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Struktura i dynamika wody w stanie cieklym budzi powszechne zainteresowanie §wiata nauki od
dziesiatek lat. Opiniotworczy magazyn Science stawia pytanie o struktur¢ wody jako jedno ze 125
najwazniejszych pytan dla ludzkosci, ktére nadal nie znalazty odpowiedzi. Woda uwazana jest za
substancj¢ niezbgdng do Zycia, stanowi ok. 70 % masy naszego ciata. Jej unikatowe wiasciwosci
(znanych jest prawie 70 anomalii zwigzanych z wtasciwo$ciami wody) ksztattujg klimat na Ziemi,
pozwalaja przetrwa¢ mrozy organizmom wodnym, determinujg wlasciwosci wody, jako dobrego
rozpuszczalnika dla wielu substancji. Whasciwosci cieklej wody sa wynikiem silnych oddzialywan
mig¢dzyczasteczkowych - wigzan wodorowych, ktore tworza trojwymiarowa sie¢. Mimo licznych
prac, nadal nie wiemy w jaki sposob tacza si¢ czasteczki H,O i w jaki sposob struktura wigzan
wodorowych ulega zmianom pod wplywem wielu réznorodnych czynnikéw, np. jondw
organicznych, nanoczastek i innych. Nie wiadomo réwniez czy, i ewentualnie w jaki sposob,
struktura i dynamika lokalna przeklada si¢ na wlasciwosci wody w makroskali (efekt
hierarchiczno$ci struktury obserwowany jest dla wielu znanych ukladéw, np. polimerow, w tym
biatek, zeolitow, kompozytdéw, itd.). Niniejszy projekt zaklada zbadanie zaleznosci pomiedzy
zmianami zachodzacymi w wodzie w rdznej skali czasu (od bilionowej czesci sekundy po skale
tysigcznych czesci sekundy) i w réznym zakresie rozmiaru (od pojedynczych czasteczek po duze
ich ugrupowania zwane klastrami). Jak wspomniano woda jest uniwersalnym rozpuszczalnikiem,
a jej dostgpnos¢ 1 niska cena powoduje, ze stanowi podstawe wielu wspolczesnych technologii.
Warto przy tym zaznaczy¢, ze woda (wilgo¢) silnie modyfikuje wiasciwosci wielu materialow
uzytkowych, chociazby materialow budowlanych: cementow, gipsow, drewna i materialow
drewnopochodnych, polimeréw itd.. Poznanie, jak woda oddziatuje z r6Zznymi substancjami i jaka
jest jej struktura w tych materiatach stanowi zatem powazne zagadnienie, istotne z punktu widzenia
wielu dziedzin zycia.

Nanoczastki metali sg przyktadem nowoczesnych materiatéw, ktére staja si¢ coraz bardziej
popularne w codziennym zyciu. Sg stosowane m. in. jako dodatek do odziezy, farb czy kosmetykoéw
nadajagc im m.in. wilasciwosci antybakteryjne. Coraz liczniejsze zastosowania powoduja,
ze nanoczastki metali dostaja si¢ w coraz wiekszych iloSciach do naszego $rodowiska. Wplyw
takich substancji na struktur¢ i dynamike wody jest waznym aspektem, ktoérego nie mozna
ignorowac, ze wzgledu na fakt, iz nie znamy szlakéw migracji nanoczastek w ekosferze. Zarowno
ze wzgledu na ograniczong stabilno$¢ nanoczastek metali, ich doskonate zdolnosci do penetracji
nawet przez niewielkie pory (wiele z nich ma zdolno$¢ przenikania przez btony komodrkowe),
jak 1 aspekty zwigzane z ochrong $rodowiska poznanie oddziatywan woda-nanoczastki metali
wydaje si¢ bardzo istotne. Tym bardziej, ze wyniki symulacji komputerowych wskazuja na
mozliwo$¢ tworzenia si¢ na powierzchni nanoczastek metali specyficznych struktur wody.

Innym przyktadem materiatéw, w ktorych woda odgrywa istotng rolg sg ciecze jonowe. Sa to sole
posiadajace w swej budowie jony substancji organicznych, ktére w temperaturach zblizonych do
temperatury pokojowej wystepuja w stanie cieklym. Ciecze jonowe nalezy zaliczy¢ do
nowoczesnych materialow. Mimo ze ich historia ma juz ponad wiek, pierwsze komercyjnie
dostepne zwiazki tego typu pojawity si¢ niecale 20 lat temu. Ogromnym problemem przez wiele lat
byla ich niska stabilno§¢ w obecnosci wilgoci. Ze wzgledu na swoje wilasciwosci substancje
te znajduja zastosowanie w wielu dziedzinach, m.in. jako ,,projektowane” rozpuszczalniki czy jako
elektrolit w bateriach. Obecno$¢ wody moze w przypadku wielu cieczy jonowych silnie wplywac
na ich wtasciwosci, dzieki czemu stosujac rézne ilosci wody mozemy dopasowac te wlasciwosci do
potrzeb. Dlatego poznanie struktury i dynamiki wody w tych ukladach oraz oddzialywan woda —
jony organiczne jest tak istotne.

Badania przeprowadzone w ramach tego projektu pozwola globalnie spojrze¢ na strukture
i dynamike cieklej wody w stanie czystym, jak roéwniez w dwoch wybranych klasach
nowoczesnych materialdow funkcjonalnych zyskujacych coraz wigksze znaczenie w naszym
codziennym zyciu.



