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del inglés “Molecular Solar Thermal Systems” (MOST)

Fotovoltaico: 
Perteneciente a la conversión directa de energía luminosa en energía eléctrica

MOST: 
Permite el almacenamiento de energía solar y la posterior liberación en el momento que la necesitamos

No incluye el almacenamiento

Comparación fotovoltaico – MOST 

…energía eléctrica?

Energía solar
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Adaptado desde: K. Moth-Poulsen et al., Energy Environ. Sci., 2012, 5,  8534

La conversión de energía luminosa en energía eléctrica está todavía en fase de desarrollo 

Liquido 



Deposito de almacenamiento
Conversión fotoinducida de un isómero de “baja energía” en un isómero de “alta energía”

Propiedades fotofísicas y fotoquímicas deseadas

1) Absorción de alta intensidad de la luz solar
(visible y posiblemente infrarroja cercana)

2) Alto rendimiento cuántico de la fotorreacción:
- Ningún producto secundario
- Ausencia de fluorescencia
- Ausencia de fosforescencia
- Intersección cónica S1/S0 que favorezca la formación

del isómero de “alta energía” a la conversión interna
que volvería a formar el isómero de “baja energía”

3) Reacción ultrarrápida (picosegundo, nanosegundo)

Energía 
almacenada



Extracción de energía
La energía almacenada a través de la fotorreacción se puede extraer a nivel térmico o proporcionado un catalizador apropiado 

Energía 
extraída

Propiedades moleculares deseadas

1) El isómero de “alta energía” tiene que ser estable
durante periodos de tiempo largos, según la aplicación
(horas, días, meses, …)

2) El ciclo “Almacenamiento (fotorreacción) – extracción
de energía” tiene que ser estable frente a la
degradación

3) Densidad de almacenamiento (DA) más alta posible

Isómero de 
“baja energía”

Isómero de 
“alta energía”

𝐷𝐴 ∝
𝐻𝐴
𝑀

Masa molar

Entalpía de 
almacenamiento

J Orrego-Hernández et al. Acc. Chem. Res. 2020, 53, 8, 1478



Isómero de 
“baja energía”

Isómero de 
“alta energía”

Mecanismos de isomerización: sistemas mono-cromofórico
Se han propuesto distintos tipos de sistemas moleculares correspondientes a diferentes mecanismos de isomería

Dihidroazuleno Vinilheptafulveno

Ciclación

Isómero cerrado Isómero abierto

Isomerización cis/trans

(E)-stilbeno
Isómero trans

(Z)-stilbeno
Isómero cis

Cicloadición de 2+2

Norbornadieno
Isómero abierto

Cuadriciclano
Isómero cerrado

Estructura más
tensionada 

Estructura más
relajada 

Variación
de la

aromaticidad

NBD QC



Norbornadieno / Cuadriciclano
Coordenadas de almacenamiento y extracción de energía

M Nucci, M Marazzi, LM Frutos ACS Sustainable Chem. Eng. 2019, 7, 19496.

Almacenamiento de energía

Extracción de energía

Intersección cónica tipo Olivucci-Robb
(Estructura rómbica distorsionada) 

Energía almacenada

∆𝐻 = 35 𝑘𝑐𝑎𝑙/𝑚𝑜𝑙

Energía de activación

110° 60°



Norbornadieno / Cuadriciclano
Características comparativas para ser aplicado como MOST

1) No hay productos secundarios

2) No hay reversión fotoquímica

3) ∆H considerablemente alto

4) No absorbe en el visible

Transferencia de carga en el estado excitado

Solución:
Modificación del cromóforo introduciendo 

grupos dadores y aceptores

λ < 558 nm 

λ < 267 nm



J Orrego-Hernández, A Dreos, K Moth-Poulsen Acc. Chem. Res. 2020, 53, 8, 1478.
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NBD monómero 

NBD2 dímero 

Norbornadieno / Cuadriciclano

1

2

3

1) Homoconjugación: transferencia electrónica entre 2 sistemas π (C=C) 
separados por un grupo no conjugado (“through-space interaction”)

2) Efecto “push-pull” (empujar-halar) en un monómero: transferencia electrónica dentro del 
mismo sistemas π (C=C)

3)      Efecto “push-pull” en un dímero: dos pasos fotoquímicos 
𝐷𝐴 ∝

𝐻𝐴
𝑀

Equilibrio 1 2 3

Modificación del 
sistema mono-cromofórico

Sistema multi-cromofórico



Objetivos del proyecto
(Línea de actuación estímulo a la investigación de jóvenes doctores 2022-2023)

Nuevos sistemas mono-cromofóricos
Distinto tipo de cromóforo y de reactividad 

Nuevos sistemas multi-cromofóricos
Tipo estrella → Tipo lineal (oligomeros)
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