TISKOVA ZPRAVA

Symbiéza kvantovych chemik( s experimentatory - a zase jsme o krok dal

Novy algoritmus umoZnil efektivni vypocet absorpénich spekter,
a podporil tak zavéry experimentu s Berkeliem

Kvantovy chemik Jifi Brabec z Oddéleni teoretické chemie Ustavu fyzikalni chemie J. Heyrovského AV CR pfispél pomoci
nového algoritmu umoznujiciho efektivni vypodet absorpénich spekter k ucelenéjSimu pochopeni chemickych vlastnosti
transuranovych prvk( vyskytujicich se pfi jaderném $tépeni, at uZ v reaktorech nebo pfi atomovém vybuchu.

Prakticky vSechny chemické (a tedy i biologické) procesy probihaji pfes excitované stavy molekul. Jejich spravny popis je
tak esenciélni pro pochopeni drtivé vétsiny v8eho, co se v pfirodé odehrava. Teoretickd kvantové chemie v sou¢asné dobé
nabizi celou Fadu metod, z nichz jednou z nejpopulaméjsich je time-dependent density functional theory (TDDFT). Ackoliv je
ve srovnani s jinymi metodami sama o sobé nepfili§ vypocetné narocna, studium skutecné velkych komplex( o stovkach
nebo tisicich atomech je velkou vyzvou. Zviasté, pokud pro vypoCet absorpCniho spektra v daném regionu (napfiklad
UVIVIS) se nachazeji stovky nebo i vice excitovanych stavl. Pro takovy vypocet jiz nepfichazeji v Uvahu standardni
algoritmy, a tak pfichazi na fadu aproximativni techniky. Jifi Brabec vyvinul béhem své postdoktoralni staze ve skupiné Chao
Yanga v Berkeley National Laboratory symetricky Lanczos algoritmus pro vypocet absorpénich spekter velkych molekul,
ktery dale zefektivnil a paralelné naimplementoval do programu NWChem. Tento algoritmus aproximuje plvodni problém
pomoci postupné konstrukce redukovaného modelu, ktery je vypocetné mnohem levnéjsi, a zaroven umoznuje flexibilné
stanovit kritérium, kdy je rozliSeni pocitaného aproximativniho spekira jiz dostate¢né. Diky nému se podafilo podpofit
experimentalni zavéry i z pohledu teorie, coZ by bez tohoto algoritmu a na dané drovni bylo néroéné nebo dokonce
nemozné.

Transurany jsou prvky, které nésleduiji v periodické tabulce za uranem, pfiCemzZ ty lehéi z nich vznikaji bézné pfi provozu
v jakém m0Ze vzniknout pfi jaderném $tépeni, neni nezanedbatelné. Zaroven je chemie Berkelia znaéné neprobadana
oblast, a to kvdli jeho silné radioaktivité a kratkému poloCasu rozpadu. Bk je také jediny transuranovy prvek, u kterého byl
pfedpovézen vyskyt oxidaCnich stavi jak +lIl tak +IV v roztoku, av§ak dokazat vyskyt ve stavu +IV se doposud nepodafilo.
Pochopeni chemickych viastnosti, vlivu na organismy a toxicity, je velmi duleZité napfiklad pro vyvoj metod jak provadét
dekontaminace, sanace nebo izolace v§ech téchto radioaktivnich prvku.

Experimentalni vyzkum, ktery je stézejnim v publikované praci, inicializovala skupina Rebbecy J. Abergel z prestizni
Lawrence Berkeley National Laboratory. Zabyva se koordinacni chemii tézkych prvkd a studuje mimojiné metabolické ucinky
komplexu lanthanoid(i a aktinoidd. Pripravili komplex Bk za mimych podminek ve vodném roztoku, u kterého naméfili
absorpCni spektrum i provedli hmotnostni spektrometrii. Teoretické vypoCty absorpénich spekter ve VIS oblasti komplexu
dalSich lanthanoidl a aktinoidd v oxidacnich stavech M(IIl) a M(IV) realizované Jifim Brabcem pak ukazaly, ze ty s M(Ill)
vykazuiji posun absorpéniho maxima oproti M(IV) k vétSim vinovym délkam. Z naméfené pozice absorpéniho maxima Bk
komplexu vaci Pu(IV) a Am(lll) pak konzistentné s vypocty vyplyva, Ze pfipraveny komplex obsahuje Bk ve stavu +IV, coz
bylo podpofeno i vysledky z hmotnostni spektrometrie.
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Ustavu byl pfijat k 1. 8. 1993. Od 1. ledna 2007 se Ustav stal vefejnou vyzkumnou instituci ve smyslu zakona €. 341/2005 Sb.

Predmétem &innosti UFCH JH je v prvé Fadé badatelsky vyzkum ve fyzikalni chemii véetné elektrochemie, v analytické
chemii a v chemické fyzice, uskutecfiovany teoretickymi (vypocetnimi) a experimentalnimi metodami. Ustav dale napomaha
uplatiiovani vysledkl svého badatelského vyzkumu v praxi. Vyznamné se téz ve spolupraci s vysokymi Skolami podili na
vyuce a vzdélavani vysokoskolskych studentt a doktorandd.

UFCH JH je se svymi témé&F 200 zaméstnanci (s celkovym podtem Uvazkd 165), pficemz vice nez 75 procent jsou

vysokoskolsky vzdélani védecti a odborni pracovnici, jednim ze 6 Ustavi chemicke sekce 1. védni oblasti o Zivé pfirodé a
chemickych védach AV CR (www.cas.cz). Vice informaci naleznete ve webové aplikaci Ustavu s adresou www jh-inst.cas.cz.
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