2026年度甘肃省科学技术奖公示 
项目名称： 高性能有机光伏材料的创制及聚集行为调控机理研究
申报奖种： 甘肃省自然科学奖
项目简介：
（一）主要技术内容
[bookmark: OLE_LINK1]1. 提出了“氮杂”分子策略和多环稠合策略，驱动了高性能聚合物给体材料的创制，推动了高性能有机光伏器件开发与应用
针对当前有机光伏材料广泛采用噻吩或苯类稠环作为构建单元，性能调控多依赖卤素或高电负性基团的简单修饰，难以突破器件光电转化效率的瓶颈问题，以及制约材料设计和器件机理的深入认识。我们充分利用氮原子的多样性杂化方式，灵活调控分子的电子云分布、共轭程度与分子间相互作用，让材料性能调控更灵活精准，以此创新性地发展了“氮杂”分子策略，设计开发了系列新型高性有机半导体材料，实现有机器件效率的显著提升。与此同时，首次系统的精准调控多环thienoacene 衍生物共轭结构与聚合物介电特性，揭示分子堆积模式、电荷分离效率与器件光伏性能的规律，为开发高效稳定的有机光伏材料提供理论支撑与实践路径。相关研究有效地丰富了有机光伏材料的体系，以及对有机半导体物理认知。
2. 创新发展外围侧链功能化的新思路，实现了具有电荷多维传输通道设计的高性能受体材料创制，赋能高效光伏器件开发与应用
传统线性A-D-A型小分子受体通过氰基茚酮（IC）进行end-to-end分子堆积，分子间的电荷传输主要通过IC封端的轨道耦合。因此，分子间堆积密度及轨道耦合度显著影响分子间的电荷传输。虽然IC单元的卤素修饰会调控偶极方向诱导封端堆积取向，有助于提高分子堆积密度与电荷传输通道。然而，封端卤素修饰将导致分子前线轨道下移，降低器件的开路电压，对光伏电池的转换效率产生不利影响。我们系统发展了不影响轨道能级的非共轭侧链工程，提出“柔性链段-芳香末端”新策略，即将规整的烷基链段保留于共轭分子骨架，确保材料的结晶性及分子有序性；同时，链段末端引入芳香基团的“抓手”作用，实现受体分子间（与芳香末端间及与共轭骨架间）、以及与共轭给体的相互作用调控。双电荷传输通道的建立极大地提高了载流子输运效率、抑制了电荷复合，常规膜厚(100 nm) 器件的填充因子（FF）超过80%；同时，近500 nm的厚膜器件表现出超过70%的FF值，有助于解决大面积印刷中存在的膜厚敏感及效率下降问题。此外，链段末端引入芳香基团的“抓手”作用，实现受体分子间（与芳香末端间及与共轭骨架间）、以及与共轭给体的相互作用, 调控优化活性层的相分离尺度，构建高效电荷传输通道及有机光伏电池。
3. 提出了基于分子构效关系的添加剂定向创制新策略，系统阐明了其在调控结晶动力学及诱导有序分子堆积中的关键作用机制，突破了器件效率与稳定性的协同提升瓶颈
系统阐明了有机光伏活性层添加剂的微观作用机理，通过多尺度表征与理论计算的深度融合，精准揭示了添加剂分子与给体/受体材料间的多重非共价相互作用机制。基于此理性设计准则，定向创制并筛选出系列新型小分子添加剂，实现了活性层纳米级相分离尺度、结晶有序性及垂直组分分布的精准调控；成功构建了高效的连续电荷传输通道，大幅提升了激子解离与电荷收集效率。与此同时，受“网格治沙”和隧道效应的启发，创新性提出“网格限域”器件构筑策略，设计合成出系列含共轭片段的超宽带隙芴基聚合物添加剂。这类聚合物兼具高热稳定性与优异的机械柔韧性，可在活性层中形成三维交联网络结构，不仅通过“网格”效应锚定给体/受体分子的聚集状态，有效抑制活性层形貌的热劣化；还可优化分子堆积取向，加速电荷在活性层内的高效传输，最终实现器件光电转换效率、长期稳定性与机械柔韧性的同步显著提升，为实用新材料新工艺开发奠定重要基础。
4. 深入揭示多重分子间相互作用机制，实现了对分子堆积模式与相分离动力学的精准干预，有效构筑了高效的激子解离与电荷传输通道，突破了传统有机太阳能电池的性能瓶颈
[bookmark: OLE_LINK4][bookmark: _Hlk182168308]协同利用发展的聚合物给体、全新的烷苯侧链小分子受体，三元策略协同功能性添加剂，系统研究了光伏性能和多维分子间相互作用之间的关系，包括材料本身、D/A相互作用和三元组分中的主/客体相互作用。深入揭示了分子间相互作用在受体、二元和三元太阳能电池中的多重作用机制，精准优化分子的聚集行为，实现高效激子解离与电荷输运，构建了高拉伸性的柔性厚膜有机光伏电池，实现了太阳能电池光伏效率（>19%）及机械性能的同时提升，为解决柔性光伏应用中面临的厚度敏感性和机械稳定性问题提供了可行方案。
（二）主要技术创新点
1.提出并系统发展了“氮杂”分子策略，深入阐明了其对分子堆积模式及界面相互作用的调控机制，成功创制出系列高性能聚合物给体材料；
[bookmark: OLE_LINK2]2.创新发展外围侧链功能化的新思路，阐明了其在诱导三维有序堆积及构建多维电荷传输通道中的关键作用机制，成功创制出一系列兼具高迁移率与优异光伏性能的新型受体材料；
3.系统揭示了不同类型添加剂调控薄膜结晶与界面缺陷的物理化学机制，提出了“结构-性能”导向的添加剂理性设计新策略，通过定向合成与高通量筛选，创制了一系列具有自主知识产权的新型功能添加剂，显著提升器件的稳定性、柔韧性和光伏性能；
[bookmark: OLE_LINK3]4.建立了给体、受体及添加剂三元协同优化的分子设计准则，深刻揭示了活性层形貌演变、激子/电荷动力学与器件性能之间的多重耦合作用机制，突破了传统薄膜对厚度的敏感性限制，创制出高效厚膜有机光伏电池，实现了从微观分子调控到宏观器件性能的精准跨越，为推动有机光伏技术的大面积印刷制造与商业化进程提供了核心支撑。
（三）知识产权
项目具有完全自主知识产权，发明专利3件，发表期刊论文136篇，其中SCI 收录136篇。
（四）经济效益及社会效益
形成具有自主知识产权的有机光伏电池材料的创制与器件制备工艺技术，获得高性能有机太阳能电池，助力地方经济的发展。
主要完成单位及创新推广贡献：
1：兰州交通大学（排名第一）
对本项目的贡献：全面主持项目研发。
2：中国科学院青岛生物能源与过程研究所（排名第二）
对本项目的贡献：主要负责高性能给受体材料的创制、柔性厚膜以及三元器件的研发。
3：江汉大学（排名第三）
对本项目的贡献：主要负责高性能给体材料的创制、调控电池性能方面的研发工作。
主要知识产权证明目录：
	知识产权类别
	知识产权名称
	授权公告号
	授权日期
	专利号
	权利人
	发明人

	发明专利
	具有高玻璃化转变温度的耐高温聚合物及在有机太阳能电池中的应用
	CN 112194789 B
	2022.11.9
	ZN 2020 1 0253653.6
	中国科学院青岛生物能源与过程研究所
	包西昌、韩建华

	发明专利
	一种高弹性聚二甲基硅氧烷类聚合物及应用
	CN 112457468 A
	2021.3.9
	ZN 202011535731 .8
	中国科学院青岛生物能源与过程研究所
	包西昌、文树光、康笑

	发明专利
	一种自由基聚合物及其应用
	CN 113087876 B
	2023.8.18
	ZL 2021 1 0357765.0
	兰州交通大学
	夏养君、郭鹏智、雷莉、石芙蓉


主要完成人情况对项目主要贡献
	排名
	姓名
	技术职称
	工作单位
	完成单位
	对本项目技术创造性贡献
	曾获科技奖励情况

	1
	李建丰
	教授
	兰州交通大学
	兰州交通大学
	全面主持项目研发与推广应用的工作。完成创新点1、2、3和4的研究工作，对该项目研究的贡献率为60%。
	甘肃省电子学会科学技术进步一等奖，2020年9月，排名 1

	2
	包西昌
	研究员
	中国科学院青岛生物能源与过程研究所
	中国科学院青岛生物能源与过程研究所
	主要负责高性能给受体材料的创制、柔性厚膜以及三元器件的研发，对该项目研究的贡献率为55%。
	湖北省自然科学二等奖，2025年12月，排名 第 4

	3
	梁泽洲
	未定级
	江汉大学
	兰州交通大学
	负责部分给体材料的合成、添加剂调控电池性能方面的研发工作，完成创新点1和3的研究工作，对该项目研究的贡献率为25%。
	甘肃省电子学会科学技术进步一等奖，2020年9月，排名 第 4

	4
	同军锋
	教授
	兰州交通大学
	[bookmark: OLE_LINK5]兰州交通大学
	负责部分给体材料的合成、添加剂调控电池性能方面的研发工作，完成创新点1和3的研究工作，对该项目研究的贡献率为25%。
	甘肃省电子学会科学技术进步一等奖，2020年9月，排名 第 5

	5
	夏养君
	教授
	兰州交通大学
	兰州交通大学
	负责部分给体材料的合成、添加剂调控电池性能方面的研发工作，完成创新点1和3的研究工作，对该项目研究的贡献率为25%。
	甘肃省电子学会科学技术进步一等奖，2020年9月，排名第 3



