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Полимерные микрогели сочетают свойства коллоидных частиц, полимерных сеток и ПАВ, что делает их перспективными для стабилизации эмульсий, адресной доставки и межфазного катализа. На границе раздела фаз они снижают поверхностное натяжение, претерпевая сильные деформации [1]. Однако широкий набор параметров архитектуры делает затруднительным предсказание равновесной морфологии микрогелей.
В данной работе методом мезоскопического моделирования были изучены амфифильные полые микрогели на границе вода-масло. Модели представляли собой полимерные сетки со статистическим распределением сегментов. Было рассмотрено влияние размера полости, состава сетки (амфифильной композиции), совместимости сегментов разных сортов с жидкостями, а также поверхностного натяжения.
В ходе моделирования было показано, что для всего исследованного диапазона параметров полые микрогели подвергались значительной деформации на межфазной границе, которая выражалась в существенном увеличении их латеральных размеров (в плоскости границы) и сопутствующем уменьшении размеров вдоль нормали к границе. При этом наличие полости являлось определяющим фактором, обеспечивающим снижение упругости полимерной сетки: увеличение размера полости коррелировало с возрастанием степени деформации частиц. Кроме того, было показано, что вследствие случайного распределения амфифильных сегментов полимерной сетки микрогель заполняется жидкостями обоих типов, обеспечивая смешивание последних.
Для количественного анализа были применены методы машинного обучения. Они позволили определять, сохраняется ли полость внутри частицы или происходит ее коллапс, а также прогнозировать количественные морфологические характеристики микрогелей на границе раздела — их латеральный размер (растекание в плоскости границы), размер по нормали (сжатие) и положение центра масс относительно границы раздела фаз. Последний параметр, в свою очередь, позволил предсказать тип  образующейся эмульсии (прямой или обратной) на основе полых амфифильных микрогелей [2].
Полученные результаты могут быть полезны при создании эмульсий для адресной доставки лекарств или систем межфазного катализа.
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