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POPULARNONAUKOWE STRESZCZENIE PROJEKTU

Ze wzgledu na duza toksyczno$¢ lub radiotoksyczno$¢ materialéw zawierajacych aktynowce, badania do§wiad-
czalne zwiazane z odpadami radioaktywnymi jakie wytwarzane sa na skutek dzialania reaktora jadrowego
sa bardzo skomplikowane. Stanowi to motywacje do badai nad reaktywnoscig i wtasciwo$ciami moleku-
larnymi zwiazkéw aktynowcOw przy uzyciu metod teoretycznej chemii obliczeniowej. Niestety, zasoby ob-
liczeniowe wymagane przez standardowe metody chemii kwantowej rosna wyktadniczo wraz ze wzrostem
rozmiaru uktadu, efekt znany jest jako klatwa wymiaru. Poniewaz zwiazki aktynowcéw wazne z punktu wi-
dzenia separacji 1 segregacji odpadéw radioaktywnych zawieraja duza liczbe elektronéw, zwykle setki albo
tysiace, chemia kwantowa musi rozwijaé nowe, a zarazem innowacyjne podej$cia aby przetamac istniejace
ograniczenia rozmiarowe. Jednym z podejs$¢ tego typu jest rodzina metod wykorzystujaca wydajng i kom-
paktowa parametryzacj¢ skorelowanej elektronowej funkcji falowej. Przyktadem jest tutaj algorytm Renor-
malizacji Grupy DMRG (ang. Density Matrix Renormalization Group), ktéry pozawala na tani, a zarazem
wiarygodny kwantowo-mechaniczny opis duzej liczby elektronéw, napotykanych w pierwiastkach i zwigzkach
aktynowcow. Ponadto, w celu wiarygodnego modelowania chemii aktynowcéw, w obliczeniach kwantowo-
chemicznych musimy uwzglednié efekty relatywistyczne, wynikajace ze szczegdlnej teorii wzglednosci. Wéw-
czas réwnanie Schrodingera, ktore jest punktem wyjSciowym do modelowania pierwiastkéw lekkich, zastgpuje
si¢ rozwiazaniami cztero-komponentowego rownania Diraca. W proponowanym projekcie badawczym uzyty
zostanie relatywistyczny algorytm DMRG do kwantowo-chemicznego modelowania struktur elektronowych
i wlasciwosci pierwiastkéw aktynowcéw, dimeréw aktynowcéw, a takze modelowych komplekséw tlenkéw
aktynowcoéw powstatych na skutek oddziatywan typu kation—kation, obecnych w odpadach radioaktywnych.
Relatywistyczne obliczenia DMRG beda pierwszymi, systematycznymi, a zarazem jakoSciowymi badaniami
teoretycznymi majacymi na celu giebsze zrozumienie aktynowcéw, w tym podstawowych sktadnikéw budul-
cowych komplekséw powstatych podczas utylizacji odpadéw radioaktywnych. Ponadto, proponowany projekt
badawczy pozwoli na poglebienie wiedzy z zakresu fizyko-chemicznych wtasciwosci atoméw i zwiazkéw ak-
tynowcéw, sposobu wigzania i reaktywno$¢ kompleksow aktynowcow, a takze na to w jaki sposéb mozna
kontrolowaé tworzenie si¢ klastréw aktynowcéw na skutek oddziatywan typu kation-kation. Podsumowujac,
proponowany projekt badawczy umozliwi dostarczenie niezbgdnych informacji do wydajnego modelowania
materiatéw aktynowcow na duza skale, co ma przyczynic si¢ do glebszego zrozumienia procesu separacji plu-
tonu i uranu od pozostatych komponentéw znajdujacych si¢ w odpadach radioaktywnych.



