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TOMATTO, el proyecto europeo que quiere capturar los
electrones en movimiento

XUV atosecond
pulse

e TOMATTO tiene como objetivo capturar la dinamica electrénica ultrarrapida para
mejorar la eficiencia de conversién de la energia solar.

e El Consejo Europeo de Investigacion (ERC) financia este proyecto Synergy en el
gue trabajan juntos tres grupos de investigacion de Espafia e Italia.

e TOMATTO esta coordinado desde el Instituto Madrilefio de Estudios Avanzados en
Nanociencia (IMDEA Nanociencia).

Madrid, 16 de mayo, 2023. La curiosidad de las mujeres y hombres ha llevado a la humanidad a descubrir
una plétora de fendmenos, forzando las fronteras del conocimiento. El profundo conocimiento de diversos
eventos nos ha llevado a desarrollar herramientas y mecanismos que actualmente nos hacen la vida mas
facil. Por ejemplo, el registrar eventos en cortos periodos de tiempo nos ha permitido percibir las
complejidades de innumerables procesos en mecanica e ingenieria. A una escala muy pequefia, el poder
medir en intervalos ultracortos de tiempo nos ha proporcionado informacién sobre la excitacion de
moléculas, que a su vez revela las propiedades del material que las contiene, con importantes
implicaciones en las potenciales tecnologias aplicadas.

El registro de estos procesos ultracortos nos proporciona una imagen global de como se comportan las
moléculas y los atomos en un material. Uno de los procesos mds relevantes que tienen implicaciones
macroscépicas directas es el mecanismo de transferencia de carga que rige la conversién de energia solar.
Hoy en dia, la eficiencia de dicho proceso estd por debajo del 25%, lo que representa un amplio margen
de mejora. Como anuncié el profesor Feynman en 1959, hay mucho espacio en el fondo (“there is plenty
of room at the bottom”), y asi es en este caso.

El proyecto "TomATTO" -The ultimate Time scale in Organic Molecular opto-electronics, the ATTOsecond-
nace con el propdsito de buscar en una escala de tiempo ultracorta, el attosegundo, captar el movimiento
de los electrones en moléculas organicas. Este ambicioso proyecto tiene como objetivo comprender la
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complejidad de la transferencia de carga fotoinducida y optimizar el disefio de nuevos materiales
organicos para su aplicacién en células solares. El disefio de nuevos materiales a medida significaria un
gran salto tecnolégico que eventualmente podria satisfacer la apremiante demanda de producir energia
de manera sostenible.

La mision de TOMATTO

Los procesos fotoinducidos de transferencia de electrones (ET) y transferencia de carga (CT) que ocurren
en materiales organicos son la piedra angular de las tecnologias destinadas a la conversién de la energia
solar en energia eléctrica y a su transporte eficiente. El proyecto TOMATTO tiene previsto examinar mas
de cerca este problema a través de avances en tres areas: 1) ciencia de attosegundos, 2) sintesis organica
y 3) modelizacion computacional. El objetivo es proporcionar peliculas claras de los procesos de
transferencia de carga con una resolucién de tiempo sin precedentes. El objetivo final es adaptar la
respuesta molecular de los materiales orgdnicos, disefiados para optimizar los procesos iniciados por la
absorcién de luz, lo que lleva al comportamiento optoelectrénico deseado.

La estrategia habitual para mejorar la eficiencia de las
células solares es la modificacion quimica, que se basa en
la intuicién quimica y los ensayos de prueba y error. En
este sentido, no hay control sobre la dindmica electrénica
ultrarrapida inducida por la luz. Lograr esto ultimo no es
facil, ya que Ila escala de tiempo natural para el
movimiento electrénico es el attosegundo (10
segundos), que es mucho mas corto que la duracién de los
pulsos laser de sondeo, de duracion de femtosegundos.
Con los pulsos de femtosegundos se pueden visualizar procesos mas lentos, como la isomerizacion, las
vibraciones nucleares o la migracién de hidrégeno que ciertamente afectan a transferencias de carga
posteriores en escalas de tiempo mas largas. Sin embargo, las imagenes en tiempo real del movimiento
electrénico son posiblemente la Unica forma de comprender y controlar completamente las primeras
etapas de la transferencia de carga, y por extension la dinamica electréon-nuclear acoplada que viene mas
tarde y conduce (o no) a una corriente eléctrica eficiente.

En este proyecto, los cientificos proponen superar el cuello de botella de la escala de tiempo de
femtosegundos y obtener informacidn directa sobre las primeras etapas de la transferencia de electrones
y de carga, generadas mediante la absorcién de luz visible y ultravioleta en sistemas optoelectrdnicos
organicos. Al extender las herramientas de la ciencia de attosegundos mas alld del estado del arte y
combinarlas con los métodos mas avanzados de sintesis orgdnica y modelado computacional, los
investigadores de TOMATTO pretenden revolucionar el campo de la optoelectrdnica organica, con un
impacto obvio en todas las tecnologias relacionadas.

Una resolucién temporal sin precedentes

Un electron tarda unos 150 attosegundos en completar una "érbita" alrededor de un nucleo. El
attosegundo (una billonésima parte de un segundo, o 10" segundos) es, por lo tanto, la escala de tiempo
natural en la que tiene lugar el movimiento de los electrones en la materia. Para tener una idea de su

nanoscience and nanotechnology:



magnitud, un attosegundo es a un segundo lo que un segundo es a la edad del universo. Estas cifras ilustran
el desafio cientifico y técnico de medir eventos en una escala de tiempo tan pequefia.

Sin embargo, tal escala es clave en quimica. Todas las reacciones quimicas abarcan la ruptura y la
formacidén de enlaces entre dtomos. Y los responsables de que los enlaces se formen o rompan son los
electrones. Por lo tanto, la reactividad quimica es un proceso dindmico resultante del movimiento
combinado de electrones y nucleos atémicos. Acceder a la escala de tiempo de attosegundos significa abrir
la posibilidad de alterar los enlaces quimicos de una molécula y, por lo tanto, sus caracteristicas quimicas
y reactividad, nada mas y nada menos..

Acceder a la escala de tiempo de attosegundos significa
abrir la posibilidad de alterar los enlaces quimicos de una
molécula y, por lo tanto, sus caracteristicas quimicas y
reactividad..

El uso de laseres de attosegundo abrird la posibilidad de producir sustancias que no pueden ser
sintetizadas por procesos tradicionales, asi como suprimir reacciones no deseadas que ocurren
naturalmente.

En particular, el proyecto TOMATTO tiene como objetivo revelar el papel de la dinamica electrénica
temprana inducida por la luz visible y ultravioleta en las corrientes eléctricas producidas en materiales
orgdnicos a mayor escala de tiempo. ¢ Cémo afectan la dinamica electrénica temprana y su interaccion con
la dindmica nuclear a tales corrientes eléctricas? ¢Y cdmo esta dindmica de carga de electrones puede ser
manipulada por modificacién quimica para mejorar la eficiencia de los procesos de transferencia de carga
en una escala de tiempo mas larga? Con este fin, los esfuerzos sinérgicos entre fisicos laser, quimicos
orgdnicos y tedricos son obligatorios.

Tres grandes desafios interconectados

La generacién de corrientes eléctricas que impulsen las actividades humanas de manera sostenible es una
prioridad para la humanidad. En este sentido, controlar las complejidades de los procesos de transferencia
de carga en materiales organicos es fundamental para mejorar la eficiencia de la conversidn de energia en
dispositivos de energia solar. Dado que las primeras etapas de estos procesos ocurren en escalas de
tiempo ultrarrapidas -en attosegundos-, su acceso es un desafio técnicamente complejo.

El proyecto TOMATTO se enfrenta a tres grandes desafios interconectados que implican conocimientos
muy diversos. Primero, registrar y comprender los primeros procesos electrénicos iniciados por la
absorcién de luz en moléculas y su dependencia de la estructura molecular. En segundo lugar, diseiar
nuevos sistemas moleculares como un método eficaz para adaptar y
controlar la dindmica electrénica inicial. Y tercero, desarrollar métodos
computacionales avanzados y no convencionales para racionalizar las
observaciones y guiar la investigacién experimental.

Debido a la fuerte interconexién entre estos tres objetivos, el proyecto
TOMATTO implica un esfuerzo interdisciplinar, donde los enfoques
innovadores en diferentes areas de investigacion deben ser puestos en -
comun. Esto es posible gracias al trabajo sinérgico de los tres equipos de
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investigacion del Prof. Fernando Martin (IMDEA Nanociencia, Universidad Autonoma de Madrid), el Prof.
Nazario Martin (Universidad Complutense de Madrid) y el Prof. Mauro Nisoli (Politecnico di Milano).

La retroalimentacion continua entre el modelado computacional, la sintesis organica y los desarrollos de
lineas de luz de attosegundos es la clave para encontrar las respuestas a las preguntas que plantea el
proyecto TOMATTO. La combinacidn de la ciencia de attosegundos, la sintesis organica y el modelado
computacional permitird a los investigadores de TOMATTO capturar la dinamica electrdénica ultrarrapida
con el objetivo de mejorar la eficiencia de conversion de energia solar.

Un consorcio sinérgico

Fernando Martin, coordinador de TOMATTO, es Profesor Asociado de Investigacién en IMDEA Nanociencia
y Profesor de Quimica Tedrica en la Universidad Auténoma de Madrid (Espafia). Su grupo de investigacion
se centra en el estudio tedrico de la dindmica en sistemas cudanticos aislados, produciendo predicciones
tedricas e interpretaciones que puedan conducir a una mejor comprensién de estos sistemas, siguiendo
de cerca los hallazgos experimentales, asi como a proponer nuevas situaciones experimentales.

Nazario Martin es Catedratico de Materiales Moleculares Organicos en la Universidad Complutense de
Madrid y Vicedirector de IMDEA Nanociencia (Espafia). Su grupo de investigacién se centra en las
nanoestructuras de carbono como materiales para la preparacion de sistemas moleculares organicos
funcionales fotoactivos y electroactivos.

Mauro Nisoli es profesor de Fisica en el Politecnico di Milano (Italia). Su actividad de grupo de investigaciéon
se centra en el desarrollo de nuevas fuentes laser para la generacién de pulsos dpticos ultracortos (en
régimen de femtosegundos) y su aplicacidn al estudio de procesos dindmicos en materiales.

Un proyecto europeo coordinado desde Madrid

El proyecto TOMATTO esta financiado por el Consejo Europeo de Investigacion (ERC) a través de una
Synergy Grant que promueve las investigaciones cooperativas de grupos de investigacion que trabajan en
campos complementarios. El objetivo es apoyar una estrecha colaboracion que conduzca a una
fecundacion cruzada fructifera de disciplinas capaces de producir resultados innovadores sobre problemas
de alta relevancia cientifica.

En palabras del Prof. Nazario Martin "cabe destacar la iniciativa de la Comunidad de Madrid de convocar
en 2018 ayudas para la puesta en marcha de Proyectos Synergy en 1&D, que animaron a los grupos
beneficiarios a presentar propuestas a las Synergy Grants del CEl, y ha sido fundamental obtener la
financiacion del ERC".

IMDEA Nanociencia es un centro internacional centrado en el desarrollo de la investigacidn de vanguardia
en Nanociencia y Nanotecnologia en relacién con industrias innovadoras. La multidisciplinariedad del
Instituto contribuye a resolver problemas de gran importancia estratégica para las empresas y otras
instituciones publicas, a partir de una mejor comprensién de los fendmenos a nanoescala. El Prof. Rodolfo
Miranda, Director de IMDEA Nanociencia y Catedratico de Fisica de la UAM, afirma: "el esquema que
ofrece nuestro Instituto es la base iddnea para coordinar este consorcio ERC Synergy que representa para
el Instituto, e igualmente para ambas universidades, un importante salto cualitativo del que Madrid en su
conjunto se beneficiara al atraer fondos competitivos y capital humano a nuestra regiéon".
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Mas informacion

https://tomatto.eu/
https://youtu.be/LUxMttE6K8M

TOMATTO project has received funding from the
European Research Council (ERC) under the

European Union's Horizon 2020 research and

Buepess Rusesh Cousal innovation programme (grant agreement No, 951224),

El proyecto TOMATTO ha recibido financiacidn del Consejo Europeo de Investigacidn (ERC) bajo el
programa de investigacion e innovacién Horizonte 2020 de la Unién Europea (acuerdo de subvencion
n2 951224).
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Contact

IMDEA Nanociencia Dissemination and Communication Office
divulgacion.nanociencia@imdea.org
+34 9129987 12

Twitter: @imdea_nano @tomattosecond

Facebook & Instagram: @imdeananociencia

Source: IMDEA Nanociencia
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