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Pomimo niewielkich ilosci aktynowcdw dostepnych w naturalnej postaci, opis ich wtasciwosci chemicznych jest ciagle
priorytetem i szerokim polem zainteresowan w badaniach naukowych fizyki i chemii teoretycznej. Bedac jednym z najtariszych i
zarazem najbardziej obfitych zrédet energii na $wiecie, energia jadrowa kojarzona jest z wytwarzaniem toksycznych odpaddw,
ktorych przetwarzanie jest nie tylko ucigzliwe, ale tez bardzo kosztowne. Petne zrozumienie fizyko-chemicznych wiasciwosci
aktynowcow jest niezbedne w wielu aspektach cyklu paliwowego reaktora jadrowego, zaczynajac od wytworzenia nowych
rodzajow paliw, a koficzac na identyfikacji i neutralizacji odpadéw jadrowych. Dlatego tez, zasadniczym celem badan naukowych
nad aktynowcami jest okreslenie stabilnosci i wkasciwosci zwigzkdéw chemicznych zawierajacych aktynowce. Ze wzgledu na duza
toksycznos$¢, radioaktywnosé i niestabilno$¢ wiekszosci tych zwigzkéw, badania eksperymentalne majace na celu zrozumienie
wiasciwosci termodynamicznych, kinetycznych, czy tez mechanizmoéw reakcji chemicznych sg znacznie utrudnione. Wyzej
wymienione wiasciwosci aktynowcdéw moga by¢ jednak bez wiekszych przeszkdd badane przy uzyciu metod chemii

teoretycznej. Uzyskane w ten sposéb informacje moga by¢ uzyte w celu rozpoznania “co znajduje sie w zupie odpadow
nuklearnych” i “jak to stamtad wydostac"”. Wiarygodne obliczenia kwantowo-mechaniczne muszg jednak spetniaé dwa kryteria:
(i) uwzgledni¢ efekty relatywistyczne na rzetelnym poziomie oraz (ii) wzigé pod uwage fakt, ze ruch elektrondw w molekule jest
skorelowany.

Niestety, wymagania zasobdéw komputerowych rosng w eksponencjalnym tempie wraz ze wzrostem rozmiaréw molekuty, efekt
znany jako “klatwa wymiaru”. W zwigzku z tym, ze zwiazki aktynowcow odgrywajace wazng role w procesie separacji i
przetwarzania odpadow radioaktywnych zawieraja duzg liczbe elektronéw, wymagane sa nowe metody chemii kwantowej, ktére
poradzg sobie z “klatwa wymiaru”. Jednym z rozwigzan wydaje sie by¢ uzycie funkcji dwu-elektronowych, zwanych réwniez
geminalami, do modelowania takich uktadéw wieloelektronowych. Standardowe metody oparte na geminalach nie sg
przystosowane do chemii aktynowcow i wymagajg pewnych modyfikacji: (i) uwzglednienia faktu, ze elektrony poruszajg sie
bardzo szybko w ciezkich jadrach atomowych (szczeg6lna teoria wzglednosci), (ii) rozszerzenia korelacji elektronowej poza
korelacje par elektronowych, (iii) przystosowania do obliczen stanéw wzbudzonych, oraz (vi) rozszerzer do opisu uktadow z
niesparowang liczba elektronéw (otwarto-powtokowych). Osiggniecie wyzej wymienionych zadar jest bardzo skomplikowane i
wymaga wyprowadzenia nowych modeli matematycznych, napisania nietrywialnego kodu komputerowego, a takze solidnego ich
testowania, wigczajgc zastosowanie do chemii aktynowcow. Zaproponowane w ten sposéb modele po raz pierwszy pozwolg na
bezposrednie, atomistyczne, a zarazem jakosciowe obliczenia komputerowe w celu glebszego zrozumienia segregacji odpadéw
nuklearnych i dostarczg uzytecznych informacji do syntezy nowych zwigzkéw chemicznych opartych na aktynowcach, ktére z
kolei bedg mogty by¢ uzyte do ulepszenia procesu ekstrakcji Plutonu i Uranu z odpadéw radioaktywnych. Ponadto, te doktadne i
nie wymagajace duzych zasobéw komputerowych modele beda mogty by¢ uzyte w innych dziedzinach chemii i fizyki
materiatowej, takich jak chemia lantanowcoéw, chemia metali przejsciowych, biochemia, czy fizyka potprzewodnikow.



