expressam
repertorios metabolicos especificos.

A anadlise de determinantes abidticos permite identificar importantes
moduladores da atividade biossintética vegetal, que frequentemente operam como
estressores, exigindo ajustes fisioldgicos e metabdlicos para garantir sua sobrevivéncia.
A temperatura, por exemplo, pode induzir respostas como senescéncia precoce e
alteracdes na densidade estomatica, conforme observado em Arabidopsis Heynh.
(Brassicaceae) (KIM et al., 2020), além de influenciar a producdo de metabdlitos
especializados, como alcaloides e terpenos. De modo complementar, variagdes
circadianas de temperatura e luminosidade promovem reorganizacoes na expressao
génica e na composicao quimica ao longo do dia, evidenciando a plasticidade
metabdlica frente a flutuacdes ambientais, conforme observado em estudos sobre
a composicdo de dleos essenciais em diferentes espécies vegetais (PEREIRA et al.,
2018; DOS SANTOS et al, 2020; RAMOS et al,, 2021; GARGI et al,, 2025).

Aluminosidade, por sua vez, desempenha um papel fundamental ndo apenas na
fotossintese, mastambém na regulacdo da biossintese de metabdlitos especializados.
Tanto aintensidade quanto a qualidade espectral da radiacdo modulam o acimulo
dessas moléculas, como observado em Ipomoea batatas (L) Lam. (Convolvulaceae),
sob maior tempo de exposicdo luminosa (CARVALHO et al, 2010). Alteracoes
na composicao atmosférica, incluindo aumento de CO, e variaces na radiacdo
Ultravioleta (UV), intensificam esse cendrio, promovendo respostas metabdlicas
compensatérias. A irradiacdo UV-B, por exemplo, elevou a producdo de vindolina e
catarantina em culturas celulares de Catharanthus G.Don (Apocynaceae) (RAMANI;
JAYABASKARAN, 2008), enquanto concentracGes elevadas de CO, tém sido associadas
ao incremento de diferentes classes metabdlicas JAMLOKI et al,, 2021).
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A disponibilidade hidrica constitui outro fator critico que afeta diretamente o
ciclo de vida do reino vegetal, influenciando processos morfoldgicos, fisiolégicos
e bioquimicos (OSAKABE et al., 2014; AMBROSIO et al., 2024). A disponibilidade
de dgua pode ser percebida pelo potencial hidrico do solo, umidade atmosférica
e regime pluviométrico. Condicdes de déficit hidrico frequentemente induzem o
aumento da sintese de flavonoides, terpenos e outros compostos antioxidantes,
configurando mecanismo adaptativo, como observado em Cuminum cyminum L.
(Apiaceae) (GHASEMI et al., 2023). Em contraste, elevada irrigacdo pode reduzir a
densidade de tricomas e o teor relativo de 6leos essenciais e outros metabdlitos,
como demonstrado em Ocimum basilicum L. (Lamiaceae) (RADACSI et al, 2020). A
disponibilidade hidrica também se encontra funcionalmente integrada ao estado
nutricional, regulando a absorcdo e o transporte de mineraise, consequentemente,
impactando o metabolismo especializado, como evidenciado em Sorghum bicolor
(L.) Moench (Poaceae) (CUNHA et al., 2024).

Na agricultura, a nutricdo mineral ndo altera somente o metabolismo central, mas
também o metabolismo especializado. A disponibilidade de macronutrientes como
nitrogénio, fésforo e potdssio pode promover tanto aumentos quanto redu¢des na
producdo de metabdlitos especializados (GOBBO-NETO; LOPES, 2007). De modo geral,
a limitacdo nutricional favorece o acimulo de derivados fendlicos como estratégia
adaptativa, enquanto restricdes de nitrogénio e enxofre tendem a reduzir metabdlitos
que incorporam esses elementos como alcaloides e glucosinolatos, embora efeitos
de diluicdo associados ao crescimento também devam ser considerados.

Por fim, a salinidade ambiental atua como fator estressor ao induzir desidratacdo
celular e desequilibrios osmaéticos e idnicos, comprometendo a homeostase e
impactando o metabolismo especializado. Em algumas espécies, observa-se aumento
na producdo de antocianinas como resposta antioxidante e fotoprotetora, enquanto
em espécies mais sensiveis pode ocorrer reducdo nos teores desses pigmentos,
evidenciando que a resposta metabdlica depende da tolerdncia ao estresse salino
(MANSOUR, 2023).

Além de determinantes genéticos e abidticos, a ontogenia vegetal é fortemente
modulada por intera¢des bidticas, entre as quais a herbivoria se destaca como pressao
seletiva recorrente. Nesse contexto, a evolucdo de adaptagdes quimicas constitui
uma estratégia de defesa, que se soma as barreiras fisicas iniciais. Os metabdlitos
especializados podem atuar tanto de forma constitutiva quanto induzida. As defesas
constitutivas representam o investimento preventivo, garantindo protecdo imediata
contra herbivoros, ainda que impliquem custo metabdlico. Muitas espécies mantém
niveis basais de metabdlitos como alcaloides, terpenoides, fendlicos e glicosinolatos
previamente acumulados nos tecidos, mesmo na auséncia de ataque. Esse padrao
reflete um ajuste evolutivo associado a cendrios de herbivoria frequente e previsivel
(BUCHANAN et al., 2015).
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Em contraste, as defesas induzidas sdo ativadas em resposta direta a
interacdo, configurando padrdes moleculares associados a herbivoros (HAMPs)
como sinais provenientes da saliva ou de fluido de oviposicao (TAIZ et al., 2023).
Diferentemente de danos mecanicos inespecificos, a herbivoria também desencadeia
o reconhecimento de padrées moleculares associados a dano (DAMPs), que ativam
cascatas sinalizadoras enddgenas. Como consequéncia, ocorre o redirecionamento
de recursos do crescimento para vias defensivas, conforme previsto pelo modelo de
balanco crescimento-defesa (HERMS; MATTSON, 1992). Metabdlitos como taninos,
cumarinas e saponinas atuam como dissuasores alimentares, enquanto fitorménios
como acido jasmonico e etileno regulam a sintese de metabdlitos especializados,
promovendo respostas que incluem toxicidade, reducdo da digestibilidade e atracdo
de inimigos naturais dos herbivoros (TAIZ et al., 2023). Essa distincdo evidencia que a
ontogenia quimica ndo se limita a mudancas passivas ao longo do desenvolvimento,
mas envolve ajustes metabdlicos estratégicos em resposta a pressoes seletivas.

Além das respostas locais, plantas sdo capazes de estabelecer comunicacdo
guimica tanto intra quanto interespecifica. Compostos volateis liberados no
ambiente atuam como sinais aéreos, permitindo que plantas vizinhas antecipem
respostas defensivas. Metil salicilato, por exemplo, estd envolvido na sinalizacdo
de infec¢des, enquanto estrigolactonas atuam nas rizosferas, desempenhando
papel na comunicacdo com fungos micorrizicos e, em alguns casos, estimulando
a germinacao de plantas parasitas. Em interacdes competitivas, metabdlitos como
fendlicos volateis podem exercer efeitos alelopaticos, inibindo o crescimento de
espécies adjacentes (KONG et al,, 2019). Em sistemas de monocultura, a acumulagao
desses metabdlitos pode levar a alelopatia intraespecifica, com impactos negativos
sobre a produtividade agricola.

Adicionalmente, plantas enfrentam infec¢des por microrganismos fitopatdgenos,
o que demanda respostas quimicas especificas. As intera¢cdes planta-patégenos
podem ser compativeis ou incompativeis, dependendo da eficacia das defesas
quimicas do hospedeiro (WINK, 2010). Entre os metabdlitos envolvidos, alcaloides
frequentemente desempenham papel relevante na resisténcia contra fungos e
bactérias; em Liriodendron (L.) (Magnoliaceae), por exemplo, a liriodenina esta
associada ao controle de infec¢des fungicas (HUANG; DUDAREVA, 2023). Embora
as plantas tenham desenvolvido mecanismos de defesa, herbivoros e patégenos
acompanham esse processo por meio da evolu¢do de mecanismos de tolerancia ou
detoxificacdo, exibindo um processo dindmico de coevolucdo entre plantas e seus
antagonistas (EHRLICH; RAVEN, 1964).

Porfim, a manutencdo das espécies vegetais ndo depende apenas da sobrevivéncia
frente a estressores, mas também da eficiéncia reprodutiva e da dispersdo. Nesse
contexto, metabdlitos especializados desempenham papel fundamental na atragado
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de polinizadores, especialmente em angiospermas. A biossintese de pigmentos
como carotenoides e flavonoides, incluindo antocianidinas, cianidinas e delfinidinas,
constitui uma importante inovacdo adaptativa, contribuindo para a sinalizacéo
visual e o sucesso reprodutivo das plantas.

Modificagdes quimicas nos pigmentos modulam os diferentes tons observados
nas pétalas (HARBORNE, 1993). O espectro refletido pode direcionar preferencialmente
determinados visitantes uma vez que diferentes polinizadores apresentam
capacidades visuais distintas, por exemplo, as abelhas meliferas (Apis mellifera)
percebem comprimentos de onda mais curtos, incluindo o ultravioleta, enquanto
algumas aves possuem visdo tetracromatica, abrangendo desde o ultravioleta até
comprimentos de onda mais longos como o vermelho (LUNAU; CAMARGO; REN, 2025).
Essas interacdes ecoldgicas impactam diretamente o desenvolvimento das espécies
vegetais, especialmente aquelas de maior interagdo com polinizadores migratérios.
Em algumas espécies, é possivel observar alteracdo da coloragdo apds a visitacdo,
redirecionando o polinizador para flores ainda ndo exploradas e aumentando a
eficiéncia da polinizagdo cruzada. Adicionalmente, estruturas visuais especializadas,
como guias de néctar, atuam como sinais direcionais que conduzem o visitante
a regido reprodutiva da flor, maximizando o contato com anteras e estigmas e,
consequentemente, o sucesso reprodutivo.

Igualmente relevantes, os volateis florais desempenham importante papel
na mediagdo das interacdes planta—polinizador. A emissdo de aromas organicos
volateis, como terpenoides, benzenoides e derivados de dcidos graxos, atua como
sinal quimico a distancia, orientando polinizadores até a fonte de recurso mesmo
antes do contato visual com a flor (RAGUSO, 2008).

Além dos atrativos olfativo e visual, o néctar constitui elemento central da
polinizacdo, atuando ndo apenas como recurso nutricional, mas também como
modulador da interacdo planta—polinizador, uma vez que odor e sabor podem
influenciar a seletividade de visitantes especificos. Em diferentes sistemas estudados, a
composicao quimica do néctar varia conforme preferéncias de espécies polinizadoras,
refletindo um tipo de adaptacdo ecoldgica que vai além de uma “moeda de troca”, pois
pode afetar tanto a eficiéncia de polinizacdo quanto a manutencdo das populagdes
dos préprios polinizadores (SILVA et al., 2020).

Essas abordagens ndo sdo apenas classificatérias, mas definem diferentes
formas de interpretar a diversidade quimica vegetal. Em geral, a ontogenia quimica
é caracterizada como um campo interdisciplinar que articula biossintese vegetal,
ecologia quimica, fisiologia vegetal e biologia do desenvolvimento, buscando
variagdes qualitativas e quantitativas do metabolismo especializado ao longo do
ciclo de vida dos organismos, articulando niveis moleculares, fisioldgicos e ecoldgicos.
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CONTRIBUICOES METODOLOGICAS E
ABORDAGENS ANALITICAS

A caracterizacao do perfil quimico de espécies vegetais pode ser conduzida por
diferentes abordagens analiticas, que variam desde a identificagdo de metabdlitos
individuais até a analise integrada de redes metabdlicas. Tradicionalmente, essa
investigacdo baseia-se na andlise dos produtos do metabolismo especializado por
meio de etapas de extracdo, separacdo cromatografica e deteccdo espectrométrica.
No entanto, avancos recentes tém ampliado esse escopo ao incorporar abordagens
sistémicas, nas quais o metabolismo é compreendido como uma rede dinamica,
regulada espacial e temporalmente, e altamente responsiva a estimulos ambientais
e ao desenvolvimento vegetal, conforme destacado por Dixon e Dickinson (2024).
Nesse contexto, a analise quimica deixa de ser meramente descritiva e passa a
integrar uma perspectiva funcional e sistémica.

Para reduzir a sobreposicao de sinal, a separacdo cromatografica dos metabdlitos
constitui etapa essencial para reduzir a complexidade da matriz vegetal. A escolha
da técnica depende diretamente das propriedades fisico-quimicas dos analitos,
como volatilidade, estabilidade térmica e polaridade. A cromatografia gasosa é
amplamente empregada para compostos volateis e termoestaveis de baixa a média
polaridade, como monoterpenos e compostos aromaticos, podendo também ser
aplicada, mediante derivatizacdo, a classes como acucares, acidos graxos e esterdis
(ADEEYO et al, 2024). Em contrapartida, metabdlitos ndo volateis, termolabeis e
com alta polaridade como alcaloides e compostos fendlicos sao preferencialmente
analisados por cromatografia liquida. Embora essas técnicas sejam fundamentais
para a separacao e detecgdo, Dixon e Dickinson (2024) ressaltam que o verdadeiro
avanco no campo reside na capacidade de integrar essas informacdes com o contexto
biolégico em que os metabdlitos sdo produzidos e acumulados.

Aidentificagdo estrutural dos metabdlitos é predominantemente realizada por
analisadores de espectrometria de massa (MS), os quais fornecem informacdes sobre
razdo massa/carga (m/z) e padrdes isotépicos e de fragmentacdo caracteristicos,
possibilitando a inferéncia da massa molecular neutra (MCLAFFERTY; TURECEK, 1993).
Contudo, a atribuicdo estrutural depende frequentemente da comparacdo com
padrdes analiticos ou bibliotecas espectrais, o que limita a identificacdo de metabdlitos
ainda desconhecidos. Nesse cenario, a ressonancia magnética nuclear (RMN) assume
papel complementar essencial, especialmente na elucidacdo de novas estruturas, ao
fornecer informacdes detalhadas sobre conectividade e estereoquimica. Técnicas
espectroscopicas adicionais, como Ultravioleta-Visivel (UV-Vis) e infravermelho,
contribuem com informacées sobre grupos funcionais e sistemas cromoforos,
ampliando a robustez da caracterizacdo quimica.
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No que se refere a quantificacdo, a intensidade do sinal detectado é proporcional
a concentracao do analito, sendo a escolha do detector dependente das propriedades
fisico-quimicas da classe de metabdlitos analisada (NICOLESCU, 2017) (Tabela 1).
Terpenos volateis sdo frequentemente quantificados por detectores de ionizagdo
em chama enquanto metabdlitos ndo volateis, como alcaloides, que contém
cromodforos em sua estrutura séo melhor quantificados por detectores de arranjo
de diodos. Outros detectores, como fluorescéncia, indice de refracdo, espalhamento
de luz evaporativo e espectrometria de massas, ampliam as possibilidades analiticas
conforme a natureza dos compostos. Ainda assim, a quantificagdo em matrizes
vegetais complexas permanece desafiadora devido a efeitos de matriz e variagdes
na eficiéncia de ionizacdo, especialmente em sistemas baseados em MS.

Tabela 1: Contribuicdo de detectores na analise de ontogenia vegetal

Detector Contribuicao

Ideal em monitoramento de estagios com variagdes quantitativas de volateis.
Exemplo: alteragao no perfil de volateis associada a transicdo do estagio
vegetativo para o reprodutivo.

lonizacao
em chama

Permite o mapeamento do acimulo de metabdlitos com sistemas conjugados
associados a maturagdo ou protecdo tecidual.

Exemplo: aumento diferencial de fendlicos em tecidos jovens em comparacao
com tecidos senescentes.

Arranjo de diodo

Util em detectar metabdlitos especificos com baixas concentracdes em estagios
Fluorescéncia iniciais ou em respostas discretas.
Exemplo: variacdo de cumarinas em tecidos meristematicos.

Util em anélise de estagios com redistribuicdo de recurso energético.
Indice de refracdo | Exemplo:translocagdo de acucares das folhas para frutos durante o processo
de maturacdo.

Espalhamento de | Ideal em anélise de variacao lipidica.
luz evaporativo Exemplo: andlise de deposicao progressiva de ceras cuticulares.

Permite o rastreio da dindmica de vias biossintéticas ao longo da ontogenia.
Massa Exemplo: conversdo de precursores em metabdlitos especializados em
diferentes estagios.

A acoplagem entre cromatografia liquida e espectrometria de massas (LC-MS)
representa uma ferramenta mais robusta para analise de metabdlitos em matrizes
complexas, permitindo identificacdo putativa e quantificacdo simulténea com base
na razdo m/z e na intensidade do sinal (Li et al., 2023). Entretanto, embora a MS
ofereca elevada sensibilidade e seletividade, sua aplicacdo quantitativa apresenta
limitagdes inerentes, uma vez que a deteccdo ocorre no nivel de fons, e ndo da
molécula neutra. Em fontes de ionizacdo por eletrospray (ESI), efeitos de matriz, como
a supressao idnica, podem comprometer a exatiddo dos resultados, especialmente
em extratos vegetais complexos, nos quais diferentes metabdlitos competem pelo
processo de ionizagdo.
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Uma analise mais refinada pode ser feita por LC-MS/MS, ao introduzir um segundo
nivel de analise baseado na fragmentacao controlada dos ions precursores. Essa
abordagem aumenta a seletividade e a confiabilidade na identificacdo, permitindo
distinguir compostos isobdricos por meio de seus padrdes de fragmentagdo especificos,
além de aprimorar a robustez da quantificacdo (XIAO; ZHOU; RESSOM, 2012). Assim,
metabadlitos com massas idénticas podem ser diferenciados com base em seus perfis
espectrais, ampliando a resolucdo analitica em matrizes altamente complexas.

Técnicas complementares, como microscopia Raman e RMN em escala microscopica,
também tém contribuido para a analise espacial e dindmica de metabdlitos,
ainda que com limitacoes de sensibilidade ou resolucdo. Além disso, estratégias
baseadas em biossensores geneticamente codificados e sondas fluorescentes tém
possibilitado a visualizacdo indireta ou direta de pequenas moléculas em tempo
real, especialmente no caso de fitormoénios. Embora tais abordagens ainda sejam
limitadas para metabolitos especializados ndo hormonais, devido a escassez de
informacdes sobre seus receptores e mecanismos de reconhecimento.

De forma geral, a andlise quimica de metabdlitos vegetais pode ser compreendida
como um processo integrado que envolve trés etapas complementares: (1) separacdo
cromatografica da matriz, (2) deteccdo instrumental baseada em propriedades fisico-
quimicas especificas e (3) interpretacdo dos dados para identificacdo e quantificacdo
dos metabdlitos. No entanto, conforme destacado por Dixon e Dickinson (2024),
a compreensdo do metabolismo especializado transcende a caracterizacdo de
metabdlitos individuais, exigindo abordagens capazes de integrar essas informacdes
em um contexto biolégico mais amplo, considerando sua regulacdo, localizacdo e
funcéo.

Nesse sentido, as tecnologias dmicas, em especial a metaboldmica, emergem
como abordagem central para a compreensdo do metabolismo especializado
em nivel sistémico. Diferentemente das abordagens analiticas tradicionais, o
foco desloca-se dos produtos para a compreensdao de como os metabélitos sdo
produzidos, regulados e modulados em resposta a fatores genéticos, bidticos,
abidticos e antrépicos. A metabolémica, ao integrar técnicas cromatograficas e
espectrométricas com abordagens computacionais, permite a andlise global do
perfil metabdlico, possibilitando a identificacdo de padrdes dindmicos e a inferéncia
da ativacdo coordenada de vias biossintéticas. Essa perspectiva é particularmente
relevante em estudos de estresse ambiental, nos quais alteracdes em metabdlitos
basais e especializados refletem estratégias adaptativas das plantas, conforme
discutido por Salam et al. (2023).
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A integracdo entre dados de metabol6mica, transcriptdmica e gendmica
amplia significativamente o poder interpretativo dessas analises, permitindo
correlacionar expressao génica com producdo metabdlica e inferir mecanismos
regulatdrios subjacentes (WANG et al, 2024). Nesse contexto, ferramentas como
redes moleculares, baseadas na similaridade estrutural inferida a partir de espectros
MS/MS, e abordagens quimiométricas multivariadas tornam-se essenciais para a
organizacao e visualizacdo de grandes conjuntos de dados, permitindo a identificacdo
de padrdes e agrupamentos metabdlicos (PINTO, 2017).

No contexto da ontogenia quimica, a quimiometria constitui um ferramental
analitico central para a interpretacdo da dinamica metabdlica ao longo do
desenvolvimento vegetal, permitindo integrar conjuntos de dados complexos e de alta
dimensionalidade em uma perspectiva temporal. Métodos ndo supervisionados como
a Andlise de Componentes Principais (PCA) permitem reduzir a dimensionalidade
dos dados, evidenciando padrdes e agrupamento entre amostras utilizando,
como varidveis, os perfis quimicos. A Andlise de Agrupamento Hierdrquico (HCA)
complementa essa abordagem ao construir dendrogramas que facilitam a visualizagdo
das similaridades quimicas (FERREIRA, 2015).

Adicionalmente, métodos supervisionados, como Andlise Discriminante por
Minimos Quadrados Parciais (PLS-DA), sdo empregados para maximizar a separa¢ao
entre grupos previamente definidos (por exemplo, diferentes estagios ontogenéticos),
permitindo identificar varidveis discriminantes (VIP scores) associadas a marcadores
potenciais. No entanto, a PLS-DA requer estratégias rigorosas de validacdo para evitar
sobreajuste (overfitting), especialmente em cendrios com alta dimensionalidade e
baixo nimero de amostras, sendo recomendada a aplicacdo de validagao cruzada,
testes de permutacéo, avaliacdo de métricas como R* e Q% além de cautela na
interpretacdo dos resultados (FERREIRA, 2015). Dessa forma, a quimiometria ndo
apenas auxilia na visualizacdo dos dados, mas viabiliza a construcdo de inferéncias
robustas sobre a variacdo ontogenética do metabolismo, contribuindo para a
identificacdo de padrdes funcionais e para a definicdo de marcadores relevantes
em contextos aplicados, como controle de qualidade e bioprospeccdo.

Quando aplicadas ao estudo da ontogenia quimica, essas abordagens assumem
uma dimensao adicional ao incorporar explicitamente o eixo temporal na andlise
metaboldmica. Nesse caso, a investigacdo deixa de ser pontual e passa a considerar
variagdes qualitativas e quantitativas ao longo do desenvolvimento vegetal,
permitindo identificar trajetérias metabdlicas e mudancas progressivas no perfil
quimico. Conforme enfatizado por Dixon e Dickinson (2024), a distribuicdo espacial
e temporal dos metabdlitos € um componente fundamental para a compreensao
de suas funcoes bioldgicas, sendo determinante para a interpretacdo de interagdes
ecoldgicas e respostas adaptativas. Assim, o uso combinado de redes moleculares
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e analises multivariadas possibilita ndo apenas descrever, mas também interpretar
a dindmica do metabolismo especializado ao longo do ciclo de vida das plantas,
ampliando as perspectivas para aplicagdes biotecnoldgicas e ecoldgicas.

APLICACOES EM PRODUTOS NATURAIS,
QUALIDADE E BIOPROSPECCAO

Adistincao de espécies vegetais € comumente realizada com base em semelhancas
evolutivas, genéticas e morfoanatomicas. Entretanto, as rotas metabdlicas apresentam
padrdes evolutivos ao longo do tempo que, somados a ontogenia quimica, podem
determinar identidades intraespecificas distintas. Substancias bioativas, definidas
por apresentarem atividade biolégica comprovada, diferem de marcadores quimicos
que correspondem a substancias com fungao analitica ou discriminante. Embora um
mesmo ativo possa cumprir ambas as fun¢des, essa sobreposicdo ndo é obrigatoria,
sendo comum que marcadores quimicos ndo sejam os principais responsaveis
pelo efeito farmacoldgico. Destaca-se ainda que marcadores taxondmicos sdo um
subgrupo de marcadores quimicos selecionados especificamente por sua capacidade
de refletir relagdes evolutivas e auxiliar na delimitacdo de tdxons. Assim, o uso de
metabdlitos especializados como marcadores taxondmicos consolidou-se como
uma abordagem complementar a morfologiae, mais recentemente, a filogenémica.

No contexto da quimiotaxonomia, a selecdo de marcadores quimicos constitui
uma etapa critica que deve atender a critérios como relevancia quantitativa,
consisténcia de ocorréncia, relativa estabilidade frente a varia¢des ambientais e
detectabilidade por métodos analiticos reprodutiveis. A quimiotaxonomia, nesse
sentido, utiliza metabdlitos especializados como caracteres auxiliares na delimitacdo
de taxons, partindo do pressuposto de que determinados perfis quimicos refletem
relagdes evolutivas e podem complementar dados morfoanatomicos e filogenéticos.
No entanto, essa abordagem apresenta limitacdes importantes, sobretudo por
assumir relativa estabilidade do fendtipo quimico, desconsiderando que o
metaboloma vegetal é altamente plastico e condicionado por fatores como estdgio
de desenvolvimento, drgao analisado e condi¢des ambientais. Como consequéncia,
variacdes intraespecificas podem ser interpretadas como diferencas taxondmicas
de forma equivocada.

Nesse cenario, a quimiofenética surge rompendo com a perspectiva essencialmente
estatica da quimiotaxonomia ao considerar explicitamente a variabilidade espaco-
temporal do fenétipo quimico. Em vez de buscar apenas marcadores discriminantes
entre taxons, a quimiofenética investiga como diferentes estados fenotipicos,
resultantes da interacdo entre gendtipo, ambiente e desenvolvimento, modulam
os perfis metabdlicos, permitindo interpretar a diversidade quimica como um
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sistema dindmico (RAMOS et al., 2022). Essa abordagem contribui diretamente para
estudos de ontogenia quimica ao fornecer o fundamento conceitual e analitico
para compreender a necessidade das analises de variagdes metabdlicas ao longo
do desenvolvimento sem reduzi-las a ruido experimental ou variacdo indesejada.

Tradicionalmente, considera-se que a padronizacdo quimica de uma espécie
é analisada sob a dptica de um Unico ponto do seu ciclo de vida, desconsiderando
que variacdes no seu desenvolvimento podem fornecer diversos perfis quimicos. O
perfil quimico de um insumo vegetal ndo é invaridvel, mas condicionado pela fase
fenoldgica e pelo estagio de desenvolvimento do érgéo coletado como relatado
para espécies do género Hypericum Toum. exL. (Hypericaceae) (CIRAK et al., 2022).
Ainda que se utilizem tecnologias 6micas para caracterizar uma espécie, a precisdo
qualitativa e quantitativa das andlises pode ser superestimadas ou subestimadas
uma vez que metabdlitos relevantes podem estar restritos a tecidos especificos ou a
fases particulares do desenvolvimento. Essa plasticidade metabdlica representa um
ponto critico para o controle de qualidade de produtos naturais, onde a auséncia
da andlise de ontogenia quimica pode comprometer a comparabilidade interlotes.
Amostras coletadas em diferentes estdgios ontogenéticos podem apresentar variacdes
de concentragdo significativas, comprometendo a reprodutibilidade farmacolégica,
especialmente quando pressupde consisténcia composicional.

No ambito da farmacognosia, a metabolédmica assume papel crucial na
autenticacdo de drogas vegetais que seguem critérios rigorosos determinados em
compéndios farmacopéicos utilizando abordagens botanicas, morfoanatémicas
e fitoquimicas (ADEEYO et al, 2024). Diferencas na ontogenia quimica podem
ser interpretadas equivocadamente como variacdo interespecifica quando o
estagio de desenvolvimento nao é considerado, o que compromete critérios de
qualidade estabelecidos em monografias, ainda que o material botanico seja
auténtico. Em contextos regulatérios e farmacopeicos, a correta delimitacdo da
variabilidade intraespecifica é essencial para evitar classificacdes incorretas e garantir
a autenticidade de matérias-primas e dos critérios de qualidade. Assim, em busca de
protocolos farmacogndsticos robustos, explicitar ndo apenas a parte vegetal utilizada,
mas também a janela ontogenética recomendada para coleta e processamento é
uma alternativa para garantia de autenticidade.

Aincorporacao de abordagens dmicas ampliou a capacidade de caracterizacdo
de perfis quimicos vegetais, podendo ser conduzida por estratégias direcionadas
(targeted) ou nao direcionadas (untargeted metabolomics). A abordagem direcionada
concentra-se na quantificacdo de metabdlitos previamente conhecidos, geralmente
associados a classes quimicas, permitindo maior precisao e sensibilidade analitica.
Em contraste, a metaboldmica ndo direcionada busca capturar o maior nimero
possivel de metabdlitos detectaveis exigindo posterior validagao estrutural, sendo
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particularmente Util para exploracdo da diversidade quimica, descoberta de novos
compostos e identificacdo de padrdes globais associados a fatores ontogenéticos ou
ambientais (KATAM et al, 2022). Essa distin¢do se torna fundamental, pois estratégias
nao direcionadas se mostram mais adequadas para descoberta e bioprospeccéo,
enquanto abordagens direcionadas sdo preferenciais para validagdo e controle de
qualidade.

Do ponto de vista aplicado, para a definicdo de parametros de controle de
qualidade é importante considerar explicitamente a variabilidade ontogenética,
incluindo a padronizacdo de condicdes de coleta (estagio fenoldgico, horario,
érgao vegetal), o estabelecimento de faixas aceitaveis para marcadores quimicos e
a validacdo de métodos analiticos quanto a precisdo, exatidao e repetibilidade. A
integracao entre dados quimicos, anatdémicos e fenoldgicos permite construir modelos
mais robustos de qualidade, reduzindo a variabilidade entre lotes e aumentando
a reprodutibilidade farmacoldgica. Nesse cenario, a ontogenia quimica deixa de
ser apenas um fator de variabilidade e passa a constituir eixo de racionalizacdo
tecnoldgic, orientado a selecdo de material vegetal, a padronizacdo de processos e a
definicdo de estratégias mais eficientes de exploracdo sustentavel e aproveitamento
da biodiversidade.

Como discutido ao longo deste capitulo, o perfil quimico das plantas sofre
oscilacdes em resposta a diferentes estressores e condi¢des ambientais, afetando
diretamente o teor e o rendimento extrativo de metabdlitos (PANT; PANDEY;
DALL'ACQUA, 2021). Ao interpretar a diversidade quimica como um fenémeno
dinamico e temporal, a ontogenia quimica passa a ser também uma ferramenta de
bioprospeccdo, orientada a identificar a janela ontogenética favoravel ao objetivo
farmacoldgico e produtivo. Em diversas espécies, por exemplo, alcaloides apresentam
maiores concentracdes em fases pré-floracdo (ABDULREDHA et al., 2025). Dessa
forma, diferencas quimicas significativas podem ocorrer entre coletas mesmo em
populagdes cultivadas sob condi¢des semelhantes. A previsibilidade produtiva reforca
a necessidade de protocolos de coleta baseados em monitoramento fenoldgico e
andlises quimicas periddicas.

CONCLUSAO

Ao longo deste capitulo, ficou evidente que o metabolismo especializado vegetal
nao pode ser interpretado como fixo ou imutavel, uma vez que a expressao das vias
biossintéticas varia ao longo do desenvolvimento, entre tecidos e em resposta ao
ambiente, tornando o metaboloma um reflexo dinamico da biologia da planta. Nesse
contexto, a incorporagdo da ontogenia quimica as pesquisas em produtos naturais
representa um avanco conceitual importante, ao permitir uma compreensao mais
integrada dessa variabilidade.
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Essa perspectiva possui implicagdes diretas na cadeia produtiva de insumos
vegetais, especialmente no que se refere a padronizacado, rastreabilidade e
bioprospeccédo racional. Ao considerar o estagio de desenvolvimento como fator
determinante, torna-se possivel estabelecer protocolos mais consistentes de coleta,
padronizacdo e controle de qualidade, além de orientar estratégias de cultivo voltadas
ao melhor aproveitamento metabdlico das espécies, transformando a variabilidade
quimica de um obstaculo analitico em uma ferramenta de otimizacdo produtiva.

Do ponto de vista cientifico, o avanco das ferramentas analiticas tem ampliado
significativamente a capacidade de investigar essa complexidade, com abordagens
metaboldmicas integradas a dados transcriptomicos e redes moleculares, permitindo
acompanhar a dinamica das vias biossintéticas em diferentes tecidos e fases do
desenvolvimento. Embora desafios ainda persistam, especialmente na aplicacdo de
estratégias como andlise de fluxo metabdlico com marcagdo isotdpica em sistemas
vegetais complexos, essas abordagens representam um caminho promissor para
aprofundar a compreensdo da regulacdo metabdlica. De forma geral, a integracdo
entre ontogenia quimica, regulacdo metabdlica e ferramentas analiticas modernas
possibilita uma abordagem mais sistémica e funcional dos produtos naturais,
contribuindo tanto para o avanco do conhecimento cientifico quanto para o uso
mais racional e eficiente da biodiversidade como fonte de compostos bioativos.

Nesse cendrio, a consolidacdo da ontogenia quimica representa uma agenda
promissora, com potencial para redirecionar estratégias de padronizacdo, prospeccao
e uso sustentdvel de produtos naturais. Assim, 0 avanco das analises sob a perspectiva
da ontogenia quimica tende a redefinir paradigmas na pesquisa e na producdo de
produtos naturais, deslocando o foco de uma visdo estatica para uma abordagem
dindmica, preditiva e orientada ao desenvolvimento.
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