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1. Quelles problématiques ?

La chimie moléculaire des actinides (et autres radionucléides) en questionnement

Depuis les années 40, on sait déja beaucoup !
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Combiner chimie, Spectroscopie et modélisation pour :

v Sonder la coordinence
v Sonder les électrons externes
v Sonder les degrés d’oxydation

‘ Réactivité en milieux complexes

S. Pérez-Conesa et al. J. Chem. Phys. (2016), 145, 224502

8-fold coordination

o

Cube BTP

N. Morales et al. J. Phys. Chem. Lett. (2016), 7, 4275
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v/ Mécanismes et conditions de formation des colloides

v Chimie moléculaire a 'interface (lig-lig, lig-solide)

v Degrés d’oxydation ou processus RedOx métastables Comprendre -

Milieux s
prédire

complexes v Eléments peu explorés (Pa, exploration de la chimie du Po)

v Modélisations en solution et aux interfaces
Modéles v/ Amélioration des modeéles thermo et cinétique

v Chimie de I'impondérable vs pondérable

@ @ ‘ASNR Journée de lancement du PEPR SCIAM — 04/09/2026



2. Présentation du projet

Objectifs : - Obtenir des données transversales aux objets d’études
- Permettre un incrément essentiel entre les systemes modeles étudiés et les systemes réels

1. Etude intégrée des mécanismes chimiques,
biochimiques et géochimiques de transfert aux
interfaces

2. Elaboration de marqueurs écologiques et
environnementaux pertinents dans des écosystemes
naturels et modeles.

3. Etude des milieux ultra-dilués et réactivité a
I’échelle des traces, hydrolyse.

4. Prise en compte des équilibres dans les milieux
complexes environnementaux.
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1. Caracteérisation expérimentale et théorique de la spéciation du Pa 91 :

Pa 3
Protactinum 2°
Propriétés du Pa(V) en milieu non complexant et ligands d’intérét environnemental 23104 °

v Chimie fondamentale, évolution des degrés d’oxydation

v Complexation avec des ligands d’intérét (phosphate, carbonate, silicate, acides
(hydroxy)carboxyliques (aliphatiques&aromatiques), macromolécules

Thermodynamique Spéciation
(B, Ks, AH, AS) (Sphere de coordination,
distances interatomiques)

\ /

Modélisation, chimie quantique
\ (optimisation de géométrie, spectres IR, Raman) /

[PaOCls(H,0)]*

[C. Le Naour, M. Maloubier, IJCLab
V. Vallet, PhLAM]
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2. Transfert trophique en milieu marin, radioécologie (marine) 92 8

e
KV

Uranium 2
v Etude des mécanismes biochimiques de transfert des actinides : 238,03 2

Transfert trophique, spéciation chimique, réponses biologiques

v Prise en compte des mécanismes de compétition dans les milieux complexes environnementaux :
Biodisponibilité dans milieux marins complexes

Localisation, spéciation et quantification (ultra-traces)
de radionucléides dans des matrices biologiques
complexes

Algue Ascophilum nodosum K — XRF seuil L,, U (20 948 eV)

[M. R. Beccia, C. Den Auwer, ICN]
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3. Bactéries, sidérophores, impact de radionucléides sur la population 92
bactérienne U

Uranium
- Stockage des déchets nucléaires en couches géologiques profondes en France (a Bure, avec 238,03

I”’ANDRA) et en Suisse (au Mont Terri, avec la NAGRA).

- Tranchée de sol contaminé proche de Tchernobyl (Ukraine) avec ASNR.

Biosorption Bioaccumulation

U022 U022+

o
Microbacterium
Bacillus

Nedelkova et al., 2007

Pseudomonas
Stenotrophomonas
Merroun et Selenska-Pobell 2008

U-HPO,
U-CO,

2y uav) U-S

P‘; . ¢ Bioreduction Biomineralisation
Geobacter
Shewanella

Cologgiet al., 2011 [C. Sergeant, LP2IB]
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4. Ligands organiques inédits pour les actinides a bas degré d’oxydation 92

U

Uranium
238,03

Réactivité des actinides a bas degrés
d’oxydation (U™ ou UYV) pour :

v La formation de polymeres de
coordination offrant des structures

Topologie connue avec Zr'V
ouvertes.

mais ThIV? UV /U?

v La formation cages métal-organique
(type MOC).

JACS 140 6231 (2018)

Focus sur la chimie de I'U™ (quasiment non explorée en présence de ligand O-doneur type carboxylate),
avec la possibilité d’étendre ces systémes chimiques a Pu'™

[T. Loiseau, UCCS]
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5. Caractérisation expérimentale et théorique de clusters de Pu

@ @ @ AsNR

94

2
8

Pu &
\ o rg 7 [Pu(OHZ)m]n . gi
Synthese & Propriétés Plutonium 2§
\ " (244) 2

Caractérisation des propriétés structurales des NPs de PuQO,

[Pu(OH),(OH,),,. h]’""”*
Rationalisation des étapes de nucléation & croissance des

nanoparticules / \ NS

Meécanismes de formation Pu(VI) + Pu(lll) g .
o ™ H;OH

— Pulv)

Role & Réactivité des structures polynucléaires [Pu,(OH),(0),]22

Vers la nano-engineering des nanoparticules d’oxydes mixtes

. [M. Virot, ICSM]
[C. Tamain, ISEC]

Journée de lancement du PEPR SCIAM — 04/09/2026

10



95

6. Etude multi-échelle de systemes modeles U/Am — Matiere Organique (MO)

Am
Américium
(243)
Zones humides, milieux fluviaux et Systémes modeles MO-U/Am-
océaniques Minéral
Extraits purifiés de Complexation - Adsorption
MO des eaux et Etude Dissociation b £ Désorption
sédiments o o e
MO de différentes ‘
origines et compositions ST ——iy
HAMA e
e B 7 7
U/Am AU D
.1 Y:,’ v & B Argiles Hydroxides Al / Fe
< A Prévisions
Dispersion Base de données moléculaires, structure et
/ piégeage ‘ thermodynamique
colloides Base de données opérationnelles pour la gestion des

sites contaminés

[G. Montavon, M. Del Nero, Subatech]
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7. Diffusion des produits de fission dans les combustibles

Comportement des gaz rares (hélium, krypton, xénon)

v Le xénon et le krypton représentent les principaux produits de fission gazeux Produnt de fission lourd
des combustibles de fission yrdiaions (d°"t B )

O

) —»

v L’hélium, produit des réacteurs de fusion & produit de la radioactivité a Neutron 'I
ZSSU

Accumulation par irradiations dans les matériaux structurels des réacteurs.....

Produit de fission
) léger (dont Kr, ~2% PF)

Combustible neuf Combustible irradié

‘ Comportement et diffusion de He, Kr et Xe dans les matériaux du nucléaire
[D. Horlais, LP2IB]
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3. Le projet en quelques points

Chimie des actinides

Milieux complexes

ST | - ||

Personnel permanent

436 pers.mois

Personnel non-permanent

s

252 pers.mois

Total : 688 pers.mois

@ @ @ AsNR

Comprendre et modéliser

2074 k€ (dont 28% RH) SULEIL™A "¢ LP2i (ipHC
SYNCHROTRON

Ligne MARS (SOLEIL)

Instrumentation analytique

Instrumentation radiométrie

Accueil Atalante

Une premiere rencontre de démarrage le
* 6 theses 25 Juin 2026
* 1 post-doc SOLEIL

Journée de lancement du PEPR SCIAM — 04/09/2026

13



