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AS 华南师范赵纪军课题组：图神经网络实现单重态裂分有机分子高效筛选。

研究背景：

单重态裂分（Singlet Fission, SF）是一种独特的光物理过程：当一个分子吸收光子产生高能单重态
后，可裂分为两个低能三重态。这一过程有望突破传统太阳能电池的Shockley-Queisser效率限制
，在高效光伏器件中具有重要应用潜力。然而，已知的SF分子数量有限，且面临着稳定性差、合
成困难或转换效率低等现实瓶颈。另一方面，传统的理论筛选依赖高精度的量子化学计算（如T
D-DFT或GW-BSE方法）来评估ES1、ET1、ET2等关键激发能信息。这些方法虽然结果可靠，但
计算耗时，难以遍历庞大的有机分子化学空间。因此，开发兼顾计算速度与准确度的筛选策略，
是当前寻找高效SF材料的关键。

文章概述：

近日，华南师范大学赵纪军教授团队报道了一种结合图神经网络（GNN）和多层级计算验证的
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有机单重态裂分分子高通量筛选框架。研究团队首先训练GNN模型，实现对EHL（HOMO-LUM
O能隙）以及ES1、ET1、ET2激发能的快速预测。随后，该模型被用于OE62和QO2Mol数据库中
超过2000万个有机分子的筛选。通过能级匹配筛选，研究团队在TD-DFT水平下识别出180个潜在
SF分子。进一步，利用DeepSA模型评估分子的可合成性后，筛选得到79个较易合成的候选分子
，并最终通过GW-BSE方法进行了更高精度的验证。该研究不仅提供了一批值得实验探索验证的
有机SF分子候选结构，也展示了机器学习方法以激发能能级为目标的功能材料设计中应用潜力。
相关结果发表在 Advanced Science 上。

图文导读：

该研究提出了一种面向有机单重态裂分分子的机器学习辅助高通量筛选策略。通过GNN模型快
速预测激发态能级，并结合TD-DFT、GW-BSE和可合成性预测等多层级验证，研究团队从千万
级有机分子中筛选出一系列潜在SF分子。该工作显著降低了传统激发态计算的筛选成本，为单重
态裂分材料的发现提供了新的候选分子库和研究范式，也为荧光、磷光、三重态湮灭和热激活延
迟荧光等其他功能材料的智能筛选提供了参考。

该项目研究获得国家自然科学基金（12534012、12474221、12474168）资助，谨此感谢。
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原文链接：

https://doi.org/10.1002/advs.202524389

期刊介绍：

Advanced Science 是 Wiley旗舰期刊 Advanced 系列中的一种完全开放获取的跨学科科学期刊，发
表材料科学、物理、化学、医学、生命科学、环境科学、工程和社会科学等领域的前沿基础和应
用研究。我们的使命是通过开放获取出版，使前沿创新的科学研究具有更广泛的可访问性。Wile
y 的 Advanced 系列是全球公认的高影响力期刊系列，传播来自资深和青年研究人员的科学成果
，帮助他们实现使命并扩大科学发现的影响力。

Advanced Science 2025年影响因子为14.1，五年平均影响因子为15.6，期刊引文指标1.74，CiteScore
为 18.1。在 2025年中国科学院院文献情报中心期刊分区表中，Advanced Science
入选综合类期刊一区TOP。
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来源：Advanced Science

更多 科学进展 请访问 https://www.iikx.com/news/progress/

本文版权归原作者所有，请勿用于商业用途，爱科学iikx.com转发

Powered by TCPDF (www.tcpdf.org)

                                                   4 / 4

https://www.iikx.com
http://www.tcpdf.org

