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ANY XLVIII
Segon trimestre 2024

BON ESTIU

Ja tenim aqui Iestiu. El petit resum de tot el qué ha fet el nostre
Col-legi aquest segon trimestre de I’any el teniu a |’apartat de
Noticies d’aquest NPQ. Per aix0, em permetreu que parli en
aquesta editorial del perfil professional d’un quimic o una quimica
dirigit als estudiants que ja formen part del COQC i de I'’AQC.

Els i les professionals de la quimica han de demostrar un ventall
de competencies. Un coneixement profund de la materia, un bon
maneig dels equips de laboratori i de les substancies quimiques,
una bona interpretacié dels resultats i saber proposar solucions
als problemes derivats de la feina. A més, cal dominar el software
especialitzat com ChemDraw, Gaussian i sistemes d’informacié
dels laboratoris. No m’oblido de les habilitats personals del
treball en equip, cada vegada hi ha més equips interdisciplinaris
treballant conjuntament als centres de recerca i a la inddstria,
aixi com la seva integritat i responsabilitat en la feina. En resum,
la nostra feina ens porta a un aprenentatge continu en el qué hi
estem compromesos.

D’altra banda, les empreses de casa nostra estan apostant
pel desenvolupament de projectes amb energies renovables,
biocombustibles i I’'economia circular. Tot dirigit cap a una millora
mediambiental, energetica i de reutilitzacié de I'aigua que els i
les professionals de la quimica hem de tenir present.

Per acabar, desitjar-vos que gaudiu de les vacances d’estiu. El
COQC romandra tancat el mes d’agost com cada any.

Josep M. Fernandez Novell
Dega del COQC
President de ’AQC
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DES DELS TUFS FINS A
LES OLIMPIADES: “QUINA
MOLECULA SOC?”

AUTORS:

ANNABEL PRATS LOPEZ

Estudiants del Grau en Quimica en angles, Universitat Rovira i Virgili

ENric CAsTiLLO PLA

Estudiants del Grau en Quimica en angles, Universitat Rovira i Virgili

MERITXELL DOMENECH TARDA

Estudiant del Grau en Quimica en angles, Universitat Rovira i Virgili

NURIA FOrRT COMPTE

Estudiant del Grau en Quimica en angles, Universitat Rovira i Virgili

INTRODUCCIO

Degut a I’emplagament
d’activitats pedagogiques,
la Universitat Rovira i Virgi-
li juntament amb el Col-legi
de Quimics de Catalunya van
impulsar la darrera edici6 del
concurs  “Quina Molecula
Soc?”. Un concurs on, a través
de pistes, els diferents grups
han de descobrir de quina
molecula s’esta parlant.

El grup ETNA, autor d’aquest
article, que deu el seu nom
a les inicials dels noms de

NPQ 504 e segon trimestre 2024

les persones que en forment
part, va aconseguir la segona
posici6 a la competicio
després d’un ultim tram del
concurs molt ajustat.

Com a part de la
recompensa, als tres grups
guanyadors se’ls va oferir la
possibilitat de realitzar un
article on es fes referencia
dels diversos compostos del
concurs dins de la revista

del Col-legi de Quimics
de Catalunya. El seglient
article  mostra un  estudi
bibliografic referent a la

cadaverina i l'olimpice, dues
de les molecules que s’havien
d’endevinar durant el concurs.

CADAVERINA

L'1,5-diaminopenta, comu-
nament conegut com a cada-
verina degut a la seva forta
pudor i al fet que es genera
durant la descomposicié dels
éssers vius a partir d’aminoa-
cids, és una molecula amb un
ampli ventall d’aplicacions.’
La seva estructura es mostra a
la Figura 1.
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Figura 1: Estructura de I'1,5-diaminopenta, més conegut com a cadaverina.
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Figura 2: Estructura del nilé 5,6. La unitat de cadaverina esta ressaltada en

vermell.

La cadaverina s’esta convertint
en un compost amb molt

potencial a la induastria
quimica, ja que degut a
la seva estructura similar
a la de I'1,6-diaminohexa
pot ser utilitzada com a

substitut per a la produccié
de poliamides i poliuretans.
Una de les aplicacions de
la cadaverina més extenses
a dia d’avui és precisament
el seu Gs com a precursor de
polimers, especialment del
nil6, mostrat a la Figura 2.
Amb una produccié anual
de diferents tipus de nil6 de
milions de tones, actualment
s’esta investigant una manera
més sostenible de produir
cadaverina que no impliqui
una gran generacié de dioxid
de carboni, que contribueix
a l'efecte hivernacle. Una
via prometedora sembla la
biosintesi per fermentacio
mitjangant els bacteris Coryne
bacterium  glutamicum i
Escherichia coli.'* Tot i que el
meétode encara no esta prou

desenvolupat per dur a terme
a escala industrial, els alts
resultats de puresa i rendiment
indiquen que es tractaria d’un
métode  mediambientalment
benigne.?

Per altre banda, en camps
com el de la inddstria
alimentaria s’esta utilitzant
com a indicador de la qualitat
d’innocuitat alimentaria.
Degut a la toxicitat de la
cadaverina dins el cos huma,
s’estan estudiant biosensors
que detecten la concentracié
a partir de métodes analitics
com cromatografia de liquids
en tandem amb espectroscopia
de masses, i a partir d’aquest
resultats es pot extreure el
grau de putrefaccié de certs
aliments com la tonyina, les
gambes i altres peixos.?

En camps com la medicina,
I'aparici6 de la cadaverina i
altres amines son claus per
poder determinar malalties de
tracte intestinal com la malaltia

de Chron o colitis ulcerativa.
Aix0 és degut a que la seva
aparicié i quantitat en sang
o fems pot influencien en la
inflamacié del tracte intestinal
i afectar-la  desenvolupant
diferentsmalalties.*

OLIMPICE

L'olimpicé va ser sintetitzat
amb el proposit de celebrar
els Jocs Olimpics de Londres
del’any 2012 degut al simil
de la seva estructura amb
els anells olimpics. David
Fox i AnishMistry van ser els
autors, en una col-laboracio
entre la Royal Society of
Chemistry, la Universitat de
Warwick i I'IBM Research a
Zurich, Suissa. Aquest Gltim
es va encarregar de capturar-
la en imatge a través de la
téecnica de microscopia de
forca atdbmica amb punta de
monoxid de carboni, obtenint
una fotografia amb maxima
resolucio.’

La seva sintesi comenca amb
acid 3-(piren-1’-il) propionic
com a material inicial. Aquest
acid passa al seu clorur d’acil
derivat en afegir SOCI,.
A través d’'una reaccié de
Friedel-Crafts es duu a terme el
tancament de I"anell resultant
en una cetona, gracies a la
presencia d’un acid de Lewis,
AICI,, i diclorometa. Aquesta
cetona és reduida per I’hidrur
d’alumini i liti a un alcohol.
Finalment, aquest alcohol
secundari és deshidratat per
I’addicié d’un acid per obtenir
I"olimpice (8).°

NPQ 504 e segon trimestre 2024
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Figura 3: Estructura de |'olimpice.

El que havia de ser una
molécula senzillament
iconica aviat va resultar tenir
propietats molt interessants
en el camp de l'Optica. Té
aplicacions com a cel-lula
solar organica i en el camp de
I’electronica com a transistors
d’efecte de camp organic.®
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LA QUIMICA
EN ELS MEDICAMENTS
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INTRODUCCIO

El concurs “Quina mole-
cula soc? ”, que es convoca
a la Facultat de Quimica de
la Universitat Rovira i Virgili,
amb el patrocini del Col-legi
Oficial de Quimics de Catalu-
nya, és un concurs on hi par-
ticipen equips d’entre quatre
i cinc estudiants de qualsevol
ensenyament, i que es presen-
ten sota un pseudonim. L'ob-

NPQ 504 e segon trimestre 2024

jectiu és endevinar una série
de molécules incognita, una
cada tres setmanes aproxima-
dament a partir de pistes que
es van publicant a la web de
la facultat.

En aquesta segona edicio,
ens vam presentar sota el nom
“els furans”, ja que és una mo-
lecula ciclica de cinc mem-
bres representant a cadascun
de nosaltres com a equip,

(kf}h

compost pels autors d’aquest
article. En aquest article des-
tacarem dues molecules d’Us
farmacologic que han apare-
gut en el concurs: el cisplati i
I'alprazolam.

Els medicaments han estat
utilitzats al llarg de la nostra
historia, tant és aixi que el
seu nombre ha evolucionat
de forma exponencial fins als
nostres temps. En un principi
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s’'usaven medicaments deri-
vats de productes naturals com
ara plantes aromatiques o olis
essencials. Un clar exemple
podria ser |"Gs de la planta de
I’Aloe vera a I’antiga Roma o
els unglients ampliament uti-
litzats a les edats antiga i mit-
jana.

A mesura que avancem en
la historia, la ciéncia es va

desenvolupant, comencen
a sorgir cientifics que
descobreixen i  sintetitzen
noves molecules com a
principis actius de nous
medicaments. El fet de poder
sintetitzar noves molecules

fa que es pugui aconseguir
reproduir molécules naturals
que tenen un cost elevat
d’extraccio, i aixi es permeten
subministrar a un preu menor
a la societat sense malmetre
tant el medi ambient.

Amb aquests descobriments
s’han anat formant grans
empreses | entitats que
promouen |'Gs regulat d’una
amplia varietat de farmacs
arreu del mén, on el seu
proposit és combatre malalties
i millorar la qualitat de vida
dels seus consumidors.

En aquest article
destacarem dues molecules
d’Gs farmacologic que han
aparegut en el concurs
“Quina molecula soc?” de la
Universitat Rovira i Virgili: el
cisplati i I'alprazolam.

CISPLATI

El cisplati va ser descobert
al 1845 pel quimic italia

10

Michele Peyrone, i va ser
conegut durant molt temps
com a sal de Peyrone. No va
ser, pero, fins al 1965 que es va
descobrir el seu Gs medicinal,
quan Barnett Rosenberg va
demostrar que el compost
inhibia ~ completament la
divisio cel-lular de la bacteria
Escherichia coli. Arrel d’aquest
descobriment, i més tard en
comprovar-se la seva efectivitat
en la regressio de sarcomes en
rates, el medicament va ser
rapidament desenvolupat i
aprovat el 1979 als Estats Units
d’America per al seu Us pel
tractament de diversos tipus de
cancer, entreels ques’inclouen
sarcomes, alguns carcinomes
(cancer de pulmé i d’ovari),
limfomes i tumors de cel-lules
germinals. Des d’aleshores, el
cisplati ha elevat drasticament
la taxa de supervivencia de
les persones que pateixen
de cancer testicular' i de
medul-loblastoma infantil fins
al 85%?, i segueix sent objecte
d’investigacié per a millorar
I'eficacia mitjancant I'Gs de
nanomaterials?.

Estructura Molecular*

El cisplati és un complex
de coordinacié amb estructura
quadrada plana, en el qual
I'atom central és un catio
metal-lic que esta envoltat
de lligands. En aquest cas
tenim clorurs i amoniac com
a lligands que s’encarreguen
d’aportar estabilitat al plati (1)
aportant densitat electronica
mitjangant enllagos sigma.

indica la
lligands

El prefix cis-
conformacié dels

CI ///I, \\\\N H3
., W

Pt
o \NH3

Figura 1: Estructura del Cisplati.

al voltant del metall, fent
referéncia a I'isomer cis, en el
qual els dos lligands del mateix
tipus estan situats en posicio
adjacent.

La seva férmula abreujada
és cis-[Pt(NH,),CL] i el seu
nom sistematic en anglés és cis-
diamminedichloridoplatinum

().

La seva importancia com a
medicament es deu a la seva
configuracié, de manera que
es coneix que el seu isomer
trans no presenta accié
farmacologica significativa.

Sintesi

Perobtenirelcisplatis’empra
un metode descrit I'any 1970
per S.C. Dhara.® Es parteix de
la sal de tetraclorplatinat (II)
de potassi que és transformada
en tetraiodoplatinat (Il) de
potassi, mitjangant iodur de
potassi, amb que s’assegura la
configuraci6 cis del producte
final al afegir-hi amoniac per
substituir dos iodurs. Aixo es
degut a un elevat efectetrans
dels iodurs vers els clorurs.
Finalment s’eliminen els iodurs
restants amb nitrat de plata i
s’hi afegeix clorur de potassi
en excés obtenint aixi cisplati

pur.

NPQ 504 e segon trimestre 2024
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cancer de testicles o d’ovaris

Cl Cl | I I NH;
K el 1K K o’ 2 NH, o/
2 2 —_— ‘
VRN N
cl cl |/ \| |/ NH4
2 AgNO;
(ol NHg OH, MHg
N_/ KCl excés N/
Pt - Pt (NO3),
VAN /N
CI ‘NHS OHE NHE
Figura 2: Sintesi del cisplati a partir de S.C. Dhara.® Nota: Els subproductes no han estat representats.
Farmacologia®® ; 2+ |
|
El cisplati s’utilitza sol o e - ' o - ; e
en combinacié amb altres S e i L) PR T \p./
medicaments per tractar el N el : HaN H,0 H3N
I

que no hagi millorat, o que
hagi empitjorat després del
tractament amb altres farmacs
o radioterapia. La seva
principal accié consisteix en
aturar o alentir el creixement
de les cel-lules cancerigenes.
La seva administracié és a
través d’'una solucié liquida
injectada per via intravenosa.

Un cop el cisplati entra dins
I’'organisme, els dos lIligands
de clor son substituits per
aigua en un procés anomenat
aquacio (la reaccié quimica
que implica la incorporacié
d’una o més moleécules d'aigua
amb o sense el desplagament
d’altres atoms o  grups
funcionals), d’aquesta manera
es pot adherir a les bases
nitrogenades de I"ADN. El
cisplati s’uneix preferentment

NPQ 504 e segon trimestre 2024

Figura 3: Adhesi6 del cisplati a les bases nitrogenades de I’/ADN.

al nitrogen nucleofilic (posicio
N’) de la guanina i I’adenina.
Tant el cis com el trans plati
produeixen entrecreuaments
en I'ADN  perd només
I"isomer cis produeix enllacos
entrecreuats amb  activitat
citotoxica significativa.

L'Gs de cisplati té respostes
diferents segons si el pacient
és un infant o un adult. En els
nens, el cisplati pot causar
problemes d’audicié greus i,
en alguns casos, la pérdua de
I"audicié pot ser permanent.
En els adults, poden océrrer
reaccions al-lergiques bastant
severes, que es manifesten

inicialment amb enrogiment
de la pell, aixi com inflamacio
a la cara, gola, llengua o
[lavis. Sovint, una de cada
deu persones experimenta
alteracionsenlamedul-laossia,
incloent-hi una disminucié de
plaquetes (trombocitopenia),
una disminucié dels globuls
blancs (leucopénia) i/o una

disminucié del nombre de
globuls  vermells  (anémia).
També pot haver-hi una

disminucié en els nivells de
sodi a la sang (hiponatremia).

11
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ALPRAZOLAM

L'alprazolamés una molecu-
la relativament moderna, sinte-
titzada per primer cop a Alema-
nya a finals dels anys seixanta
per ). B. Hester com a resultat
del gran desenvolupament de
la investigacié en tractaments
psiquiatrics’. Després de nom-
broses proves es va demostrar
que el medicament derivat,
Xanax, suposava una millora
important en qualitat i toxicitat
respecte d’altres antidepressius
contemporanis. D’aquesta ma-
nera els laboratoris Upjhon,
actualment part del grup Pfizer,
van aconseguir la patent |’any
19718 i, finalment va ser apro-
vat per a Us medic I'any 1981.°
Actualment segueix sent un
dels farmacs més prescrits als
EUA.710

Estructura Molecular'''?

L'alprazolam és un dels
molts tipus de benzodiazepines
que existeixen. Esta format per
I’anell 1,4-diazepina fusionat
amb un benze clor-substituit
a la posicio R,, conté un anell
triazol ales posicionsR iR, iun
fenil a la posicié R, de la seva
estructura basica. D’aquesta
manera compren una estructu-
ra amb quatre anells.

El seu nom sistematic segons
la IUPAC en angles és 8-chloro-
1-methyl-6-phenyl-4H-[1,2,4]
triazolo[4,3-a][1,4]benzodiaze-
pine i la seva férmula abreuja-
daés C H, CIN,.

Farmacologia™'*'°

L'alprazolam s’utilitza per
tractar trastorns d’ansietat, de
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Figura 4: Estructura de I’alprazolam.

panic, depressi6 o, de vega-
des, inclis per l'agorafobia,
que és la por als espais tan-
cats. La seva accio consisteix
en reduir I"excitacié anormal
del cervell.

Fs un medicament comuna-
ment administrat per via oral
en forma de tauletes d’allibe-
raci6 prolongada o en solucié
liquida concentrada. Aquestes
tauletes s’absorbeixen facil-
ment i el seu temps de maxi-
ma concentracié és de 1,5 a
2 hores. Aquest temps es pot
veure afectat si ens alimentem
amb un menijar ric en greix, ja
que pot provocar un augment
del temps de maxima concen-
tracio de I’alprazolam de fins a
1,5 hores.

Un cop lalprazolam ha
entrat dins I'organisme, la seva
funcié principal és deprimir
el sistema nerviés central.
S’uneix al receptor ionotropic
GABA,, que és el responsable
de controlar els efectes de
I'acid ~ gamma-aminobutiric
al cervell sobre el sistema
activador reticular ascendent
bloquejant aixi les excitacions
corticals i limbiques. La seva

YN\N
/

via principal d’excreci6 és a
través de l'orina un cop han
passat 11,2 hores als adults
sans.

Sembla un medicament
qualsevol, perd forma part del
grup de medicaments conside-
rats abusius. A conseqliencia
del seu Us, podem trobar efec-
tes secundaris que apareixen a
les primeres setmanes de con-
sum que solen ser: somnolen-
cia, sensaci6 d’esvaiment,
nausees, |’entrada en un estat
de depressi6, marejos i mals de
cap. Més endavant, es comen-
cen a notar simptomes en el
sistema respiratori, com signes
de reaccions al-lergiques, difi-
cultats per respirar, inflor a la
cara i llavis. Rarament, una de
cada 10 persones, pateix al-lu-
cinacions, perdua de memoria
i, entre d'altres, I"aparici6 de
certes manies.

CONCLUSIO

Una vegada redactades les
caracteristiques principals dels
dos compostos proposatsen
el concurs “Quina Molécula
Soc?”, organitzat per la Facultat
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de Quimica de la Universitat
Rovira i Virgili i patrocinat pel
Col-legi Oficial de Quimics de
Catalunya, podem concloure
que:

e El cisplati és un complex

de coordinacié amb es-
tructura quadrada plana,
conegut anteriorment com
a Sal de Peyrone. Gracies
a I’aportaci6 de Rosenberg,
el compost inhibeix com-
pletament la divisié cel-lu-
lar, en especial la de les
cel-lules cancerigenes, fet
que dona lloc a la seva uti-
litat com a medicament per
tractar el cancer, permetent
incrementar la taxa de su-
pervivencia d’alguns tipus
de cancer fins al 85%. La
seva importancia és deguda
a la seva configuraci6, que
dins del’organisme fa que
un dels seus lligands de clor
sigui substituit per aigua i
s'insereixi en una posicio
basica de ’/ADN.

La benzodiazepina alpra-
zolam, és utilitzada com a
tractament per a trastorns
d’ansietat, panic i depres-
si6, on actua via la depressio
del sistema nervios central,
contrariant les excitacions
anormals corticals. Es un
medicament que pertany al
grup de medicaments abu-
sius d’administraci6 oral en
comprimits o en solucio6 li-
quida concentrada, amb la
seva via d’excreci6 a través
de la orina en un periode
de 11,2 hores en adults.
No obstant, segueix sent un
dels farmacs més prescrits
dels EUA.
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This last academic vyear,
the Faculty of Chemistryat the
URV and the Col-legi Oficial
de Quimics de Catalunya
organized the guessing game
contest “Quina  molecula
soc?”. The best three teams
were awarded with the
opportunity to write an
article about the molecules
appearingin  the  contest.
Therefore, our team (named
“Moleculinha traviesa” after

NPQ 504 e segon trimestre 2024

“prolific” brainstorming),
decided to describe the
main facts and curiosities

about leptin and thymol. The
motivation for this choice lies
in the very different historical
perspectives of these two
molecules. ~ While leptin
was discovered 20 vyears
ago, thymol uses (although
unconscious) go back to the
very first civilizations.

LEPTIN

A Key Player in Obesity and
Metabolic Regulation

Leptin is a 16-kDa peptidic
hormone that was discovered
in 1994 and positioned itself
as a possible solution towards
obesity due to its links with
energy homeostasis." It is
mainly produced in the white
adipose tissue (WAT) and
secreted directly into the
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Figure 1. Structure of Leptin, generated with w:UCSF Chimera. By I, Vossman,
CC BY-SA 3.0, https://commons.wikimedia.org/w/index.php?curid=2358502

bloodstream.  Consequently,
the circulating levels of leptin
offer valuable insights into
both the overall condition
and quantity of WAT. Still, low
concentrations of leptin have
also been detected in brown
adipose tissue (BAT), bone
marrow, and brain, among
others.?

Physicochemical Properties
of Leptin

Leptin is a hormone
composed of 167 amino acids
with a molecular weight of
2004.3 g/mol,* notable for
its intricate structure that
incorporates a 21-amino acid
secretory signal sequence.
This sequence is of particular
importance, as once it
undergoes cleavage during
the hormone’s processing,
leptin  transitions into its
active, functional state.
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Leptin circulates in the
bloodstream at concentrations
ranging from 5 to 15 ng/mL
in lean individuals, subject
to modulation by factors like
overfeeding, which increases
leptin levels, or fasting, which
decreases them.* Structurally,
leptin is characterized by four
antiparallel alpha helices,
with a vital disulfide bond
between cysteines 96 and
146, essential for its biological
activity. Hydrophobic
residues within its structure
enhance receptor binding
and  promote  molecular
aggregation, contributing to
its functionality.’

Leptin’s Role in Energy
Regulation

Leptin is hailed as the “sa-
tiety hormone” for its pivotal
role in regulating energy ex-
penditure. It interacts with re-

ceptors in the hypothalamus,
orchestrating a wide range of
responses that impact body
weight and fat deposition.
Specifically, leptin activates
pro-opiomelanocortin (POMC)
and cocaine- and amphetami-
ne-regulated transcript (CART)
neurons within the hypotha-
lamus, triggering a cascade of
events leading to reduced food
intake, increased satiety, and
elevated energy expenditure.
This feedback loop undersco-
res the importance of leptin in
energy balance.® However, in
obesity, high leptin levels often
fail to maintain energy balance
due to a phenomenon known
as leptin resistance. The me-
chanisms behind this resistan-
ce remain a subject of ongoing
research.”

Leptin and Obesity: The
Inflammation Loop

Obesity is closely linked to
heightened leptin levels, often
accompanied by an increa-
sed presence of macrophages
in WAT. Leptin is considered
a proinflammatory adipoki-
ne, promoting macrophage
recruitment and subsequent
secretion of inflammatory
cytokines like IL-6, I1L-12, and
TNF-a.% This inflammatory
environment establishes a fee-
dback loop, contributing to the
perpetuation of obesity-related
inflammation and metabolic
disturbances, including the
heightened risk of type-2 dia-
betes.'?

NPQ 504 e segon trimestre 2024
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Understanding Leptin’s
Mechanism of Action

Leptin exerts its effects by
binding to Leptin receptor
LEP-R, a member of the type
| cytokine receptor family,
initiating a signaling casca-
de through the Janus kinase
(JAK) family of tyrosine kina-
ses. JAK2 autophosphoryla-
tion and phosphorylation of
LEP-R’s intracellular domain
tyrosine residues facilitate the
binding of signal transducer
and activator of transcription
(STAT) proteins, which trans-
locate to the nucleus, acting
as transcription factors.>* Ne-
gative modulators of the lep-
tin signaling pathway, such as
cytokine signaling 3 (SOCS3)
and tyrosine phosphatase 1B
(PTP1B), can suppress leptin’s
effects. PTP1B, in particular,
inhibits JAK2 phosphorylation,
hindering the downstream sig-
naling cascade.?

Additionally, leptin  can
activate other pathways, in-
cluding phosphoinositide
3-kinase (PI3K) and mito-
gen-activated protein kinases/
extracellular signal-regulated
kinase (MAPK/ERK), contribu-
ting to its anorexigenic effects
and regulation of energy ba-
lance.

Therapeutic Potential of
Leptin in Obesity
Leptin-based therapies, in-
cluding recombinant human
leptin analogs like metrelep-
tin, have shown promise in
addressing obesity."" Clinical
trials have reported significant
weight loss in obese indivi-
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duals. However, challenges
arise as some subjects develop
anti-metreleptin  antibodies,
complicating treatment.'?"3

In cases of leptin resistan-
ce, researchers are exploring
leptin sensitizer compounds.
These can enhance leptin’s
effects or restore endogenous
leptin signaling. Two catego-
ries exist: those amplifying
anorectic effects and those
inducing weight loss.

Natural compounds, such
as celastrol and withaferin A,
are emerging as leptin sensi-
tizers, showing impressive re-
ductions in body weight and
leptin levels in animal mo-
dels.'*1°

In conclusion, leptin’s dis-
covery in 1994 marked a
significant milestone in our
understanding of obesity and
energy regulation. While cha-
llenges remain, ongoing re-
search into leptin’s mechanis-
ms and therapeutic potential
holds promise for the develo-
pment of more effective treat-
ments for obesity and related
metabolic disorders.

THYMOL

Introduction

Thymol is a compound
foundnaturallyinplantssuchas
Thymus genus (thyme), among
others. From a structural point
of view, thymol belongs to
the class of terpenoids, based
on the isoprene unit (C.H,).
Terpenoids are secondary
metabolites of plants that
play an important role in

photosynthesis, plant growth,
development, defense, and
interactions, among others.
They are divided in five
subfamilies, thymol belonging
to the monoterpenoids one, as
well as limonene.'”'®

Historical Context

In Mediterranean culture,
Thymus vulgaris is the main
source of thymol. Thyme is a
perennial shrub with aromatic
leaves.  Some  traditional
Greek and Roman remedies
where thyme was used were
associated to heal pulmonary
diseases or nasal congestion.
Moreover, thyme oils were
known for their balsamic
attributes, as it was used in
Ancient Egypt to preserve
mummies. Focusing on the
modern days, thymol was first
extracted by Caspar Neumann
in 1719 and Alexandre
Lallemand obtained it in its
pure form in 1853.

Physico-Chemical properties
and synthesis

Thymol, or 2-isopropyl-5-
methylphenol (C, H,,0,), is
a phenolic compound whose
mass is 150.22 g/mol, its
density 0.9699 g/mL at 25 °C,
and its boiling point 232.5
°C. Due to its aromatic and
non-polar structure, thymol
is  primarily  hydrophobic
and easily soluble in organic
solvents. When isolated at
room temperature, it is a
colorless  crystalline  solid
with a spicy and herbaceous
odor.?'
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Figure 2: Structure of thymol.

In plants, terpenoids are
synthesized at the glandular
trichomes by the mevalonic
acid pathway at the cytosol,
or the methylerythritol
phosphate pathway in the
plastids. Parameters like the
environmental conditions or
cell type determine which
pathway is used. Later, it is
stored in the secretory cells
or certain compartments.
Moreover, thymol, like
some other terpenoids, is a
componentoftheessential oils,
concentrated  hydrophobic
liquids containing volatile
chemical compounds from
plants, the essence of the
plant’s fragrance.'®

General applications and
properties

Thymol, as it has been por-
trayed in its historical con-
text, has been used to treat
several different human affec-
tions. Some of its most nota-
ble applications are its use
for treating respiratory tract
diseases due to its expecto-
rant, antimucolytic?* and an-
tispasmodic?* properties or its
use as an antibiotic*® and a
fungicide?® because of its an-

18

timicrobial properties. Also, it
could be used as a natural ad-
ditive in the food industry due
to its antioxidant properties?.
In addition, thymol can have
a significant effect in dealing
with cardiovascular diseases
because it has an antihyper-
tensive capacity and the abi-
lity to prevent the oxidation
of cholesterol?’. Furthermore,
it could be used for the treat-
ment of Alzheimer due to its
neuroprotective  properties®.
Finally, thymol shows great
potential for its application in
cancer treatment because it
has anticarcinogenic proper-
ties?.

Throughout this article, a
lot of good properties have

€ Secotven |

La Forca de I'Experiéncia

been highlighted for thymol,
but there are also some
apparent negative insights.
Some studies have suggested
that thymol may cause allergic
reactions such as dermatitis*.
However, other studies deny
its supposed toxic effects, so
it is a subject which needs
further investigation.*'

After all the research,
thymol can be considered a
very useful molecule due to
many properties related to
health and wellness, which
by a wide margin outweigh
its supposed toxic effects that
most recent studies point to as
null or rather insignificant.
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A Pidiscat

Material cientific i de laboratori

Oferim una amplia gamma de productes per
als laboratoris en un extens ventall d'arees:
Microscopia, Biologia, Fisica, Quimica,
Microbiologia, Seguretat o Proteccié i
higiene.

Compromesos amb l'educacio cientifica des
de 1998.
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LA FACULTAT DE QUIMICA DE LA
UNIVERSITAT ROVIRA 1 VIRGILI ORGANITZA
EL CONCURS “QUINA MOLECULA SOC?” AMB

EL PATROCINI DEL COL-LEGI OFICIAL DE
QUIMICS DE CATALUNYA

Hi poden participar estudiants matriculats als graus i masters del centre

XAVIER LOPEZ, MARIBEL MATHEU, NURIA Ruiz,
JoaN J. CArvaJAL, XIMENA TERRA

Membres de I’'Equip Deganal
Facultat de Quimica

Universitat Rovira i Virgili
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Una iniciativa ladica que
va sorgir fa dos anys entre els
membres de |'equip deganal
de la Facultat de Quimica de
la Universitat Rovira i Virgili
(URV), per a commemorar
els 50 anys dels estudis de
Quimica a Tarragona, es va
convertiren el concurs “Quina
molecula  soc?”.  Aquest
compta, des del curs 2022-
2023,amb el patrocini del
Col-legi Oficial de Quimics
de Catalunya (COQC) i esta
obert a tota la comunitat
d’estudiants matriculats en
graus i masters de la Facultat.
El concurs promou la cerca
i analisi d’informacié, el
treball en equip, el pensament
critic,aixi ~ comuna  visio
transversal dels coneixements
en Quimica i Bioquimica.

Els/Les  estudiants que
participen al concurs ho fan
com a part d'un equip de
quatre o cinc membres,format
lliurement.  Els  membres
d’'un mateix equip han de
pertanyer, com a minim, a
dues promocions diferents
(p. ex., haver comencat
estudis 2019-20 i 2021-22) i,
a més,cada equip pot reunir
estudiants  d’ensenyaments
diferents.

En el concurs es planteja
endevinar cinc molécules in-
cognita, una cada tres setma-
nes aproximadament, a partir
de la informacié lliurada en
forma de cinc pistes que es
van publicant cada pocs dies
al web de la Facultat de Qui-
mica. Les pistes son tant de
caire historic, com estructu-
ral, espectroscopic, referents

22

als descobridors, propietats
fisiques o quimiques, aplica-
cions o als efectes que tenen
sobre |'organisme. Les dues
primeres pistes son de caire
molt general, amb la intencié
que els equips participants no
trobin la solucié de manera
molt immediata, afavorint aixi
la discussi6 sobre la informa-
ci6 donada entre els mem-
bres del grup. Les indicacions
aportades es van concretant
a les segiients pistes, de ma-
nera que la darrera d’elles ja
condueix inequivocament a
la molecula incognita.

Els equips participants
han de posar de manifest els
coneixements en Quimica,
aixi com recérrer a la lliure
consulta d’informaci6  per
tots els medis que considerin
oportuns. Per a cada molecula
en joc, cada equip ha d’enviar
la seva resposta privadament

als organitzadors del concurs,
tan aviat com la sapiga, dintre
de les dates publicades. La
puntuacié atorgada a cada
equip i per a cadascuna de
les cinc molecules en joc
dependra de quantes pistes
hagin necessitat per a donar
la resposta correcta en cada
cas. Al final del concurs es fa
un recompte de punts i, en
cas d’empat es proposa una
nova molecula desconeguda
en la que només participaran

els grups empatats en
un acte presencial. En
acabar el desempat, s’obté
la classificacio final i es

procedeix al  lliurament
de premis. Els tres primers
classificats al concurs reben
un premi economic gentilesa
del COQC i redacten un
article cientific-divulgatiu
sobre les moleécules en les
que s’ha basat el concurs,
per ser publicat a la revista

~ o~ 7

LASSIFICACIO FINAL

Els alumnes de I"equip Moleculinha traviesa, guanyadors de la 2a edici6 del
concurs “Quina molecula soc?”, recollint el premi de mans del dega del
Col-legi Oficial de Quimics de Catalunya, el Dr. Josep M. Fernandez Novell.
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NPQ, Revista per a quimics,
publicaci6 del COQC.

En la 2a edicié del concurs,
que va tenir lloc entre gener
i maig de 2023, hi van
participar 35 estudiants de la
Facultat de Quimica repartits
en vuit equips, mentre que en
I"edici6 2022 hi van concursar
cinc equips. Donat l'interes
creixent que esta despertant
aquest concurs, se li vol donar
continuitat, esperant que en
un futur proper esdevingui
un dels segells d’identitat de
la Facultat de Quimica de la
URV.

Algunes de les moleécules
que han sigut objecte del
concurs durant les dues
edicions del mateix son: acid
ascorbic, vanil-lina, quinina,
alprazolam, cis-plati i timol.

A continuacio us proposem
que jugueu a endevinar una
de les molecules protagonistes
d’aquest concurs, en concret
la 2a en l'edicié del 2022. Us
donem les cinc pistes que vam
proporcionar als participants,
les dates de publicacié, i al
final us donem la solucié, de
la mateixa manera en qué va
apareixer publicada a la nostra
web.

Molecula 2, edicio 2022
PISTES

Pista 1.
Publicada el 31/1/2022

Es una molécula organica
amb un Unic tipus d’heteroa-
tom.
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Pista 2.
Publicada el 3/2/2022

Es una substancia amb propietats molt destacables: altament
higroscopica, liquida a temperatura ambient perdo amb elevada
viscositat. Punt d’ebullicié superior als 250°C.

Pista 3
Publicada el 7/2/2022

L'espectre d’IR és:

INFRARED SPECTRUM

1f T

‘ | \
0.6+ A l ‘

Iransmitance

0.2

1 1 1 i
3000 2000 1000
Wavenumber (cm-1)

Font: Spectral Database for Organic Compounds (SDBS)

Pista 4.
Publicada I’11/2/2022

La seva formula és C H, , X i I'espectre de RMN C és:

I T I T T T I T T T | T | T I T I T I
200 180 180 140 120 100 80 &0 40 20 0
COS-10-253 o

Font: Spectral Database for Organic Compounds (SDBS)
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Pista 5.
Publicada el 15/2/2022

Per les seves propietats
conservants, humectants i
solvents, a més sent incolor
(transparent) i lleugerament
dolc, es fa servir com a additiu
en aliments processats, i
massivament en cosmetica,
especialment en  cremes
hidratants.

SOLUCIO i EXPLICACIONS.
Publicat el18/2/2022

GLICEROL, GLICERINA

Pista 1. Es una molécula
organica amb un unic tipus
d’heteroatom.

La molecula de glicerol
conté un anic  tipus
d’heteroatom (atom diferent de
carboni i hidrogen), I'oxigen.

Pista 2. Es una substancia amb
propietats molt destacables:
altament higroscopica, liquida
a temperatura ambient pero
amb elevada viscositat. Punt
d’ebullici6 superior als 250°C.

El glicerol és un liquid
viscos, incolor i inodor que

Ho/\K\OH

OH

Estructura del glicerol
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s'utilitza ~ ampliament  en
formules farmaceutiques. Té
una densitat de 1,26 g/cm’.
Els tres grups hidroxil que
conté son els responsables
de la seva solubilitat en
I'aigua  (formacié enllacos
d’hidrogen) i de la seva natura
higroscopica. El seu punt de
fusio és de 290°C. Aquest
alcohol es produeix a partir
de la hidrolisi de triglicerids,
o com a subproducte durant
la fabricaci6 de sab6 o
biodiesel. El glicerol obtingut
industrialment rep el nom de
glicerina.

Pista 3. L'espectre d’IR és:

1

Iransmitance

3200-3650 cm™ banda ampla
(banda de tensié vOH, és una
banda ampla per la formaci6
d’enllagos d’hidrogen)

2800-3000 cm™® (bandes de
tensio vC-H de carbonis amb
hibridacié sp?)

1400 cm™ (banda de flexio en
el pla cOH)

1200 cm™ (banda de tensid
vC-O)

700 cm™ (banda de flexio fora
del pla cOH)

Pista 4. La seva formula és

I”
CnH(2n+2)Xg i 'espectre de
RMN 13C és:
200 18'0 16'0 1;0 12'0 10'0 SIO 6{) 4'0 2'0 é
c0s-10-238 pm

La férmula del glicerol és
C,H,0,.

Espectre RMN C:

e 62.5 ppm (2 C). Senyal

corresponent als C del
CH,OH.

e 73.1 ppm (1 C). Senyal
corresponent al C del
CHOH.

Aspecte del glicerol en estat liquid, a
temperatura ambient.
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Pista 5. Per les seves
propietats conservants,
humectants i solvents, a més
sent incolor (transparent) i
lleugerament dolc, es fa servir
com a additiu en aliments
processats, i massivament en
cosmetica, especialment en
cremes hidratants.

El glicerol té una amplia
gamma d’usos a la industria
alimentaria. A causa de la
seva dolcor, pot ser utilitzat
com a edulcorant en begudes.
Presenta un poder edulcorant
del 60% en relacié al de la
sacarosa. A més, pot actuar
com un humectant, és a dir,
una substancia que absorbeix
i reté la humitat dels voltants.
Aixo li dona gran utilitat
quan es fa servir en productes
fornejats, ja que contribueix
a mantenir-los frescos. De
la mateixa manera, també
s'empra en la fabricacié de
gel i de dolcos, per evitar la
cristal-litzaci6 de sucre. En els
colorants alimentaris pot servir
com a solvent. Quan s’afegeix
als aliments, se’l denomina
amb el nimero E422.

et s gy
Loy o3
Flatvs *Yy g
LR W
[ ld kdad l'iﬁ,\‘i. |
anprvaa. gy, Bl

4 e
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Les propietats esmentades
també fan que el glicerol sigui
atil en productes farmaceutics
i cosmetics. Per exemple,
en dentifrics, productes per
a la pell, escumes d’afaitar
i col-lutoris bucals. Sovint
s’hi afegeix com un agent
suavitzant i també com un
humectant per evitar la perdua
d’hidratacié en productes.
Com a agent edulcorant, de
vegades s’afegeix a productes

farmaceutics i també s'utilitza
per a recobriment de pastilles.

L'ds més antic que es
dona al glicerol és el d’agent
anticongelant. A causa de la
presencia de grups hidroxils,
el glicerol pot formar enllacos
d’hidrogen entre molecules
d’aigua, amb una composicié
que conté un alt percentatge de
glicerol, el punt de congelaci6
de la qual és de —38°C.

Hi ha molts altres usos del
glicerol ja que és un quimic
molt important amb una
amplia gamma d’aplicacions a
causa de les seves propietats.
Un darrer exemple, la
cel-lofana  utilitzada  en
envasos d’aliments i venut en
rotlles per cobrir els aliments,
principalment de cel-lulosa,
també té glicerina afegida per
augmentar la seva plasticitat,
és a dir, per assegurar que la
pel-licula sigui elastica i per
evitar que es trenqui amb
facilitat.

Usos quotidians del glicerol
com a part de productes
cosmetics, medicaments i
vernissos o pintures.

Serveis editorials, especialitzats en
treballs académics i tesis doctorals:

Magquetacio - Correccio - Impressio

www.kit-book.net
KIT_BQQ,K/ kit@kit-book.net
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1a MINI OLIMPIADA
DE QUIMICA DE CATALUNYA

AUTORS:

ANNA GRANCELLI
INS. Damia Campeny i vocal COQC

ANNA Pous

Escola Freta Matar6

MErck TALLO
Escola IPSI i vocal COQC

Joser M?® FERNANDEZ
Universitat de Barcelona i dega del Col-legi

GALQ ;

GRUPD DE ASOCIACIONES DE QUIMCA

I MINIOLIMPIADA DE QUIMICA DE CATALUNYA
Facultad de Quimica UB - 30/05/2024

UNIVERSITATDE
BARCELONA

El passat dijous 30 de
maig va tenir lloc la Ta
MINIOLIMPIADA QUIMICA
DE CATALUNYA organitzada
pel Col-legi Oficial de Quimics

de Catalunya (ICOQC) i
I’Associacié de Quimics de
Catalunya (AQC), amb la

col-laboracié del “Grupo de
Asociaciones de Quimica
(GAQ)” i de la Facultat de
Quimica de la Universitat de
Barcelona (UB). Aquesta nova
activitat es desenvolupa a les

26

aules de la propia Facultat
entre ['alumnat de 3r de I'ESO.

Els objectius d’aquesta
Mini Olimpiada sén:
® Promoure i estimular

I'interés dels alumnes per
la Quimica

e Establir una millor relacio
entre |’ensenyament de
la Quimica a nivell no
universitari i universitari

* Motivar el professorat de
quimica de secundaria en

el desenvolupament d’una
metodologia més propera
a la vida real

El temari de la prova fou
sobre la Quimica de 3r de la
ESO

A les 15:30h del dia 30 de
maig, davant l'aula 105 de la
Facultatde QuimicadelaUB, es
varen presentar els participants
d’aquesta | Mini Olimpiada
de Quimica de Catalunya
davant de l'aula. Gracies a
la  magnifica organitzaci6 i

NPQ 504 e segon trimestre 2024



col-laboracions

les facilitats donades per la
Facultat la prova va comencar
amb puntualitat a les 16h.

Aqui teniu dues imatges
dels inicis de la prova amb una
participacié de 138 estudiants
de 3rde I’'ESO de 12 centres de
secundaria, publics i privats,
de Barcelona i Tarragona.
Es varen enfrontar a un
questionari de vint preguntes
amb multi resposta, només
amb una de certa. També van
desenvolupar un tema.

A les 17h va finalitzar la
provaielsparticipantsvantenir
5-10 min. d’esbarjo mentre
les correctores marxaven a
fer la seva feina. En tornar a
laula, tothom, estudiants i
centres participants van rebre
els diplomes acreditatius de

NPQ 504 e segon trimestre 2024

[lur participacié i els regals
proporcionats pel COQC i per
I"Editorial Santillana. Moment
que s’aprofita per fer les fotos
de familia de cada centre amb
el seu grup de participants.

2 grups d’estudiants amb el seu
professorat

Entrega del diploma acreditatiu de
participacion d’un centre al seu
professorat

A les 18h, amb la lectura
dels resultats proporcionats pel
jurat corrector, es va procedir
a l'entrega dels premis als
estudiants guanyadors. Va fer

I’entrega d’aquests premis la
Dra. Maria Serret, degana de la
Facultat de Quimica de la UB.
Aqui teniu les fotos d’aquells
moments.

Finalment, després s’entre-
garen els premis als 3 centres
guanyadors, també la Dra.
Serret amb ajuda de la Dra.
Carme Gonzalez, vice dega-
na de la Facultat varen fer dita
entrega.

Els 3 centres guanyadors reben el
diploma i els regals.
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Des del COQC volem
donar les gracies a les Dres.
Serret i Gonzalez, degana i
vice degana de la Facultat de
Quimica de la UB, per la seva
implicacié en aquesta | Mini
Olimpiada de Quimica de
Catalunya.

recau sobre tothom que hi
ha participat, COQC, UB,
Centres publics i privats de
I'ESO, professorat d’aquest
nivell educatiu i, sobretot,
els nois i noies participants,
gracies a totes elles i ells.

Intentarem arribar a més
llocs de Catalunya perque,
realment, sigui una activitat per
posar en context la quimica en
el curs que aquesta ciéncia és
obligatoria en el nostre sistema
educatiu.

Aquest eéxit ens dona
L'exit d’aquesta activitat ~ anims per enfrontar la Il
innovadora, a casa nostra, Mini Olimpiada del 2025.
TREBALLS DELCURS 2023-2024
ESO als millors Treballs de Sintesi.
Batxillerat als millors Treballs de Recerca.
FP Cicle mitja i superior als millors projectes.
Universitat
=
LAy &HM
z : R j ]
4 T3,
- .fl‘-_i o=
Informacié: jmfernandeznovell@ub.edu
uimics@quimics.cat
28
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ROYAL SOCIETY OF
CHEMISTRY

4 ROYAL SOCIETY
-~ OF CHEMISTRY

El passat 3 de maig varem
rebre el correu que ens
indicava que erem “Affiliate
member” de la Royal Society
of Chemistry.

More information on The
Royal Society of Chemistry
can be found on our website:
quimics@

WWW.rsc.org o
quimics.cat
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NOTICIES

ACTIVITATS AMB
PRESENCIA DEL COQC

Es presenten algunes de
les activitats d’aquest segon
trimestre en les que el nostre
Col-legi i/o Associacié han
estat convidades i hi han
participat. Estan ordenades
pel dia de l'activitat i en totes
s’ha posat el web en el que es
pot trobar tota la informacio.

9 p’aBriL AL PRBB

11é Congrés de Ciencia. El
mar és vida

https://projectes.xtec.cat/barcelona-
apren-ciencia/congres-de-ciencia/

El COQC i I'AQC s’involu-
cren en fer experiments pels
més petits, s’ha anat als cen-
tres a explicar que és la cien-
cia i la quimica i s’els acom-
pana en aquestes magnifiques
presentacions.

AUTORS:
EQuIP EDITORIAL

16 D’ABRIL DE 2024 A CAMBRILS

14a Jornada Tecnica de
I’ASAC

https://www.asac.es/jornadatecnica/

El COQC va estar convidat
a aquesta Jornada “Desafiant
la sequera: resiliencia, trans-
formacid i recursos”.

Es d’agrair que ja pensin
en els quimics i quimiques a
I"hora de cercar solucions pel
problema de |'aigua.

asaC 14a JORMADA

TECNICA

[aafunrs i3 BOCLSTR
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29 p’asriL AL HUB
SOCIAL DE BARCELONA

La recerca va a l’escola

https://fundaciobofill.cat/noticies/
jornada-la-recerca-va-a-escola

El COQC i I'AQC involu-
crats en fer cientifics i cientifi-
ques ja a primaria.

21 pe mMaIG AL TNC
Premis #FPCAT 2023

https://fp.gencat.cat/ca/sistema-
fpcat/premis-fpcat/2023/index.html

El COQC va estar convidat
a la celebracio6 del 25¢ aniver-
sari dels premis #FPCAT

30

24 DE MAIG DEL 2024

3a edicié “Quina molecula
soc?” ala URV

https://www.fq.urv.cat/ca/
informacio-per-a/estudiants/
concurs-molecules/

Entrega, per part del COQC,
dels premis “Quina molécu-
la s6c? 2024. Agrair la gran
feina feta pels organitzadors,
Joan J. Carvajal, Xavier L6pez
i Maribel Matheu membres de
I"equip deganal.

1 DE JUNY A LLEIDA

17a edicié de Ciencia al
carrer
https://www.paeria.cat/ca/actualitat/
agenda/ciencia-al-carrer-2024

En aquesta festa celebrada
als Camps Elisis el COQC va
disposar d’un espai per ense-
nyar alguns experiments de
quimica. Vam estar acompa-
nyats del Colegio Oficial de
Aragén y Navarra, membres
com nosaltres del GAQ.

20 pE juny 2024 AL TNC

34a edicio dels Premis
Nacionals de Recerca

https:/premisnacionalsrecerca.
fundaciorecerca.cat/frontend

El COQC va estar convidat
a l'acte d’entrega dels Premis
Nacionals de Recerca, com es
va dir, la sala estaba plena de
grans cientifics i cientifiques.
Felicitats als premiats i premi-
ades.

A la seglient foto es pot veu-
re els representants del COQC
amb un dels quimics més in-
ternacional i important de casa
nostra, el Dr. Joan J. Guinovart
Cirera. Va ser molt agradable
retrobar-nos.
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ENTRETENIMENT

AUTORS:
Josep 1 ZOE FERNANDEZ

Titol: Es estiu i comenca a sortir el sol al COQC
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