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NOTA DE PRENSA
03.09.2026
Investigadores en IMDEA Nanociencia expanden el núcleo de una porfirina átomo a átomo, creando una nueva estrategia para diseñar macrociclos funcionales 
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	Al depositarse sobre una superficie de oro caliente, una porfirina sufre una reorganización estructural sin precedentes en la que se insertan átomos de carbono en el macrociclo, ampliando su circuito aromático de 18 π hasta convertirla en una porfirina antiaromática de 20 π. Imagen: Patricia Bondía.


· Investigadores modifican la distribución de los electrones en el núcleo de una porfirina y crean una nueva arquitectura molecular, cambiando sus propiedades electrónicas de aromáticas a antiaromáticas.
· El trabajo abre nuevas posibilidades para el diseño de materiales moleculares basados en porfirinas con propiedades electrónicas y de coordinación inéditas.
· El estudio ha sido destacado en la portada de la revista Angewandte Chemie International Edition.
Madrid, 3 de septiembre, 2026. Las porfirinas son moléculas esenciales tanto para la vida como para numerosas tecnologías emergentes. Están presentes en procesos biológicos fundamentales  —como el transporte de oxígeno en la hemoglobina o la captación de luz en la clorofila— pero también constituyen una plataforma clave para el desarrollo de sensores químicos, catalizadores, dispositivos optoelectrónicos o sistemas de conversión de energía. Modificar de forma precisa la estructura de estas moléculas para dotarlas de nuevas propiedades continúa siendo uno de los grandes retos de la química molecular.
Un equipo de investigadores en IMDEA Nanociencia, la Universidad Complutense de Madrid, el Instituto de Física de la Academia Checa de Ciencias, y el ICMM-Instituto de Ciencia de Materiales de Madrid han desarrollado una estrategia pionera para expandir el núcleo de una porfirina directamente sobre una superficie metálica, una aproximación inspirada en la síntesis covalente sobre superficies. El trabajo demuestra, por primera vez, la conversión controlada de una porfirina de 18 electrones π en una porfirina expandida de 20 electrones π mediante la inserción de dos átomos de carbono en el macrociclo. 
En moléculas cíclicas como las porfirinas, el número de electrones π determina su aromaticidad, una propiedad que influye enormemente en su estabilidad y comportamiento electrónico. Con 20 electrones π la molécula pasa a ser antiaromática, una situación poco estable, pero que puede conferir propiedades electrónicas muy interesantes, como una menor separación entre niveles de energía (band gap) o una mayor reactividad. Precisamente eso es lo que hace interesante este trabajo: los investigadores consiguen transformar una porfirina "convencional" de 18 electrones π en una de 20 electrones π directamente sobre una superficie metálica. La superficie estabiliza esta estructura poco común, permitiendo estudiar sus propiedades y abrir la puerta a nuevos materiales moleculares.
La investigación, liderada por los investigadores Ana Barragán, Aurelio Gallardo, Nazario Martín y David Écija combina sinérgicamente síntesis orgánica con microscopía y espectroscopía de sonda local, asistida por cálculos teóricos para confirmar la nueva estructura y revelar sus singulares propiedades electrónicas, entre ellas un estrecho band gap de aproximadamente 0,2 eV y la capacidad de coordinar átomos de cobalto mediante un nuevo motivo de coordinación. "Este trabajo demuestra que la química sobre superficies permite acceder a arquitecturas moleculares que resultan muy difíciles, o incluso imposibles, de obtener mediante métodos convencionales en disolución", comenta la investigadora de doctorado Alba García Frutos, autora del trabajo y cuya tesis versa sobre sistemas π conjugados en superficies. La expansión del macrociclo preserva su geometría plana sobre la superficie, favoreciendo un elevado carácter antiaromático según los cálculos teóricos, una característica de gran interés para el desarrollo de materiales moleculares con propiedades electrónicas a la carta. Además, la posibilidad de diseñar nuevos centros de coordinación abre oportunidades para futuras aplicaciones en sensores, catálisis y materiales funcionales optoelectrónicos, consolidando el potencial de la ciencia de superficies para construir moléculas complejas con precisión atómica.
Los resultados han sido publicados en la revista Angewandte Chemie International Edition, una de las publicaciones de mayor prestigio internacional en el ámbito de la química. Como reconocimiento a la relevancia del avance, la investigación ha sido seleccionada para ilustrar la portada (front cover) de la revista, poniendo en valor el impacto científico de este trabajo.
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Glosario: 
· Electron π: los electrones π (pi) son los electrones que participan en los enlaces π, un tipo de enlace químico que aparece cuando dos átomos comparten electrones mediante el solapamiento lateral de orbitales p. Los electrones π suelen estar deslocalizados, es decir, pueden distribuirse por toda una molécula. Esta deslocalización les confiere propiedades electrónicas muy especiales, como una mayor conductividad.
· Aromaticidad: situación en la que la deslocalización cíclica de los electrones en sistemas conjugados da lugar a una estabilización electrónica excepcional y a propiedades electrónicas y magnéticas características.
· Antiaromaticidad: situación en la que la deslocalización cíclica de electrones en sistemas conjugados conduce a una desestabilización electrónica. 
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Fuente: IMDEA Nanociencia
El Instituto Madrileño de Estudios Avanzados en Nanociencia (IMDEA Nanociencia) es un centro de investigación interdisciplinar en Madrid dedicado a la exploración de la nanociencia y el desarrollo de aplicaciones de la nanotecnología en relación con industrias innovadoras. IMDEA Nanociencia es un centro de Excelencia Severo Ochoa desde 2017, máximo reconocimiento a la excelencia investigadora a nivel nacional.
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Researchers at IMDEA Nanociencia expand the core of a porphyrin atom by atom, creating a new strategy for designing functional macrocycles 
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	Upon deposition onto a hot gold surface, a porphyrin undergoes an unprecedented skeletal rearrangement in which carbon atoms are inserted into the macrocycle, expanding its aromatic 18-π circuit into an antiaromatic 20-π porphyrin. Image: Patricia Bondía.


· Researchers modify the distribution of electrons in the core of a porphyrin and create a new molecular architecture, switching its electronic properties from aromatic to anti-aromatic.
· [bookmark: _GoBack]This work opens up new possibilities for the design of porphyrin-based molecular materials with unprecedented electronic and coordination properties.
· The study has been featured on the front cover of the journal Angewandte Chemie International Edition.
Madrid, 3th September, 2026. Porphyrins are molecules that are essential both for life and for numerous emerging technologies. They are present in fundamental biological processes — such as the transport of oxygen by hemoglobin or the absorption of light by chlorophyll — but they also form a key platform for the development of chemical sensors, catalysts, optoelectronic devices and energy conversion systems. Precisely modifying the structure of these molecules to endow them with new properties remains one of the major challenges in molecular chemistry.
A team of researchers at IMDEA Nanociencia, the Complutense University of Madrid, the Institute of Physics of the Czech Academy of Sciences, and the ICMM-Institute of Materials Science in Madrid has developed a pioneering strategy to expand the core of a porphyrin directly onto a metallic surface, an approach inspired by covalent synthesis on surfaces. The work demonstrates, for the first time, the controlled conversion of an 18-π-electron porphyrin into an expanded 20-π-electron porphyrin through the insertion of two carbon atoms into the macrocycle.
In cyclic molecules such as porphyrins, the number of π electrons determines their aromaticity, a property that greatly influences their stability and electronic behaviour. With 20 π electrons, the molecule becomes anti-aromatic, a rather unstable state, but one that can confer very interesting electronic properties, such as a smaller band gap or greater reactivity. This is precisely what makes this work so interesting: the researchers have succeeded in transforming a ‘conventional’ porphyrin with 18 π electrons into one with 20 π electrons directly on a metal surface. The surface stabilises this unusual structure, allowing its properties to be studied and paving the way for new molecular materials.
The research, led by Ana Barragán, Aurelio Gallardo, Nazario Martín and David Écija, synergistically combines organic synthesis with local probe microscopy and spectroscopy, supported by theoretical calculations to confirm the new structure and reveal its unique electronic properties, including a narrow band gap of approximately 0.2 eV and the ability to coordinate cobalt atoms via a new coordination motif. “This work demonstrates that surface chemistry provides access to molecular architectures that are very difficult, or even impossible, to obtain using conventional methods in solution,” said PhD researcher Alba García Frutos, an author of the paper whose thesis focuses on π-conjugated systems on surfaces. The expansion of the macrocycle preserves its planar geometry on the surface, favouring a high degree of anti-aromaticity according to theoretical calculations—a characteristic of great interest for the development of molecular materials with tailor-made electronic properties. Furthermore, the possibility of designing new coordination centres opens up opportunities for future applications in sensors, catalysis and functional optoelectronic materials, consolidating the potential of surface science to construct complex molecules with atomic precision.
The results have been published in the journal Angewandte Chemie International Edition, one of the most prestigious international publications in the field of chemistry. In recognition of the significance of this breakthrough, the research has been featured on the front cover of the journal.
Keywords: (Anti)aromaticity, π-electrons, porphyrins, on-surface synthesis

Glossary: 
· π Electron: π (pi) electrons are the electrons that participate in π bonds, a type of chemical bond that forms when two atoms share electrons through the lateral overlap of p orbitals. π electrons are usually delocalised; in other words, they can be distributed throughout a molecule. This delocalisation gives them very special electronic properties, such as greater conductivity.
· Aromaticity: a situation in which the cyclic delocalisation of electrons in conjugated systems leads to exceptional electronic stabilisation and characteristic electronic and magnetic properties. 
· Anti-aromaticity: a situation in which the cyclic delocalisation of electrons in conjugated systems leads to electronic destabilisation. 
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Source: IMDEA Nanociencia
IMDEA Nanociencia Institute is a young interdisciplinary research Centre in Madrid (Spain) dedicated to the exploration of nanoscience and the development of applications of nanotechnology in connection with innovative industries.
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