L'aspirine, ou acide acétylsalicylique, est le chef de file des salicylates et fait partie de la famille des anti-inflammatoires non stéroïdiens. En dépit de sa large utilisation depuis plus de 100 ans, les connaissances concernant ses mécanismes d'action et ses utilisations thérapeutiques continuent d'évoluer.
Cependant, la dégradation de l'aspirine en milieu gastrique lui confère une toxicité conduisant à des ulcères. Cet effet secondaire a suscité de l'intérêt au sein de la communauté scientifique. Cette motivation a conduit au développement d'un dérivé, de l'aspirine, permettant de préserver le principe actif, l'acide salicylique, en milieu acide. 
 Ce composé dérivé est la PolyAspirine, présentée par l'équipe du Professeur K. Uhrich, à l'Université Rutgers du New Jersey (USA), lors du 220e congrès annuel de l'American Chemical Society. Ce polymère est composé d'une centaine de molécules d'acide acétylsalicylique reliées par estérification. Son hydrolyse est pH-dépendante et est réalisée en milieu alcalin ; ce qui autorise la libération du principe actif, l'acide salicylique  au niveau de l'intestin. En limitant la libération de l'acide salicylique dans l'estomac, un tel polymère éviterait les ulcères gastriques ou les hémorragies digestives associées à la prise d'aspirine. Il pourrait également trouver un grand nombre d'applications médicales, notamment dans le traitement des maladies inflammatoires chroniques de l'intestin. 
Dans ce travail, nous avons réalisé une étude de modélisation moléculaire de l'aspirine et de ses polymères, en fonction du pH gastro-intestinal. Des outils de la chimie théorique ont été utilisés pour déterminer certains descripteurs de ces matériaux. Notre discussion porte sur l'influence de la taille du polymère sur ses propriétés physico-chimiques et, en particulier, ses propriétés de dégradation dans le tractus gastro-intestinal.
