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水下黏附材料是一类能够在潮湿或水环境中表现出优 

异黏附性能的功能材料, 适用于复杂水环境下的装置修复、 

组织黏合及智能机器人等前沿领域, 是支撑海洋工程装备和 

高端生物医用器械的关键基础材料, 具有广阔的应用前景和 

重大战略价值 [1]. 然而, 其研发仍面临核心科学挑战: 其一, 
水分子在界面间形成稳定水合层, 阻碍材料与基底的有效接 

触, 显著降低黏附效率; 其二, 水分子的持续渗透会引发材料 

溶胀或水解, 使黏附性能随时间衰减, 难以实现长期稳定. 如 

何高效破除界面水合层并赋予材料在水下环境中的持久稳 

定性, 是当前制备高性能水下黏附材料亟需突破的核心科学 

问题 [2].  
仿生是当前制备水下黏附材料的核心策略. 自然界中, 

贻贝、藤壶等生物依赖黏附蛋白在水下实现稳定附着, 其序 

列中富含多酚类、带电基团等特殊官能团, 在维持黏附力方 

面发挥关键作用, 为人工设计提供了直接的分子模板 [3]. 基 

于此, 研究人员通过模仿这些官能团并结合经验性优化配比, 
已经开发出一系列具备水下黏附性能的聚合物材料. 然而, 
这种策略仍有明显局限: 一方面, 设计过程依赖经验, 聚合物 

合成中单体序列排列高度随机, 使官能团间的协同效应难以 

稳定重现, 难以积累高质量的数据集; 另一方面, 缺乏对复杂 

分子作用关系的系统化认知, 难以通过传统实验方法直接锁 

定影响性能的关键结构参数, 制约了材料性能的进一步优化 

与新材料的高效设计.  
人工智能在无机固体、合金等原子结构明确的体系中 

已展现出巨大潜力, 其成功依赖于大量高质量数据的支撑, 
使得模型能够捕捉结构与性能之间的映射规律. 然而, 这一 

范式难以直接迁移到高分子功能材料, 特别是水下黏附凝胶 

的研究中 [4]. 原因在于, 黏附性能不仅由化学组成决定, 还受 

到分子间弱相互作用、热扰动效应、聚合网络构型及介观 

尺度结构等多重因素耦合作用, 导致其构效关系高度复杂且 

难以通过传统模拟与实验高效解析; 与此同时, 聚合物合成 

过程中的序列不可控性, 使得难以系统获取覆盖充分的数据 

集. 这种“结构复杂性与数据稀缺性并存”的特征, 正是制约 

人工智能在水下黏附材料领域广泛应用的根本障碍.  
基于此, 我们团队充分结合高分子材料研究的积累与人 

工智能技术的优势, 尝试从序列层面寻找水下黏附材料设计 

与性能优化的新路径. 在理论方法上, 我们取得了关键进展, 
为后续数据驱动开发水下黏附材料奠定了基础. 早在2019年, 
我们发现黏附蛋白中存在一种关键的邻位序列规律: 带正电 

的氨基酸与芳香族氨基酸倾向于相邻排列, 这一结构可以通 

过苯基破坏水合层并促进阳离子与基底形成强静电力作用, 
从而显著增强水下黏附性能. 我们首次将这一序列规律引入 

人工聚合物设计, 并取得了突破性成果 [5,6].  
为实现该序列特征在聚合物中的有效转译, 我们提出了 
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基于理想恒比共聚的合成策略. 通过精确调控单体的竞聚率, 
有效克服了带电单体和芳香单体在反应过程中的自聚倾向, 
成功合成出具有高比例邻位排列的聚合物序列. 所得水凝胶 

在高盐水环境中表现出优异的黏附性能, 能够在10 s内实现 

对玻璃的快速黏附, 并承受高达60 kPa的负载. 该成果首次证 

明, 模仿黏附蛋白的序列特征而非单纯的官能团, 能够赋予 

人工材料稳定而高效的水下黏附功能. 
尽管基于单一黏附蛋白的关键邻位规律, 我们已成功制 

备出性能优异的水下黏附材料, 但这一经验能否在更多蛋白 

中被复制? 是否存在能够跨越物种、具有普适性的统计规 

律? 这些问题仍有待深入探究. 自然界中数量庞大的黏附蛋 

白库由无数物种在进化中塑造而成, 虽然它们在具体序列上 

差异显著, 但在功能实现上可能隐含共通的模式. 基于这一 

认识, 我们在后续研究中不再局限于个别蛋白, 而是将整个 

黏附蛋白数据库纳入分析, 尝试从大数据维度提炼自然序列 

的共性规律, 并将其转化为可指导人工聚合物设计的通用策 

略. 该研究工作发表于Nature [7], 标志着我们在水下黏附材料 

研究领域实现了从单一序列启发到数据库驱动设计的重大 

突破. 
我们从3822种生物中收集了超过两万条黏附蛋白序列, 

涵盖细菌、海洋动物、真菌、病毒等多个类群. 通过多序列 

比对, 提取了不同物种黏附蛋白的共有特征序列. 随后, 依据 

氨基酸的功能属性将 20种氨基酸残基划分为六大功能单元, 
并以此对共有序列进行重新编码, 计算不同功能单元在序列 

中的相邻组合频率. 由此构建出一套可直接映射为聚合物单 

体比例的“仿生组分配方库”(图1(a)). 这一“统计仿生”策略, 
使我们能够将自然界数百万年进化所积累的序列规律, 转译 

为人工合成可操作的配方规则, 实现了从演化智慧到设计公 

图 1 (网络版彩色)数据驱动的水下黏附水凝胶设计 [7]. (a) 集成数据挖掘、实验验证与机器学习优化的高性能水下黏附水凝胶设计流程示意 

图; (b) 所开发水凝胶在水下的黏附强度比较; (c) R1-max黏附水凝胶将小黄鸭牢固黏附于海边岩石表面的照片. Copyright © 2025 Springer 
Nature 
Figure 1 (Color online) Data-driven de novo design of underwater adhesive hydrogels [7]. (a) Conceptual scheme of the proposed approach integrating 
data mining, experimentation and machine learning to design high-performance adhesive hydrogels. (b) Comparison of underwater adhesive strength 
between previously reported hydrogels and newly developed hydrogels by data mining-driven and machine learning-driven). (c) Photographic images of 
R1-max adhering a rubber duck to a seaside rock, withstanding ocean tides. Copyright © 2025 Springer Nature  
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式的转化. 
在实验阶段, 我们筛选出六种竞聚率接近1的代表性单 

体, 分别模拟六类氨基酸功能基团, 并采用理想恒比共聚策 

略, 成功合成出序列分布可控的水凝胶. 这一方法在保证蛋 

白质特征序列保真度的同时兼顾了合成可行性, 从而建立了 

一个小而精、高质量的水凝胶数据集. 实验结果显示, 基于 

数据库挖掘所得配方制备的水下黏附凝胶, 其性能已普遍优 

于既往文献中报道的多数水凝胶. 为进一步提升研发效率、 

降低试错成本, 我们引入人工智能技术, 采用顺序模型优化 

算法(Sequential Model-Based Optimization, SMBO)在庞大的 

单体组合空间中高效筛选最优配方. 具体流程包括: 利用已 

有实验数据训练机器学习代理模型, 对材料配方与水下黏附 

性能之间的关系进行拟合, 并在预测潜在优异配方的同时评 

估其探索价值与不确定性. 随后, 通过实验验证模型推荐的 

候选配方, 并将真实测量结果持续反馈, 用于更新数据集和 

迭代强化模型预测精度. 该“模型预测-实验验证-数据反馈” 
闭环加速了材料发现过程, 使优化过程在有限实验次数下逐 

步逼近全局最优区域, 显著降低了实验成本. 经过多轮循环, 
我们最终筛选出多种黏附强度超过 1 MPa的水凝胶, 其性能 

相比既有文献水平提升了一个数量级(图1(b)). 
进一步的应用测试表明, 基于数据驱动策略开发的水下 

黏附材料在稳定性与环境适应性方面表现卓越. 在真实海水 

环境的测试中, 材料能够在海浪的反复冲击下保持牢固附着 

(图1(c)); 在模拟工程场景的水管封堵实验中, 材料可快速封 

堵三米高水管底部的泄漏孔洞, 实现即时止漏, 并在持续水 

压下保持稳固, 展现出优异的黏性和抗压性能; 在小鼠皮下 

植入实验中, 材料保持良好的生物相容性和结构稳定性, 无 

显著免疫排斥反应. 这些结果表明, 该策略制备的水下黏附 

材料能够在复杂环境中稳定工作, 并具备进入工程与医学应 

用的潜在可行性. 
回顾本研究全过程, 我们实现了从理论驱动到数据驱动 

的材料设计范式转变, 提出了一种融合知识与数据的功能性 

软物质材料研发方法论, 推动了软材料设计思路的跨越式发 

展. 研究表明, 在模仿自然的过程中, 关键不仅在于复制某些 

分子结构或个别生物特征, 更在于深入挖掘自然界演化过程 

中沉淀的共性统计规律, 并将其转化为可操作的设计规则, 
从而实现材料性能上的重大突破. 同时, 高分子材料体系普 

遍具有多官能团协同作用与多尺度结构演化特征, 导致其结 

构—性能映射关系复杂、表征困难. 深度学习为解析这种复 

杂构效关系提供了新路径, 可直接基于结构信息进行学习, 
并与性能预测和材料优化实现端到端集成, 从而挖掘影响材 

料性能的关键多尺度结构特征, 促进新材料的发现与设计. 
因此, 借助深度学习模型乃至大语言模型, 实现高分子材料 

的多尺度结构表征, 并构建融合自然启发机制与数据驱动策 

略的设计范式, 将成为提升功能高分子材料可设计性的重要 

方向. 该研究范式的实现与推广, 将加速包括水下黏附材料 

在内的高分子材料研发进程, 为材料性能的优化与提升提供 

智能化支撑与创新工具.   
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