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摘 要 水广泛存在于自然界中，在地球表面的各种过程中起到重要的作用，因此

水科学研究中，与其他学科的交叉研究非常重要。其他领域的科学研究以及实际应用的需

求，也会刺激水科学研究的进一步发展。文章通过介绍近期在生物、环境和材料等领域中与

水相关的科学研究进展与应用，讨论水在这些领域中的重要性，以及水科学研究在这些领域

中的应用前景。
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Abstract Water is universal in nature, and plays a major role in many processes on our

Earth. Hence, interdisciplinary research is very important in the study of water science, which will

thus also be stimulated by the development and requirements of other fields. This article reviews

the recent research progress and applications involving water in biology, environmental science,

and the material sciences，with discussions on the important role and application prospects of water

in these fields.
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1 引言

水是自然界最丰富、最重要的物质，有很多

独特的甚至反常的性质，因此水一直是重要的科

学研究对象。水科学主要研究水的物理、化学、

生物等特征，分布、运动、循环等规律，开发、

利用、规划、管理和保护等方法。随着人类社会

的发展，越来越多的水问题如水资源短缺、水污

染、洪水灾害等逐渐引起全球各个国家的关注，

因而近年来对于水科学的研究得到了高度重视。

同时，由于在许多其他领域的相关过程中水都发

挥了关键的作用，因而和其他学科的交叉研究对

于水科学的研究非常重要。本文将主要介绍最近

在生物、环境以及材料领域中与水相关的科学研

究进展和应用。

2 生物领域中的应用

水分子是生命体的主要构成成分，水科学研
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图1 (a)二维羧酸仿生表面的水滴；(b)水分子与二维羧基烷链形成的完整

稳定复合结构；(c)氧化石墨烯通过水分子将磷脂分子的亲水端“拉”出细

胞膜的磷脂双分子层结构

究在生物领域一直有着广泛的应用。研究发现，

水分子不仅仅是生命活动的“背景溶剂”，水分

子在生物表面具有精细结构，是一个积极的参与

者。上个世纪60年代，生物水的概念就被提出[1，2]，

人们把在生物分子表面水合层中与生物分子最临

近区域中的水分子，称为“生物水”[3，4]。近年来

越来越多的实验方法被用来研究生物水的时空结

构，包括超快光、红外光和太赫兹光谱、电子和

核磁共振，以及X光、中子光谱和中子散射等，

研究内容涵盖了生物分子(如蛋白质、核酸、生物

膜等)界面上的水分子的空间拓扑形貌和动力学特

点，如氢键结构、过渡状态等等[5，6]。

研究发现，对于蛋白质与核酸等生物分子而

言，水分子在它们结构的形成、稳定性以及功能

的实现中发挥着重要作用[7]，而水合力是蛋白质

分子三维结构形成的驱动力[8]，导致蛋白质的折

叠，形成具有特定功能的结构形态[9]。水分子的

动力学过程及氢键网络维持了蛋白质结构的稳定

性和保证了其功能的实现[10，11]。水分子被发现不

仅与蛋白质分子表面有相互作用，而且能够深埋

在蛋白质分子的内腔，直接与蛋白质分子内部的

骨架和侧链相互作用，甚至有可能形成2—3个水

分子的团簇，这些在特定结合位点的水分子直接

关联着蛋白质的功能，应该作为蛋白质分子的一部

分来看待[12]。同时，研究还发现调整蛋白酶的水合

情况能改善其催化活性，蛋白质分子的活性位点与

周围水环境的相互作用影响蛋白质分子的柔性，这

对蛋白酶催化活性所需的构象变化有重要影响[13]。

在溶液中，蛋白质分子构象的灵活变化包含了一系

列在晶体结构中没有看到的水分子结合位点，这些

水分子直接影响蛋白质分子实现其功能[14，15]。比较

蛋白质分子而言，临近核酸分子周围的水分子，

以及核酸沟内的水分子对核酸形成双螺旋结构，

以及维持结构稳定性具有重要影响[16，17]。相对于

DNA分子，RNA额外多一个氧原子以及存在较多

未配对的碱基，水分子在RNA—RNA以及RNA—

蛋白识别过程中会发挥更加重要的作用[18，19]。

水分子的生物功能不仅体现在维持生物分子

结构的稳定性方面，在生物膜与纳米结构体发生

相互作用的过程中，水分子的行为表现得更为复

杂。如图 1(a)，(b)所示，最近在对与生物膜中磷

脂分子的自组装形式类似的二维羧基烷链自组装

表面进行研究时发现，在此自组装表面上，水分

子能够嵌入二维羧基烷链，与二维羧基烷链形成

一个完整稳定的复合结构。这个自组装表面上的

复合结构包含了一个完整的氢键网络结构，减少

了与在这个结构之上的水分子的相互作

用，导致二维羧基烷链自组装表面的疏水

性明显地增加[20]。这表明水分子作为一个

主动的参与者，可以与生物分子产生相互

作用，从而影响了相关的生物过程。在最

近的氧化石墨烯抗菌的研究中，一种可能

分子机制表明氧化石墨烯是通过大量抽取

细胞膜上的磷脂分子，来破坏细胞膜结

构，从而导致细胞死亡的。如图 1(c)所

示，在氧化石墨烯抽取细胞膜中的磷脂分

子的作用过程中，水分子被发现起到关键

作用，水分子直接参与、且主动地将磷脂

分子的亲水端“拉”出细胞膜的磷脂双分

子层结构，而后磷脂分子的疏水尾部沿着

氧化石墨烯的疏水区域爬出[21]。

在生命体系中，水分子在蛋白通道
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(如离子通道和细胞核孔蛋白等)的生物功

能，如细胞的信号传递、能量转换、电

位调控、物质交换、以及系统功能调控

中也发挥了极为重要的作用。2003 年，

Peter Agre等发现跨膜水通道蛋白是专门

跨细胞膜输运水分子的通道，为此获得

诺贝尔化学奖。在细胞膜蛋白通道中，

水分子间通常会形成氢键单链且协同运

动，这种水分子的单链结构是跨膜水通

道蛋白高效输运的关键[22]。利用水分子在

狭窄通道内形成的这种准一维水链(图 2

(a))的流动性质对管壁的形变、周围环境

的电荷变化的响应特性，可以设计具有

优秀开关特性的纳米尺度水通道[23，24]。如

图2(b)所示，利用质子在这种准一维水链

上的快速传输特性，可设计能让质子通

过而同时只有非常少量的水能通过的质子

通道[25]。另外参考生物水通道蛋白上的电荷分布，

还设计了能使纳米管内水分子定向运动的纳米水

泵[26，27]。如图2(c)所示，同样受生物水通道蛋白中

准一维水分子单链结构的启发，研究人员还提出可

以放大水中微弱信号的Y型管放大器，同时也具有

信号传递与分流功能，考虑到电偶极之间作用随距

离衰减远快于电荷之间作用，这样的信号传递方式

可以克服纳米尺度的信号容易被干扰的困难[28，29]。

惰性气体麻醉现象是另一个水科学研究在生

物中的有意思应用，该问题已经困扰医学界近

200年。如图2(d)所示，近期研究发现惰性气体包

括氮气都是疏水气体，它们会在纳米尺度水环境

中形成聚集结构，强烈地与常见的蛋白质结构域

(Src-homology 3)结合在一起，致使其损失生物活

性。比较之下，分散的气体分子并没有特定的相

互作用[30]，这些气体分子在生物体内的水分子环

境下只有达到一定浓度条件才能聚集产生麻醉效

应，才是惰性气体麻醉作用的关键。

3 环境领域中的应用

随着世界人口的爆炸式增长和工业用水量的

激增，全世界范围内出现了严重的水资源危机。

世界粮农组织的最新统计显示，截止2012年，大

约有12亿人，即世界人口的近五分之一，生活在

物理性缺水地区，另有 5 亿人正在接近这一境

况。由于工业生产和农业活动的扩大，重金属污染

(主要是Cd，Pb，As，Hg，Cu，Cr等)和富营养化

(主要是以离子态形式存在的N和P)已成为全球普遍

存在的水质问题。而我国的淡水资源匮乏问题尤其

严重，我国是世界上十三个贫水国之一，仅西南的

贵州、云南、四川、重庆和广西就有超过两千万

的人处于缺水的境况。随着我国人口增长和工业

化的发展，水污染问题将进一步成为今后一段时

间内面临的重大问题。因而解决淡水资源匮乏，

以及治理污染始终是水科学重点发展方向之一。

淡水资源的缺乏在干旱地区尤其严重，而即

便在一些干旱地区，在空气湿度超过 95%时，也

会有很高的概率形成雾，这些雾由大量直径 1—

40 μm的水滴组成，这构成了空气中的隐性水资

源[31]。利用特殊装置将雾中所含的隐性的水资源

转换为显性的可利用的水资源，即雾水收集，是

解决水资源问题的一个出路[31—33]。雾水收集的关

键是设计构筑具有特殊界面性质的材料。在自然

图2 (a)水分子在狭窄通道内形成的准一维水链；(b)人工设计的质子通

道；(c)基于水分子链的Y型管信号放大器，同时也可以起到传递和分流信

号的作用，左侧小图中显示了当外加正电荷和负电荷靠近主管时，接受信

号的水分子以及附近水分子的构型；(d)惰性气体在纳米尺度水环境中形成

聚集结构，与常见的蛋白质结构域结合在一起，致使其损失生物活性
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图3 (a)离子—π作用导致的离子对碳基纳米通道的堵塞现

象；(b)风吹条件下，盐溶液在高序热裂解石墨(HOPG)表面

形成带电的纳米盐溶液薄层

界，一些生物经过了亿万年的进化选择，发展出

了特殊的生存技巧，典型的如生存于纳米比亚沙漠

的沐雾甲虫[34]，以及晨雾中挂满水滴的蜘蛛丝[35]。

中国科学院理化技术研究所的江雷院士团队通过

对自然界中这些现象深入的研究，建立了依靠结

构梯度驱动小液滴进行定向收集的新型雾水收集

模型，并在此基础上制备了类蜘蛛丝结构的仿生

纤维，系统研究了纺锤结的尺寸以及纺锤结的间

距对其雾水收集效率的影响。除此之外，通过改

变纺锤结的化学组成或表面粗糙度[36]，或者在纺

锤结上引入智能响应性分子[37，38]，如热响应性的

含有 PNIPAAm链段的聚合物分子，光响应性的

含有偶氮苯链段的聚合物分子等，还实现了控制

凝结在仿蜘蛛丝纤维上的小液滴朝向或远离纺锤

结的方向运动。随后该研究团队又对生长于沙漠

的植物仙人掌的抗旱奥秘进行探索，发现了仙人

掌上的一整套多尺度结构和多功能集成的雾水收

集系统[39]，这一发现为设计制备具有高效雾水收

集性能的界面材料提供了进一步的借鉴和参考。

最近，美国德克萨斯大学阿灵顿分校的罗成教授

用两步气相生长的办法制备了具有分支结构的

ZnO锥形纳米线，同样能够依靠锥形结构定向收

集雾气中的小液滴，且由于其高度支化性，该结

构展示了比天然仙人掌还要高的雾水收集效率[40]。

这些研究显示了通过对水在有特殊界面性质的材

料上的输运行为的研究，可以设计制备具有高雾

水收集效率的人工材料。

另一方面，在淡水资源缺乏的同时，地球表

面有 71%的面积被海水覆盖，因而用反渗透膜对

海水和污水进行处理也成为应对日趋紧张的水资

源危机的另一个常用的技术。新型纳米碳基材料

如碳纳米管具有很好的水渗透能力，效率远远超

过商业反渗透膜[41，42]。近年来大量的基于经典力

场的理论结果认为，拥有纳米尺度管径的碳纳米

管在保持高效水渗透的同时，能保持完全的选择

性渗透的性能[43，44]。基于这种特性制备的高效反

渗透膜可以生产出极高品质的产水，大大降低系

统能耗，削减污水处理的成本。但是自数年前提

出该机制至今并没有这方面的相关实验进展。近

期在研究离子与石墨/石墨烯表面特殊作用的大量

工作基础上，发现污水中的阳离子和碳纳米管之

间的强非共价键相互作用可能会对碳纳米管的滤

水性能起决定作用(图3(a))。研究结果显示，由于

钠离子与碳纳米管之间存在着强的阳离子— π相

互作用，使得部分钠离子吸附在碳纳米管的管口

位置，堵塞了管口，从而阻断了水在碳纳米管内

传输，大大降低了碳纳米管作为高效的污水过滤

材料的应用价值。基于这样的认识，人们提出了

针对性的改进方案，可以在保持 100% 的渗透选

择性的条件下，将碳纳米管在污水中的水渗透性

能提高到接近(＞60%)其在纯水中的性能，远远

大于现在的商用膜。这种使用较窄的碳纳米管制

备得到的复合膜的性能理论上大大超过现在使用

的滤膜材料，使得污水处理的能耗减小，成本下

降，并有可能最终解决高污染水体的水处理问题。

水科学研究在环境治理中的另一应用来自于

研究水膜对雾霾的形成和稳定机制的影响。近来

雾霾的频繁发生已经严重影响到人们的日常生

活，然而其形成的微观机制还一直不清楚。考虑

到雾霾颗粒的主要来源是汽车尾气和化工厂中化

石燃料的不完全燃烧，以及农村焚烧秸秆的烟

尘。这些颗粒物的共同特征是带有不饱和碳基材

料形成的内核，具有丰富的含π电子的芳环结
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构。而钠离子与氯离子在类石墨表面吸附能存在

巨大差异，在风吹条件下，盐溶液可以在石墨表

面形成带电的纳米盐溶液薄层(图 3(b))，该带正

电盐溶液薄膜已经在实验中得到验证[45]。进一步

的分子动力学模拟研究了其对碳基颗粒分散和聚

集行为的影响，发现疏水碳基表面形成的水膜可

能对理解其粘连长大有着重要的意义。水膜可以

粘连两个颗粒，从而使其长大凝聚成更大的颗

粒，而随着颗粒的长大所带电量也越大，颗粒之间

的静电排斥，会使颗粒停止长大，从而悬浮在空

中，给出了雾霾的疏水颗粒生长机制的全新解释。

大气中碳基颗粒表面水膜结构稳定性可以影响其聚

集行为，这为寻找促进其凝聚的方法提供了理论

依据，从而为雾霾治理和工业除尘提供重要参考。

在治理土壤的重金属污染方面，水科学研究

也有不少进展。随着工矿业等人为活动的加剧，

土壤的重金属污染到了十分突出的程度。重金属

可在植物体内富集，通过食物链迁移到人体内，

严重威胁到了人类的健康。目前治理土壤重金属

污染的途径主要有两种：改变重金属在土壤中的

存在形态，使其固定，降低其在环境中的迁移性

和生物可利用性；从土壤中去除重金属，使其存

留浓度接近或达到背景值。研究发现，因离子—

π作用，金属离子在碳基材料表面具有离子富集

现象；价态较高的重金属，如Cd2+，Cr2+在碳基材

料表面的吸附能比土壤中常见的K+，Na+，Ca2+明

显要强 [46—49]。在重金属污染的土壤修复过程中，

碳基材料在重金属固定中的作用及机制有利于其

对重金属污染土壤的阻控和修复。利用碳基材料

对重金属离子的直接快速吸附，或通过在碳基材

料表面高价态的重金属离子对低价态金属的离子

取代，达到从土壤中迁移出重金属的目的。碳基

材料中，比如生物碳是一种新型的环境多功能材

料，由于其特殊结构和性质，生物碳施入土壤后，

除了吸附重金属离子，还可使土壤容重降低，总

孔隙率提高[50]，增大水分入渗的速率，提高土壤

的持水特性[51]，对作物生长有积极的影响。碳基

材料在土壤改良、土壤固碳、土壤污染控制与修

复、减少化肥施肥等领域具有巨大的应用潜力，

可望同步实现土壤污染缓解和固碳的双重目标，

引起了国际环境和土壤领域的极大关注。

随着科学发展和技术的进步，水资源在能源存

储、开采、使用过程中起到了越来越重要的作用。

但是，在这一过程中对水资源的浪费和污染也成为

制约能源可持续发展的一个重要因素。因此，水科

学的研究可以使得有限的可用水资源更大地发挥它

的效用。这其中比较具有代表性的是水科学研究在

页岩气开采中的应用。页岩气是目前非传统能源领

域的一个前沿，受到了广泛的关注，特别是上个世

纪90年代在水平钻井和水力压裂这两项关键性技术

得到突破之后，页岩气更是引导了一项产业技术革

命。其中的水力压裂技术就是以水资源作为基础来

进行的。水力压裂技术从上个世纪40年代开始得到

了不断发展成熟[52—54]，同时，也带了很多问题，如

开采过程中需要消耗大量的水资源以及返排的含有

大量化学试剂的压裂液的处理，以及残留在缝隙中

压裂液对环境的影响等等。针对这些制约因素，相

应的理论以及试验工作都在进一步研究中。美国德

克萨斯理工大学E.A.Hernandez等提出在水力压裂

过程中模拟优化模型来减少水的消耗和在缝隙中

水的残留[55]，可以有效减少水资源的消耗，增加返

排率降低残留率，从而进一步提高页岩气的产量。

另外中国石油大学张磊等利用马尔科夫链—蒙卡

方法模拟给出了压裂液返排率低的问题的理论解

释，为这一个问题的解决提供了理论基础和引导方

向[56]。此外，针对在水力压裂过程中，由于使用亲

水支撑剂颗粒导致的水锁效应，研究也发现颗粒表

面的不同亲疏水性图样拓扑结构能够加速疏水气体

的渗透的概念，通过纳米技术成功制备了纳米尺度

的功能性颗粒，兼顾水溶性输运的便利性的同时提

高出气效率，与表面均匀分布的不同亲疏水颗粒相

比具有明显的优势。利用离散的图样拓扑结构，提

出消除水锁阻塞的新方法：即向产生水锁的孔道内

添加功能性粉体，来消除水锁效应，无需完全排除

水份，即可获得极高的出气效率，提高油气产量[57]。

4 材料领域中的应用

含水环境是日常生活和工业生产中最常见的

一种环境，可以说大部分的材料都与水汽有所接
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触或处于潮湿环境中。水科学研究在材料领域的

应用主要体现在研究水环境对于材料结构与性质

的影响。金属、金属氧化物、碳、硅等，作为最

常见的固体矿物质及工业原料，已为人们熟知上

千年。在传统的物理化学过程中，水被当作溶剂

环境来考虑，人们并没有过多考虑水参与化学反

应过程及其对固体表面结构和性质可能造成的影

响。其实水是一种特殊的极性分子，极易在分子

间形成丰富的氢键，并且具有极为复杂的相

图，会对材料表面的电子结构产生很大影响。

2010年，美国弗吉尼亚大学的Robert Davis教授

等发现了高酸性条件下乙醇在金和铂表面的氧

化反应效率会明显提高，其原因被归结于界面

水直接参与了该化学反应 [58]；美国 Tulane 大学

的 Diebold 教授小组和普林斯顿大学的 Selloni教

授小组合作，对于TiO2不同表面的水分子结构作

了大量的实验和理论分析，发现台阶位点的化学

活性低于无缺陷表面的化学活性这一出乎意料

的结果 [59]。理论研究也发现，水可以在小尺寸

金团簇表面促进氧气分子的分解，进而提高氧

化反应效率[60]。

同时一些研究表明水环境可能会显著改变固

体表面结构。丹麦托普索催化公司(Haldor Topsøe

A/S)的Henrik Topsøe教授和合作者报道了利用水

蒸气改变Cu纳米颗粒的形貌的惊人发现[61]。芬兰

坦佩雷技术大学的Valden等人在研究CrFe合金制

备的不锈钢材料的过程中发现水可能引起Cr原子

在CrFe合金表面富集[62]。中国科学院上海应用物

理研究所高嶷研究员团队对于二氧化钛表面的研

究也发现，水分子的吸附可以显著降低二氧化钛

亚表层氧缺陷的稳定性(图4)，从而可能引起氧缺

陷从亚表层向表层迁移并引起界面水分解的现象[63]。

通过研究硅量子点的荧光机制发现，水环境下水

分子通过影响硅量子点的电子结构，进而导致了

其荧光特性的奇异变化。如图 4所示，当 3个水

分子和 4 个水分子团簇吸附在硅量子点表面上

时，其荧光光谱展现一个双频带，表现为两个发

射峰集中在紫外光区域(~366 nm)和近红外区域(~

510 nm)。其背后的物理机制是，3个和 4个水分

子吸附在硅量子点表面提供了弱弹性反应的环

境，导致硅量子点存在自陷态激子，进一步分析

其几何结构发现二聚体硅硅键被拉长，进而形成

一种弱键[64]。这些发现展示了水环境可能对于固

体材料的表面结构产生影响，因而材料表面亲/疏

水、催化活性、光电磁等的内在物理化学特性在

水溶液(蒸汽)环境中可能发生变化，并影响各种

复杂晶面结构在水溶液中的稳定性。这方面的研

究也对于深入理解腐蚀现象发生的机理有很大的

促进作用。

5 结束语

系统深入开展水科学的研究既有纯科学意

义，也有保障和促进人类社会可持续发展的现实

意义。近年来关于水的研究更显蓬勃之势，随着

各种实验技术的发展，以及计算机运行速度的提

高，大大增强了我们开展水科学研究的能力，同

时其他领域的科学研究以及实际应用需求，也极

大地刺激了水科学的研究。然而，由于水的复杂

性和特殊性，关于水科学的研究还存留大量有争

议的基本问题，将水的研究扩展到水溶液甚至含

界面的水溶液范围则面临更大的挑战，当然也具

有更广泛的应用前景。
图4 低潮湿环境下硅量子点表面的双频带荧光
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