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        目前，商用硅太阳能电池发电的成本比公用事业发电要高出10倍。为了降低太阳能电池发电成本，人们

转向了有机分子材料。据美国物理学家组织网9月12日报道，哈佛大学、宾夕法尼亚哈弗福德学院和墨西哥国

立自治大学研究人员推出了一项称为哈佛清洁能源计划（CEP）新计划，旨在寻找能提高光电设备效率的有机

材料，将目前太阳能电池的能效水平从9.2%提高到10%到15%，寿命延长10年。符合这两个标准的话，其成本

就比当前其他电源要低。最近出版的《物理化学通讯杂志》上，公布了一些前期成果，更多研究还待后续。 

       有机太阳能材料不仅比非有机材料更便宜，而且无危害，轻质易加工，可以做成半透明的，压成各种形

状。但要从数百万的有机分子中挨个筛选，搜寻那些具备优良光电属性的材料，却好比大海捞针。 

       研究小组开发出一种大规模的自动化分子筛选方法。这种方法结合传统的建模方法和现代药物开发的策

略，还利用了机器学习、图形识别和化学信息学技术。此外，该计划还利用了IBM世界公共网格（WCG）提供

的志愿计算机，从IBM网站下载免费的无毒程序，在他们的计算机空闲的时候，用来筛选材料分子。 

      “大约每12小时数据库就能增添一个新分子，加速了新材料的开发。”项目领导之一、哈佛大学阿兰·埃

斯博鲁-古兹克介绍说，哈佛清洁能源计划每天能找到数千个分子，目前资料库里已有1000万个分子图案可作

为候选。“我们与斯坦福大学合作进行理论论证后，筛选出了8个透明化合物变种，可用作有机半导体。WCG

将帮助我们找到更多有用信息。” 

       筛选分析采用了分级计算技术，每一步都列出所有候选分子的图形和性质，以供下一步筛选。根据初步分

析，在能量水平上能满足有机太阳能电池10%或更高效率要求的仅占所有分子的0.3%（3000个到5000个）。 

       哈佛大学另一位项目领导约翰尼斯·海彻曼表示，一方面，这种收集提供了一种便捷的方式，能将分子属

性、电学结构和相关化合物迅速对应，不仅能用于光电设备材料的开发，还能用于其他多种用途；另一方面，

也为掌握分子的结构与性质关系奠定了牢固基础。 

       研究人员还表示，随着今后取得更多的成果，他们即将建成一个参考数据库，为搜寻最优光电设备材料、

开发有机电子设备提供有价值的数据。该数据库将于2012年开放，希望加速清洁电力能源的开发，促进其尽快

达到传统能源的水平。 
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