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Introducción:
La quema de combustibles fósiles es la principal 
causa del cambio climático que amenaza a la 
sociedad actual. Junto al problema de la 
producción de energía de fuentes renovables, 
aparece el problema de su almacenamiento. Las 
baterías de flujo redox son una de las alternativas 
más promisorias. Este proyecto busca estudiar y 
proponer moléculas orgánicas adecuadas para su 
uso en baterías de flujo redox acuosas.
Estrategia: seleccionar una familia de moléculas, 
predecir sus propiedades fisicoquímicas (potencial 
de reducción, solubilidad, estabilidad química y 
electroquímica y adsorción en los electrodos y 
membrana), para seleccionar las candidatas a ser 
sintetizadas, caracterizadas electroquímicamente y 
probadas en celdas de carga y descarga. Este 
procedimiento se ha seguido exitosamente por el 
grupo en varias ocasiones.

Familias de moléculas:
Se han calculado y sintetizado algunos derivados de 
las siguientes moléculas orgánicas:

Potencial de reducción:
Diagrama de Pourbaix teórico para determinar 
las mejores condiciones de operación. 
Comparación y calibración con datos 
experimentales.

Referencias:

Perspectivas:

Bipiridina

� Estudiar otras familias de moléculas y sus derivados
� Desarrollar métodos de aprendizaje de máquina y de inteligencia artificial para acelarar la predicción de 

las propiedades
� Desarrollar los diversos modelos basados en los métodos de la química cuántica para la predicción de las 

propiedades.

Posibilidades de colaboración:
� Grupos de Química computacional, para el desarrollo de los modelos
� Grupos de Química experimental, que quisieran probar sus moléculas en este contexto o sintetizar 

nuevas moléculas ex-profeso para la aplicación
� Grupos de estudios de Economía, para evaluar la factibilidad de esta tecnología en el contexto actual
� Grupos de estudios de Sociología, para estudiar el impacto de estas tecnologías en la sociedad
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Metil viológeno Diquat

Bencindina Lawsona

R1-R25: Grupos funcionales utilizados

Comparación de diagramas de Pourbaix  teórico y 
experimental de un derivado de bencidina. Ref [2].

Solubilidad:
Desarrollo de modelos de solubilidad en agua, 
no es simple, deben ser específicos para 
nuestras familias. No han funcionado los 
modelos existentes

Potencial de reducción contra el logaritmo de la 
solubilidad (log S), calculado con el programa 
ChemAxon para las bipiridinas estudiadas, Ref. [3].

Estabilidad química:
Desarrollar modelos basados en descriptores 
de reactividad química de la DFT. Garantizar 
que los compuestos no reaccionan con el 
medio para tener larga vida útil.

Voltamperograma cíclico de un derivado de la 
bencidina tras 25 ciclos de carga y descarga y 
después de 3 días de los ciclos, Ref. [2].

Estabilidad electroquímica:
Desarrollar modelos basados en cálculos de 
mecánica cuántica. El factor más importante 
es la velocidad con la que ocurre la reacción 
de transferencia electrónica (reducción).

Potenciales de reducción teóricos y 
experimentales, así como constantes de velocidad 
de derivados del diquat y del metil viológeno. Ref 
[1].

Adsorción a los electrodos 
y la membrana:

Estudios de Monte Carlo para determinar 
cuáles compuestos se adsorben a la 
membrana o al electrodo.

Modelos de adsorción del metil viológeno (MV) y el 
diquat (DQ) al electrodo, el MV se adsorbe, Ref [1].
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