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Resumo

Este trabalho teve como objetivo avaliar o potencial fitotoxico e citogenotdxico de derivados triazdlicos
do eugenol por meio da aplicagdo da Analise de Componentes Principais (PCA). Foram utilizados
dados de bioensaios com Lactuca sativa, considerando parametros fisioldgicos (germinagao, indice de
velocidade de germinacdo e crescimento radicular) e citogenéticos (indice mitotico, alteragbes
nucleares, micronucleos e alteragdes cromossOmicas), além de propriedades fisico-quimicas
calculadas teoricamente. A PCA foi conduzida no software R, permitindo identificar agrupamentos
distintos entre os compostos, controles negativos e o herbicida glifosato. Os resultados revelaram que
os derivados hidrofilicos 2b e 2e apresentaram comportamento préximo ao glifosato, com efeitos
inibitérios marcantes, enquanto os compostos lipofilicos mostraram associagdo ao aumento do
crescimento radicular e do indice mitético. A correlagéo positiva (r = 0,90) entre crescimento radicular
e divisdo celular refor¢ca esses achados. Conclui-se que a PCA foi eficaz na identificagdo de padrdes
de resposta bioldgica e que o derivado 2e destacou-se como candidato promissor para futuros estudos
no desenvolvimento de herbicidas alternativos.

Palavras-chave: Bioensaio. Citogenotoxicidade. Fitotoxicidade. Triazdis.

Area do Conhecimento: Ciéncias agrarias.
Introdugéao

O Brasil é um pais com extrema influéncia nas atividades agricolas, sendo destaque na producéo e
exportagdo de diversas culturas. De acordo com o Ministério da Agricultura e Pecuaria, o aumento das
exportagdes agricolas em 2024 foi sustentado pelo crescimento da produgao de graos durante a safra
2023/2024, que alcangou 297 milhdes de toneladas. As culturas que tiveram um destaque no nivel de
produgéo foram milho e soja (MAPA, 2024).

Para manter uma produtividade alta, a necessidade da implementagao de pacotes tecnolégicos é
indispensavel, algo que foi implementado no cenario agricola desde a revolugdo verde, iniciada no
Brasil em 1970. A populacdo mundial foi aumentando, consequentemente a produgédo de alimentos
também precisou seguir o crescimento para suprir as necessidades. Entre as tecnologias dos pacotes
tecnoldgicos, estd o uso de moléculas herbicidas sintéticas para o controle de plantas daninhas (Alves
et al., 2024).

O desenvolvimento de novos modelos com maior diversidade de agroquimicos para o controle de
agentes invasores na agricultura emergiu como objetivo central das pesquisas atuais. Nesse contexto,
a exploracdo de produtos naturais derivados de plantas e microrganismos tem ganhado crescente
relevancia, visto que representam fontes promissoras de novas moléculas bioativas (Sousa et al.,
2024).

Dentre os produtos naturais que estdo sendo utilizados como produtos para novas moléculas, temos
0 eugenol, os produtos podem ser utilizados diretamente no controle, ou sofrerem modificagdes
quimicas, que ira originar novos derivados. O Eugenol é encontrado no 6leo essencial de algumas
plantas da familia Lameaceae (Sousa et al., 2024).
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O eugenol é amplamente utilizado como agente aromatizante e flavorizante em produtos cosméticos
e alimenticios (El-Saber Batiha et al., 2020). Sua relevancia biolégica é reforcada por diversas
atividades ja bem documentadas, incluindo efeitos antioxidantes, anti-inflamatdrios, antiespasmédicos,
antidepressivos, antigenotdxicos e anticarcinogénicos (Svestkova; Balik; Soural, 2024; Barboza et al.,
2018). Do ponto de vista quimico, a presenga de um anel aromatico, um grupo hidroxila e uma porgéao
alilica torna essa molécula suscetivel a modificagbes estruturais, possibilitando a sintese de novos
compostos derivados (Pereira et al., 2013).

No campo da quimica, biologia, agricultura e ciéncias ambientais, a Analise de Componentes
Principais (PCA) é especialmente valiosa para a analise de dados multivariados, permitindo que os
pesquisadores revelem relagdes entre amostras e variaveis, reduzam o ruido e facilitem a interpretagéo
de grandes conjuntos de dados experimentais. Sua capacidade de condensar informagdes preservando
a variancia essencial faz da PCA uma técnica fundamental em analises exploratérias e na tomada de
deciséo (Wold et al., 1987; Bro & Smilde, 2014; Jolliffe & Cadima, 2016).

O trabalho tem como objetivo avaliar a relagao entre propriedades fisico-quimicas, efeitos fitotdxicos
e citogenotoxicos dos triazois derivados do eugenol, utilizando analise multivariada (PCA).

Metodologia

Foram utilizados dados obtidos em bioensaios de fitotoxicidade e citogenotoxicidade com Lactuca
sativa, exposta a oito derivados triazdlicos de eugenol (2a—2h). As variaveis analisadas incluiram
parametros fisioldgicos (porcentagem de germinagao — PG, indice de velocidade de germinagéo — IVG
e crescimento radicular — CR) e parametros citogenéticos (indice mitotico — IM, alteragdes nucleares —
AN, microntcleos — MN e alteragbes cromossémicas — AC).

Adicionalmente, propriedades fisico-quimicas dos compostos (solubilidade tedrica e coeficiente de
particdo logP) foram calculadas por métodos semiempiricos (PM7, modelo COSMO).

Para andlise estatistica, as variaveis foram submetidas a Andlise de Componentes Principais (PCA),
utilizando a matriz de correlagdo. A PCA foi aplicada separadamente para os conjuntos de dados
fitotoxicos e citogenotoxicos, além de uma analise integrada combinando ambos. Biplots foram
empregados para visualizar os agrupamentos de compostos em relagdo aos controles negativos (agua
destilada e diclorometano) e positivo (glifosato).

Todas as analises foram conduzidas no software R (versao 4.3.3), no ambiente RStudio (2024.12.0).

Resultados

Em areas como quimica, biologia, agricultura e ciéncias ambientais, a Analise de Componentes
Principais (PCA) é particularmente valiosa para a analise de dados multivariados, permitindo aos
pesquisadores descobrir relagbes entre amostras e variaveis, reduzir ruidos e facilitar a interpretagéo
de grandes conjuntos de dados experimentais. Sua capacidade de condensar dados preservando a
variancia essencial torna a PCA uma técnica-chave na analise exploratéria de dados e na tomada de
decisdes. A PCA, realizada com base nos dados de solubilidade, fitotoxicidade e citogenética dos
compostos 2a—2h, revelou agrupamentos claros.

Na PCA de fitotoxicidade (Figura 1A), foram identificados trés agrupamentos distintos. Observou-se
um grupo de compostos lipofilicos, que promoveram RG e GSI, diferenciando-os dos controles
negativos, que influenciaram principalmente a germinacéo. Para as substancias hidrofilicas (2b e 2e),
foi observado um agrupamento préximo ao controle positivo, sugerindo um modo de agdo semelhante
ao do glifosato.

Na PCA de citotoxicidade, também surgiram trés agrupamentos (Figura 1B). Os derivados
hidrofilicos foram associados a inducdo de alteragbes nucleares, enquanto o controle positivo se
destacou devido a maior incidéncia de micronucleos e anormalidades cromossémicas.

Ao correlacionar ambas as analises de PCA, considerando os parametros de fitotoxicidade e
citotoxicidade, verificou-se que os compostos lipofilicos promovem o crescimento radicular e 0 aumento
do indice mitdtico, indicando um desenvolvimento aprimorado das plantulas. Esses efeitos diferiram
daqueles observados nos controles negativos, que afetaram principalmente a germinacao (Figura 1C),
sugerindo o potencial desses compostos como promotores do crescimento vegetal.

Figura 1 - Gréfico de disperséo das propriedades fitotoxicas (percentual de germinagao, indice de velocidade de
germinacéo (GSI) e crescimento radicular (RG)) (A), propriedades citotéxicas (alteracdes nucleares (NA),

XXIX Encontro Latino Americano de Iniciagédo Cientifica, XXV Encontro Latino Americano de P6s-Graduagdoe 2
XV Encontro de Iniciagao a Docéncia - Universidade do Vale do Paraiba — 2025



xxix INIC Xxv EPGE XX INIC 5. vVENEXUN XVINID

INIC

Ry —— A Ciéncia do NANO e seu impacto transformador no MACRO

alteragdes cromossdmicas (CA) e micronucleos (MNC)) (B) e a correlagéo entre os parametros de fitotoxicidade
e citotoxicidade (C) obtida por uma fungdo dos componentes 1 (Dim1) e 2 (Dim2).
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Fonte: Autor (2025).
Os calculos ab initio revelaram que os compostos 2b, 2e e 2g apresentam comportamento
hidrofilico, enquanto as moléculas 2a, 2c, 2d, 2f e 2h s&o lipofilicas. Isso indica que esses compostos
provavelmente exibem comportamentos bioquimicos distintos em ambientes celulares. Em relagao as
estruturas quimicas dos compostos hidrofilicos, atomos de halogénio estao presentes nas estruturas
de 2b e 2e, enquanto 2g ndo contém nenhum halogénio em sua estrutura. Os outros compostos, em
contraste, possuem halogénios em diferentes posi¢gdes no anel aromatico ligado ao grupo triazol.

Discussao

De acordo com Ogawa et al. (2020), halogénios como fluor, cloro e bromo tém sido amplamente
empregados na sintese agroquimica, com seu uso aumentando significativamente desde o século XX.
Além dos substituintes halogénios, compostos heterociclicos — especialmente derivados de triazol —
tém mostrado consideravel relevancia agrondmica, exibindo uma variedade de atividades bioldgicas,
incluindo efeitos bactericidas, fungicidas e herbicidas (Costa et al., 2020; Mermer et al., 2021).
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As interagdes de compostos lipofilicos com plantas daninhas foram estudadas anteriormente por
Ramos et al. (2019), que relataram interag¢des limitadas e taxas de inibicao do crescimento em torno
de 20%. Os autores atribuiram esse efeito reduzido a baixa solubilidade em &gua dos extratos
utilizados, o que provavelmente limitou sua biodisponibilidade.

Segundo Greenacre et al. (2022) a PCA transforma variaveis originais correlacionadas em
componentes lineares ortogonais os componentes principais que capturam, de forma ordenada, a maior
parte da variancia dos dados. Essa transformacdo ndo apenas diminui o ruido experimental, como
também facilita a interpretacdo de conjuntos de dados complexos, como demonstrado nos
agrupamentos claros observados entre compostos lipofilicos e hidrofilicos, bem como nas correlagdes
entre parametros fitotdxicos e citotdxicos.

No contexto de pesquisa agrondmica e toxicologia, essas ferramentas permitem revelar associagdes
ocultas entre variaveis fitotoxicas e citotoxicas, identificar grupos de compostos com efeitos
semelhantes e formular hipéteses fundamentadas sobre mecanismos de ag&o ou potencial de uso dos
compostos (Greenacre et al., 2022). No presente estudo, 0 emprego da PCA evidenciou agrupamentos
diferenciados que indicam, por exemplo, que compostos lipofilicos estdo ligados a promogéo de
crescimento radicular e aumento do indice mitético contrastando com os efeitos mais restritos
observados nos controles negativos o que sugere um potencial promotor de crescimento vegetal.

Conclusao

A aplicacdo da PCA, auxiliou a interpretar os resultados de solubilidade, fitotoxicidade e
citotoxicidade dos compostos. A partir dela foi detectado as diferengas entre os derivados hidrofilicos e
lipofilicos, possibilitando relacionar essas caracteristicas as demais variaveis analisadas na planta
modelo. Os compostos lipofilicos favoreceram o crescimento radicular e indice mitético, enquanto os
hidrofilicos apresnetaram respostas proximas ao glifosato. Esses achados indicam que tais substancias
podem atuar tanto como potenciais promotores de crescimento vegetal quanto como agentes com
efeitos citotoxicos relevantes, evidenciando a importancia do uso de abordagens estatisticas para
orientar futuras aplicagdes agrondmicas.
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