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共轭高分子的精准交替结构与光电性能研究

梁新宇　史钦钦 *　黄辉 *

(中国科学院大学材料科学与光电技术学院，北京 100049)

摘要：高分子半导体材料具有性能易调控、可溶液加工、柔性可折叠等优点，是柔性电子的最理想材料。

然而，传统合成方法造成高分子半导体材料批次差异大、单体自偶联缺陷多，因此限制了高分子半导体

材料的大规模商业化应用。本文重点阐述共轭交替高分子中单体自偶联缺陷对材料光电性能的影响，旨

在揭示共轭高分子精准合成的重要性，为高性能共轭聚合物材料的精准、宏量制备提供新思路，并推动

其产业化应用的进程。
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Abstract: Semiconducting polymers, especially π-conjugated donor-acceptor (D-A) copolymers with 
defect-free alternating structures, are essential materials for plastic electronics and optoelectronics owing 
to their tunable chemical structures, tunable bandgaps and optical absorptions, excellent charge transport 
mobility, mechanical flexibility, and solution processability for printing. However, traditional synthesis 
methods may cause homocoupling structural defects, resulting in large batch variations, thus hindering 
the large-scale commercial application of polymer semiconductors. This study reviews the effect of 
homocoupling structural defects of conjugated polymers on their photoelectric properties, aiming to reveal 
the importance of precise synthesis on the performance of conjugated polymers. We believe this review 
will guide the precise and large-scale production of high-performance polymers, potentially catalyzing 
advancements in their industrial applications.
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高分子半导体材料因具有化学结构易修饰、

可溶液加工、柔性和生物相容性高等特点，在柔

性电子、逻辑电路、可穿戴设备和生物电子等领

域具有巨大的应用潜力 [1]。在过去几十年里，由
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于结构设计策略和合成方法的发展，高分子半

导体的性能得到了显著提升 [2~6]。其中，供 -受
交替结构型共轭聚合物因其能级易调控、高电

荷传输特性等优异性能，在有机光电材料领域

最为突出 [7,8]。

目前，有机共轭聚合物的合成方法主要依

赖Stillle[9]、Suzuki[10]、Kumada[11]，以及直接芳

基化聚合反应 [12](direct arylation polymerization, 
DArP)等过渡金属催化的交叉偶联反应。这类

合成往往存在分子量、端基以及交替序列等问

题 [13]。尤其值得注意的是，在聚合过程中由于

微量氧化剂或者还原剂的存在，往往会导致少量

的亲核基团、亲电基团发生氧化或者还原自偶联

副反应，从而使交替聚合物中存在单体自偶联缺

陷。而这类缺陷普遍难以鉴定，无法从聚合物中

分离 [14]。因此，目前的交叉偶联聚合方法制备的

高分子材料单体自偶联缺陷多、分子量分布宽，

这会显著影响高分子材料的光电性能；同时，高

分子结构与性能的基本科学问题无法厘清。本文

总结了目前常见的交替共轭高分子材料体系中

的单体自偶联缺陷，包括吸电子构筑单元 (如吡

咯并吡咯二酮和苯并二噻唑等 )和供电子构筑单

元 (如芴、咔唑和噻吩等 )自偶联结构缺陷 (图1)，
并阐述了这些缺陷的存在对有机光电高分子材

料器件性能的影响 (表 1)，展示了高分子精准合

成的重要意义。

Alternating polymer Polymer containing homocoupling defects
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表1　共轭聚合物的结构表征和器件性能

Table 1　The structure characterization and the resulting device performance for the polymers

Mn
a

(kDa)
Ð a hc

(molar ratio)
sol

(nm)

PCE b

(%)

µ c

(cm2.V-1.s-1)

P1a

P3a

P2c
P2b
P1b

P3d

30.0

72.0

13.4
12.2
22.0

86.0

2.40

1.98

1.98
2.07
2.50

2.83

-

-

3.7%
0.6%
 6.0%

20.0%

-

750

649
642
红移

747

-

7.50

-

-

-

4.50

0.60 d

-

0.017 d
0.017 d
0.55 d

-

Detection

NMR

NMR

NMR
NMR
NMR

NMR

Ref.

[19]

[21]

[20]
[20]
[19]

[21]

P3b 73.0 1.98 5.0% 749 5.40 -NMR [21]
P3c 131.0 2.32 10.0% 749 5.60 -NMR [21]

P2e

P2d

12.2

11.3

2.25

1.94

12.4%

5.5%

653

647
-

-

0.027 d
0.024 d

NMR

NMR
[20]

[20]

λ

P4a 147.0 2.70 - 6.90 --- [22]

P4b 88.0 2.40 20.0% 5.30 -蓝移- [22]

图 1　具有精准交替结构或含有单体自偶联缺陷的共轭聚合物

Figure 1　The chemical structures for conjugated polymers with alternating pattern and the potential structural defects
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续表1　
Table 1 Continued

P10b

P10a

P15b

P15a

P15c

25.2

30.1

9.5

15.0

15.0

1.12

1.29

3.70

2.10

3.90

-

-

-

-

602

657

642

4.73

5.35

0.37

3.10

0.67

-

-

-

-

-

5.0%

-

-

MALDI-TOF

NMR

MALDI-TOF

NMR

NMR

P11c

P11b

32.1

31.5

2.20

4.10 2.0%
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9.80
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-

-

14.8%

NMR

NMR

P14b

P14a

71.4

47.4

2.25

1.81 -

615

620

16.32

17.25

-

-

-
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-

 aMn and Ð were determined with GPC; b average values are given; c average values are given; d elcctron mobilities; e hole mobilities. 
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1.35 e
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[37]
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[41]

[39]

[39]
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1　基于吡咯并吡咯二酮 (DPP)的共

轭高分子材料

DPP是一种缺电性的高度平面构建单元，在

构建D-A聚合物中被广为应用，其较低的最低未

占据分子轨道 (LUMO)以及较平整的分子骨架有

利于电子从金属电极注入到材料内部并在其内部

进行传输。两侧的富电性噻吩侧翼有利于形成分

子间D-A相互作用从而提高载流子迁移率 [15]。作

为电子受体单元，人们构筑了一系列DPP基共轭

分子和聚合物，并广泛应用于有机场效应晶体管

(OFET)[16]、有机光伏器件(OPV)[17]、光动力治疗[18]

等诸多领域。然而，结构缺陷，特别是单体自偶联

缺陷，对器件性能的影响也逐渐引起人们的关注。

2015年，德国开姆尼茨工业大学Sommer课
题组通过直接芳基化聚合的方法成功地将DPP
和四氟苯结构单元进行聚合，通过调控聚合反应

条件得到精准结构的P1a、含DPP单体自偶联缺

陷的P1b以及DPP均聚物。利用核磁共振氢谱

(1H-NMR)鉴定了它们所含的单体自偶联缺陷数

量。通过比较含有7% DPP单体自偶联缺陷的聚

合物 (Mn = 11.0 kDa) P1b以及DPP均聚物 (Mn = 
14.0 kDa)的紫外 -可见吸收光谱，发现P1b和DPP
均聚物的吸收光谱相对于P1a都发生了红移现

象。将上述三种材料加工成OFET器件，其器件

结果显示，精准交替结构的聚合物P1a表现出最

优异的迁移率，其器件性能较P1b和全均聚物材

料有所提升 [19]。随后，该课题组通过直接芳基化

聚合的方法将噻唑基吡咯并吡咯二酮和四氟苯

聚合，得到了一系列含DPP的聚合物P2b (0.6% 
DPP hc)，P2c (3.7% DPP hc)，P2d (5.5% DPP hc)，
P2e (12.4% DPP hc)以及DPP均聚物。首先，作

者对比了这一系列聚合物的紫外 -可见吸收光谱。

结果显示，少量自偶联缺陷对材料吸收光谱影响

不大，但DPP均聚物的吸收光谱出现了明显红移。

此外，通过对材料的电化学循环伏安法测试，发

现随着DPP单体自偶联缺陷的增多，LUMO能级

会逐渐降低 (图2)。然而，通过OFET器件表征材

料电荷迁移率，发现随着自偶联缺陷的增多，器

件性能逐渐提高。因此他们认为自偶联缺陷对这

类材料的器件性能没有产生负面影响 [20]。

2014年，荷兰埃因霍芬理工大学 Janssen课题

组通过Suzuki偶联制备了苯与DPP的共聚物，通

过对DPP单体的调控，得到精准结构的P3a以及

分别含 5%、10%和 20% DPP单体自偶联缺陷的

P3b、P3c和P3d。首先，作者对聚合物的吸收光

谱进行了研究，发现随着DPP单体自偶联缺陷的

增加，材料的吸光发生红移，这显然更利于光伏

性能的提升。此外，通过对材料的电化学循环伏

安法测试，发现随着DPP单体自偶联缺陷的增多，

HOMO能级逐渐升高。然后，作者将上述聚合物

与PC71BM共混制备了有机太阳能电池器件。器

件结果表明，聚合物的DPP均聚缺陷的增多会导

致太阳能电池器件开路电压降低，进而降低材料

的光电转化效率 [21]。之后，Janssen课题组又采用

Stille偶联合成了DPP与噻吩的共聚物。通过控制

噻吩单体的摩尔配比，得到精确结构的P4a和含

20%噻吩单体自偶联缺陷的P4b[22]。通过研究聚

合物的吸收光谱，发现噻吩单体自偶联缺陷会导

致聚合物材料的吸光发生蓝移。而含噻吩均聚缺

陷的聚合物与PC71BM共混制备的有机太阳电池，

其光电转化效率从6.9% (P4a)降低到5.3% (P4b)。
近日，中国科学院大学黄辉等采用Stille偶联

反应，通过催化调控合成了基于DPP和硒酚的共

聚物 (P5a，P5b和P5c)。研究结果表明，采用传统

加热Stille偶联聚合制备的DPP聚合物P5b和P5c
分别具有29.5%硒吩均聚缺陷和16.0% DPP均聚

缺陷。通过对三种聚合物材料的紫外可见吸收

光谱的研究，发现与无均聚缺陷的聚合物P5a (对
应图3a的P1a)相比，P5b (对应图3a的P1b)出现

了明显的蓝移 (16 nm)，而P5c (对应图 3a的P1c)

图 2　P2 的 LUMO 能级和 hc 的关系图 [20] (2021 American 
Chemical Society 版本许可)
Figure 2　LUMO energy level of P2 determined by cyclic 
voltammetry as a function of the hc content (Reprinted 
with permission from Ref. [20]; Copyright 2021 American 
Chemical Society)
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出现了轻微的红移 (2 nm)。随后，通过DFT计算

模拟了含有硒吩或DPP单体自偶联缺陷的聚合

物材料的吸收光谱。结果显示，硒吩单体自偶联

缺陷的引入会导致材料吸收发生蓝移，而DPP单
体自偶联缺陷的引入则导致材料吸收红移，这一

计算结果和实验结果是一致的 (图3a)，表明供拉

电子的引入导致电子的离域发生了一定程度的

改变。同时，作者对聚合物材料薄膜进行了缺陷

态密度研究以及形貌研究 (图 3b和 3c)，结果显

示精准交替结构的材料具有更低的缺陷态密度

和更加紧密的堆积形貌。此外，通过掠入射广角

X射线散射技术 (GIWAXS)测试了其薄膜的形貌 

(图3d)，发现精准交替结构的材料具有更有序的

结晶度。因此，无单体自偶联缺陷的DPP聚合

物P5a在OFET器件上表现出更高的载流子迁

移率 [23]。随后，黄辉课题组成功开发了一种室

温Suzuki均相聚合反应，在共轭高分子合成方

面取得了突破性进展。与传统的Stille聚合所得

到的聚合物P6c (对应图3e的P9b)相比，新的聚

合方法合成的聚合物P6b (对应图 3e的P9a)经
1H-NMR分析发现是具有精准交替结构的聚合

物。此外，通过紫外 -可见吸收光谱分析，具有精

准交替结构的DPP聚合物材料吸收光谱发生了红

移，展现出有序的堆积现象 (图3e)。缺陷态密度

图 3　(a) P5a，P5b 和 P5c 的吸收光谱以及 DFT 计算模拟含有硒吩或 DPP 单体自偶联缺陷的聚合物材料的吸收光谱； 
(b) 缺陷态密度研究；(c) P5a 的原子力显微镜成像；(d) P5a 的 2D-GIWAXS 图 [23] (2022 Wiley-VCH 版本许可)；(e) P6a 和

P6b 的吸收光谱；(f) P6a 的 2D-GIWAXS 图 [24] (2024 Nature Publishing Group 版本许可)
Figure 3　(a) UV-Vis absorption spectra of P5a, P5b and P5c and DFT calculated vertical transition excitation energies of 
tetramers; (b) defect state density analysis; (c) AFM height image of P5a; (d) 2D-GIWAXS pattern of P5a (Reprinted with 
permission from Ref. [23]; Copyright 2022 Wiley-VCH); (e) UV-Vis absorption spectra of P6a and P6b; (f) 2D-GIWAXS pattern 
of P6a (Reprinted with permission from Ref. [24]; Copyright 2024 Nature Publishing Group)
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以及薄膜的聚集态研究显示，精准交替结构的材

料具有更低的缺陷态密度和更加紧密的堆积形态

(图3f)。因此，相比于含单体自偶联缺陷的材料

(μ=3.3 cm2·V–1·s–1)，这种结构精准的聚合物材料

显著提升了载流子迁移率 (μ=10.6 cm2·V–1·s–1)[24]。

2　基于苯并二噻唑 (BBT)的共轭高

分子材料

苯并二噻唑分子中含有C＝N键，展现出弱

拉电子能力，且平面稠环结构有利于载流子传输，

因此苯并噻唑衍生物在OFET、OPV和非线性光

学 [25]等领域得到了广泛应用。

黄辉等采用BBT硫醚作为亲电试剂，与芳基

锡化物偶联，首次实现C―S键活化聚合 (CASP-
Stille)反应并制备了一系列高性能聚合物材料。

其中，采用室温方法制备的聚合物P7b，相较于传

统高温Stille方法合成的聚合物P7c，在 1H-NMR
结果中显示出更低的BBT单体自偶联缺陷。此外，

缺陷态密度研究显示P7b的薄膜也展示了更低的

缺陷态密度。因此，新方法合成的聚合物P7b相
较于传统Stille聚合制备的聚合物P7c，展示了更

高的载流子迁移率 [26]。在2023年，该课题组开发

了一种更加绿色的CASP-Suzuki合成方法，用于

制备基于噻唑的聚合物半导体材料。通过该聚合

方法合成的苯并二噻唑基共轭高分子相较于高温

Suzuki聚合合成的聚合物，表现出更少的BBT单

元自偶联缺陷、更低的缺陷态密度和更优异的载

流子迁移率 [27]。上述研究发现，硫醚作为亲电试

剂和室温聚合条件是显著减少聚合物单体自偶联

缺陷的重要策略。

3　基于咔唑的共轭高分子材料

咔唑是一种含N杂环平面构筑单元，其具有

易于合成、成本低廉、良好的化学稳定性和较低

的带隙等优点。此外，咔唑分子上的N原子容易

接受各种官能团的修饰，从而改善了聚合物的溶

解性问题，并能调控材料的光学性质 [28]。基于

这些结构优势，咔唑类聚合物在有机发光二极

管 (OLED)[29]、有机光折变 [30]、有机非线性 [31]、

OPV[32]以及OFET[33]等领域得到了广泛应用。

2016年，Sommer课题组利用Suzuki聚合反

应合成了精准结构的共轭聚合物P8a和一系列

含有咔唑单体自偶联缺陷 (0%~10%)的聚合物

P8b~P8k。通过紫外可见吸收光谱分析发现，随

着咔唑单体自偶联缺陷的增加，材料的吸收光谱

发生了蓝移。因此，作为活性层材料，这导致了

OPV器件的短路电流 (short-circuit current，Jsc)逐
渐降低，从而影响了器件性能的提升。此外，作

者还将这一系列聚合物加工制备了OFET器件，

研究结果表明，随着单体自偶联缺陷的增多，材

料的载流子迁移率也会降低 [34]。随后，Sommer
和Deibel对该系列聚合物在有机太阳能电池中的

激子扩散长度进行了深入研究。他们发现随着咔

唑均聚缺陷的逐渐增加，激子扩散长度呈现逐渐

减小的趋势 (图4a)。进一步的研究表明，激子扩

散长度与器件的短路电流密切相关，而较短的激

图 4　(a)咔唑单体自偶联缺陷和激子扩散长度的关系；(b)激子扩散长度和短电流密度的关系[35] (2019 Wiley-VCH 版本

许可)
Figure 4　(a) Relationship between carbazole homocoupling and exciton diffusion length; (b) Relationship between exciton 
diffusion length and short circuit current (Reprinted with permission from Ref. [35]; Copyright 2019 Wiley-VCH)
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子扩散长度会导致器件的短路电流降低 (图4b)，
从而影响有机太阳能电池的性能 [35]。

4　基于芴的共轭高分子材料

芴具有较强的热稳定性和化学稳定性，同时

具有比较高的荧光量子产率。此外，芴分子的2位、

7位以及9位碳上容易进行结构修饰，易于引入多

种官能团，具有非常强的化学修饰性。因此，芴

在光电材料领域具有广泛应用的前景。

2016年，比利时哈塞尔特大学Vangerven课题

组为了研究聚合物单体自偶联缺陷对太阳能电池

性能的影响，首先合成了两个小分子化合物 (P9a
和P9b)。通过吸收光谱分析，作者发现含DTS均
聚缺陷的材料 (P9b)相比于交替结构的P9a，其
吸收光谱发生了红移。随后，作者将这类材料与

PC71BM共混，制备了有机太阳能电池。研究发现，

引入DTS单元自偶联缺陷会提高材料的HOMO
能级，从而降低器件的开路电压，导致其光电转

化效率降低 [36]。2018年，比利时哈塞尔特大学

Maes课题组通过Stille聚合的方法制备了一系

列含0%~100%喹喔啉单体自偶联缺陷的聚合物

P10a~P10f。这些单体自偶联缺陷通过 1H-NMR
和MALDI-TOF手段进行了检测。通过对这几个

聚合物紫外 -可见吸收光谱分析，研究发现，相较

于无单体自偶联缺陷的P10a，含35%单体自偶联

缺陷的聚合物P10b由于拉电子效应导致电子局

域在受体单元上，进而导致其吸光发生蓝移现象。

随后，研究人员将这一系列聚合物材料和PC71BM
共混制备了有机太阳能电池器件。结果显示，随

着自偶联缺陷的增加，材料器件性能逐渐降低；特

别是当自偶联缺陷超过50%时，聚合物的HOMO
能级显著降低，导致材料器件的光电流和填充因

子显著下降 [37]。

5　基于苯并二噻吩的共轭高分子

材料

2015年，Vangerven等对不同公司生产的明

星材料PTB7进行了对比研究。通过凝胶渗透色

谱 (GPC)结构表征，他们发现低分子量的PTB7呈
现出明显的双峰分布 (图5b)。他们认为，低分子

量对应的聚合物组分中含有单体自偶联缺陷，因

此分子量难以提升，而高分子量对应的聚合物结

构更为规整。对吸收光谱的研究结果显示，低分

子量所对应的聚合物组分由于引入了给电子均

聚结构单元，其吸收光谱发生了红移。随后，通

过OSC和OFET器件测试，他们分别考察了聚合

物的光电转化效率和迁移率。结果显示，低分子

量聚合物的单体自偶联缺陷会导致材料的带隙降

低，进而降低了OSC器件开路电压；而高分子量

的聚合物则表现出更优异的迁移率 [38]。

2021年，京都大学Wakioka等通过配体调控

开发了一种直接芳基化聚合反应，并成功制备了

聚合物P11b。1H-NMR研究结果显示，P11b含有

2%的DT和2ThBT单体自偶联缺陷。同时，采用

常规Stille聚合制备的P11c，其单体自偶联缺陷达

到14.8%。对比这两个聚合物紫外-可见吸收光谱，

发现单体自偶联缺陷对吸收没有显著影响。将

这两种聚合物与 ITIC共混后，制备了有机太阳能

电池器件。P11b和P11c制备的器件效率分别为

9.90%和9.80%。研究结果表明，单体自偶联缺陷

图 5　(a)不同分子量的 PTB7；(b)不同批次的 PTB7 分子量分布图 [38] (2015 American Chemical Society 版本许可)
Figure 5　(a) Comparison of large molecular weight PTB7 and small molecular weight PTB7; (b) Molar mass distributions 
of the as received PTB7 batches (measured by GPC) (Reprinted with permission from Ref. [38]; Copyright 2015 American 
Chemical Society)
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的增多，会导致器件效率的降低 [39]。

2023年，Maes课题组在黄辉课题组对聚合

物单体自偶联缺陷的研究进展基础上 [23]，深入研

究了聚合物分子量和单体自偶联缺陷对有机太阳

能电池器件效率的影响。该课题采用Stille聚合

的方法，通过调控催化剂和催化温度合成了一系

列明星聚合物PM6 (P12a，P12b)和D18 (P13a，
P13b，P13c)。当采用黄辉团队开发的室温Stille
聚合方法时，成功制备了精准交替结构的P12a和
P13a。与通过高温加热合成的P12b相比，加热

导致了更多的单体自偶联缺陷和较差的分子堆积

形貌。因此，使用室温合成、具有精准结构P12a
制备的有机太阳能电池效率可达 16.10%，使用

P12b制备有机太阳能电池时，由于加热带来较大

的分子量，其器件效率 (16.70%)略高于P12a[40]。

MALDI-TOF分析发现，通过黄辉团队开发的

Stille聚合方法在高温下合成的D18 (P13b)也出

现了少量的单体自偶联缺陷，然而，这并没有对器

件效率产生负面影响。实际上，使用P13b加工制

备的有机太阳能电池效率达到了17.40%，高于传

统Stille聚合得到的P13c的器件效率 (17.20%)，展
现出黄辉团队开发的Stille聚合方法在合成高性

能共轭高分子材料方面的优越性。近日，黄辉团

队采用新开发的均相Suzuki聚合方法也制备了明

星聚合物PM6 (P14a)，并与商业化的PM6 (P14b)
进行了对比。研究表明，P14a具有更精准的交替

结构，吸收在0-1处的光谱更强，导致聚合物分子

间更强的π-π堆积 [24]。因此，使用P14a制备的有

机太阳能 (Y6作为受体)电池效率可达17.25% (对
应图6的PM6-1)，明显高于使用商业化材料制备

的器件 (16.32%)(对应图6的PM6-2)(图6a和6b)。
最后，黄辉团队采用均相聚合方法成功地宏量合

成了公斤级的共轭聚合物。与此同时，Maes开发

了流动聚合方法，在室温下成功合成了分子量较

高且无均聚缺陷的PM6，展现出来较高的批次重

复性 [40]。这些研究为共轭聚合物的商业化提供了

有益的思路和方法。

6　基于噻吩的共轭高分子材料

2016年，南加利福利亚大学Thompson课题

组利用直接芳基化聚合方法成功地将2ThB结构

单元和BT结构单元进行聚合，通过控制聚合温

度以及改变聚合单体合成了一系列聚合物 (P15a，
P15b，P15c)。1H-NMR结果显示，P15a具有更加

精准的交替结构，而P15b含有2ThB单体自偶联

缺陷，P15c含有BT单体自偶联缺陷。通对比聚

合物的紫外 -可见吸收光谱，发现含单体自偶联缺

陷的P15b和P15c都发生了不同程度的蓝移。将

这些聚合物与PC61BM共混后，制备了太阳能电池

器件。研究表明，没有单体自偶联缺陷的P15a展
现出更高的短路电流和更高的光电转化效率 [41]。

2023年，黄辉课题组成功实现了基于芳基硫

醚的直接芳基化聚合反应。通过 1H-NMR分析，

发现该方法合成的聚合物P16b相比传统Stille聚
合方法合成的聚合物P16c拥有更少的单体自偶联

缺陷。此外，进行的缺陷态密度研究和GIWAXS
分析展示了P16b具有更低的缺陷态密度和更有

序的结晶度。因此，该聚合物P16b表现出来更优

异的迁移率。这一研究结果说明基于芳基硫醚的

直接芳基化聚合反应具有精准合成高性能有机共

图 6　(a)基于 P14a (PM6-1)与商业化 PM6 (PM6-2) 的有机光伏器件的 J-V 曲线；(b)基于 P14a (PM6-1)与商业化 PM6 
(PM6-2) 的有机光伏器件的 EQE 曲线[24] (2024 Nature Publishing Group 版本许可)
Figure 6　(a) J-V curves of PM6:Y6-based devices; (b) EQE responses of PM6:Y6-based devices (Reprinted with permission 
from Ref. [24]; Copyright 2024 Nature Publishing Group)
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轭高分子的优势 [42]。

7　总结与展望

交替共轭高分子在有机半导体器件中展示了

巨大的应用前景，但是批次重现性以及单体自偶

联缺陷等问题，是制约材料性能提升的关键。目

前的研究基本可以确认，单体自偶联缺陷的存在

会影响电荷在主链骨架上的分布，从而导致材料

能级、吸收光谱偏移、结晶性变差等问题，因此导

致含单体自偶联缺陷的聚合物激子扩散距离变

短，分子堆积无序，因此光伏的光电转化效率降

低，场效应晶体管的电荷输运变差。然而目前，

单体自偶联缺陷的存在对材料以及器件的长期稳

定性的研究还尚未有明确的机理研究，亟待开发

相应的研究手段拓展对其的认识。随着研究人员

对单体自偶联缺陷认识的不断加深，迫切需要高

效精准的合成方法来解决相应的科学问题。因此，

一方面需要开发鉴定自偶联缺陷的全面、有效手

段，理解自偶联缺陷与性能之间的构效关系，为材

料设计提供新思路；另一方面，需要开发结构精

准、批次重复性高的高性能材料，提升材料性能，

开发新型高性能有机高分子半导体材料，并最终

推动有机高分子半导体材料产业转化，助力国民

经济发展与满足国家重大需求。
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