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Микроэмульсии широко применяются вследствие своих уникальных свойств, а именно: малого поверхностного натяжения, огромной площади поверхности и способности растворять как полярные, так и неполярные соединения.  В том числе они могут выступать в качестве уникальной реакционной среды для получения наночастиц, полимеров и широкого спектра органических веществ [1, 2]. При проведении реакций и процессов экстракции, расположение солюбилизованных молекул в мицеллах играет важную роль, однако оно зависит от строения соединений и не всегда очевидно [3]. 

В силу того, что главными движущими силами солюбилизации являются электростатические и гидрофобные взаимодействия, этот процесс очень удобно изучать методом молекулярного моделирования. В результате данной работы была установлена структура обратных мицелл Спан-80, а также рассмотрена связь между полярностью гетероциклического соединения и его расположением в мицелле для системы «вода в декане».
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