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Методом молекулярной динамики исследован процесс импрегнации мефенамовой кислоты (МК) в микропоры аэрогеля на основе нанокристаллической целлюлозы в среде сверхкритического диоксида углерода (скCO2). Целью работы являлось выявление механизма адсорбции, структурной организации молекул МК в условиях ограниченной геометрии. Модель аэрогеля была построена из 60 полимерных цепей целлюлозы длиной 20 мономерных звеньев каждая. Взаимодействия описывались силовым полем OPLS-CM5. Процесс структурной эволюции системы включал последовательное нагревание в среде метанола в температурном диапазоне 300–825 K с шагом 25 K. Для полученного в ходе отжига образца аэрогеля были определены структурно-морфологические характеристики: плотность, пористость, масса, удельная площадь поверхности, фрактальная размерность и распределение пор по размерам. Полученный аэрогель представлял собой пористую структуру, сочетающую микропоры субнанометрового диапазона с более крупными транспортными каналами и расширенными полостями. Такое строение целлюлозной матрицы оптимизирует процессы переноса и создает уникальные условия для импрегнации и стабилизации органических молекул за счет эффектов пространственного ограничения.
[bookmark: _GoBack]Полученная модель аэрогеля использовалась для исследования процесса импрегнации МК в среде скСО2. Моделирование проводилось в кубической ячейке с периодическими граничными условиями (18×18×18 нм3), в центр которой помещался аэрогель. В случайном порядке добавляли 100, 200 или 300 молекул МК, а затем скСО2, предварительно уравновешенный при заданных параметрах состояния. МД моделирование проводилось с использованием программного пакета Gromacs-2022.2 в изобарно-изотермическом ансамбле при температуре 353 K и давлении 350 бар. В ходе анализа молекулярно-динамических траекторий были определены: число молекул МК и CO2 адсорбированных аэрогелем, среднее число водородных связей между целлюлозной матрицей и молекулами МК, количество контактов МК с поверхностью аэрогеля, удельная площадь поверхности аэрогеля после импрегнации, а также распределение конформационных состояний МК как адсорбированной, так и находящейся в объемной фазе флюида. Показано, что изменение концентрации МК влияет на степень адсорбции, характер межмолекулярных взаимодействий и распределение конформеров. Полученные результаты позволяют глубже понять молекулярные механизмы импрегнации биополимерных аэрогелей фармацевтическими соединениями в сверхкритических средах и могут быть использованы для оптимизации технологий получения композиционных материалов с контролируемым высвобождением активных веществ. 
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