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Les approches de la modélisation moléculaire apportent des modéles virtuels aux échelles microscopique et
nanoscopique des propriétés dynamiques, structurales, électroniques et magnétiques de complexes soit isolés
en phase gazeuse soit dans un environnement complexe (solvant, solide, interface,...). Le développement et
l'utilisation de ces approches dans un “laboratoire virtuel” sont d’autant plus pertinents lorsque ’on s’intéresse
aux radioéléments, qui de par leur radio toxicité ne peuvent étre étudiés que sous des formes peu concentrées
d’“ultra-traces” et uniquement dans des laboratoires expérimentaux sécurisés.

Nous illustrerons les apports de la modélisation moléculaire s’appuyant sur la chimie quantique et la dy-
namique moléculaire pour la compréhension des propriétés de produits de fission, de lanthanides et d’actinides.
Nous montrerons l'utilité des calculs de chimie quantique pour la caractérisation et & quantification des es-
péces volatiles de produits de fission.

La modélisation moléculaire permet aussi I'identification et la détermination des stoichiometries et géométries
des espéces chimiques, en complément d’expériences d’EXAFS (« Extended X-ray Absorption Fine Structure
»), mais aussi de prédire “in silico”leurs propriétés thermodynamiques. Nous présenterons le calcul de pro-
priétés spectroscopiques de valence et d’ionisation d’halogénures (incluant la radioélément astate), qui sont
le reflet de la structure électronique et des interactions locales.
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