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Celem tego projektu jest opracowanie wydajnego i doktadnego protokotu opartego
na metodach kwantowo-mechanicznych do opisania solwatowanych kompleksow
aktynowcow. Aktynowce bedace ciezkimi atomami (=Ac - =Lr) stanowig fascynujacy
obszar badan ze wzgledu na ich zdolnosci koordynacyjne, wtasciwosci katalityczne i
nietypowe schematy wigzan. Zwiazki te zyskaty takze ogromne znaczenie ze
wzgledu na szybko rozwijajacy sie sektor energetyki jadrowej. Dzieki doktadnym
obliczeniom kwantowo-mechanicznym mozemy otrzymac wtasciwosci elektronowe
czgsteczek lub koplekséw aktynowcow, co jest niezwykle trudne przy uzyciu
eksperymentalnych metod ze wzgledu na ich radioaktywnos$¢. Jednakze opis
solwatowanych zwigzkéw aktynowcoéw oparty wytacznie na metodach mechaniki
kwantowej nie jest mozliwy ze wzgledu na znaczace wymagania obliczeniowe tak
duzych uktadéw. W zwigzku w proponowanym projekcie opracowanie zostanie nowe,
hybrydowe podejscie, w ktorych kompleksy aktynowcdw bedag opisywane bardzo
doktadnymi metodami kwantowo-mechanicznymi (np. uproszczong metodag
sprzezonych klasterow takg jak pCCD), a s$rodowisko rozpuszczalnika bedzie
modelowane za pomocag efektywnego potencjatu fragmentu (EFP). pCCD byta
szeroko stosowana dla aktynowcédw w ostatnich latach dajgc dla nich bardzo
doktadne wyniki w fazie gazowej. Natomiast, EFP jest niedawno opracowanym
modelem solwatacyjnym, gdzie czasteczki rozpuszczalnika sg opisane uzywajac
znacznie mniej doktadnych ab initio metod. Kazda czgsteczka rozpuszczalnika
bedzie opisana przez modelowy potencjat obliczony z uwzglednieniem oddziatywan
elektrostatycznych, polaryzacyjnych, dyspersyjnych i wymiany ze wszystkimi innymi
czgsteczkami obecnymi w uktadzie. W szczegdlnosci oddziatywanie polaryzacyjne
bedzie obliczane w sposéb samouzgodniony, co znacznie poprawi obrazowanie
efektow solwatochromowych w roztworach komplekséw aktynowcow, ktére do tej
pory byty badane za pomoca dielektrycznych ciggtych medali solwatacji. W tym
projekcie interfejs pomiedzy pCCD i EFP zostanie wyprowadzony i implementowany
w pakiecie oprogramowania PyBEST. Metoda zostanie rozszerzona na stany
wzbudzone z uwzglednieniem efektéw rozpuszczalnika. Potagczenie pCCD i EFP
zapewni znacznie doktadniejsze badanie struktury elektronowej, ligacji, i proceséow
fotochemicznych komplekséw aktynowcéw (AnO%*) w réznych rozpuszczalnikach.
W szczegdlnosci, opracowana metoda zastanie wykorzystana do badania wodnych
roztworow zwigzkoéw aktynowcow, ktére sg budulcami wielu waznych komponentéw
w jadrowym cyklu paliwowym. Badania te bezposrednio doprowadza do efektywnego
projektowania zarzadzania odpadami jgdrowymi i czujnikbw do wykrywania skazenia
jadrowego.



