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RESUME : 
Ce travail aborde une étude DFT (Density Fonctional Theory) relativiste des propriétés structurales et électroniques de 
quelques complexes organométalliques de lanthanides et d'actinides trivalents à l’états d’oxydation +3 dans le cadre da la 
différentiation Ln (III)/An(III). Du faite que les éléments actinides et lanthanides ont des rayons ioniques très voisins, leurs 
séparation est confronté un problème de séparation des radioéléments dans le contexte de retraitement des déchets nucléaire. 
Au plan technique, nous mettons en œuvre, le code ADF (Amsterdam Density Functional) et la base relativiste ZORA 
(TZP) couplée à la fonctionnelle d'échange et de corrélation BP86 et B3LYP dont la performance dans l'étude des systèmes 
organométalliques d'éléments lourds est bien établie. Les visualisations graphismes moléculaire sont obtenues moyennant le 
programme ADFGUI. Les résultats obtenus montrent que les éléments f forment tout les deux des liaisons fortement ionique 
avec des ligands donneurs durs tels que les groupements oxygène RO- et les halogénures X- avec des nombres de 
coordination variant de 8 à12.cependant lorsque le ligand est un σ donneur et π accepteur ,nous avons observé que les 
liaisons métal-ligand dans le cas des lanthanides (III) ,restent essentiellement ioniques par contre il est établi que les ions 
actinides (III) peuvent manifester un caractère covalent important avec certain ligand portant des atomes d’azote ou du 
souffre ceci a conduit à l’émergence de ligand sélectifs et ayant un pouvoir extractif dans la séparation des radioéléments Ln 
(III) / An (III) dans le domaine du retraitement des déchets nucléaire. Ces résultats sont aussi vrais dans le cas des autres 
ligands mono et poly-azotées comme le ligand pyrazolate BPP et ses dérivés oxamide, Ce dernier a montré un grand pouvoir 
extractif et sélectif dans la différentiation Ln(III)/An(III). 

ABSTRACT: 
This work approach a study DFT (Density Functional Theory) relativistic of structural properties and electronic of 
complexes organometallic lanthanides and actinides trivalent in the oxidation states +3 in the framework in the 
differentiation Ln (III)/An (III). The element actinides and lanthanides have very near ionic radius, their separation is 
confronted a problem of separation of radioelement, in the nuclear wastes management. On the technical level, we 
implement, code ADF (Amsterdam Density Functional) and relativistic base ZORA (TZP) coupled with the functional 
calculus of exchange and correlation BP86 /PBE whose performance in the study of the organometallic systems of heavy 
elements is well established. The techniques of molecular graphics will be carried out with the help of the software 
ADFGUI.The results obtained have shown that f-elements formed ionic bonding with ligands donorlike oxygen groups RO 
– and halogens X- with number of coordination variant of 8 to12,however when the ligand is a σ donor and π acceptor, we 
observed that the metal-ligand bonding in the lanthanide Ln (III) cases, are essentially ionic .While, in the actinide (III) 
species, a covalent character important with some ligand have nitrogen or sulphur atoms .this conduct to appear of selective 
ligand and a great extractive capacity in separation of radioelement Ln (III)/An (III) in the nuclear wastes management. 
These results are also true in the case of the others ligands mono and poly-azotes like Pyrazolate BPP and derivatives, this 
latter showed a great extractive and selective capacity in the Ln (III)/An (III) differentiation. 

:الملخص  

DFTھذا العمل عبارة عن دراسة نظریة دالة الكثافة النسبیة          للخصائص الھیكلیة و الالكترونیة لبعض المركبات العضویة المعدنیة للانتینیدات و   

في إطار المفاضلة 3+تأكسد  الاكتینیدات الثلاثیة في درجة  Ln(III)/An(III) مما یجعل .و لان عناصر الاكتینیدات و اللانتینیدات لھا أنصاف أقطار متقاربة

.فصلھا یطرح مشكل فصل العناصر الإشعاعیة في سیاق معالجة النفایات النوویة   

ADF من الجانب التقني نعتمد في دراستنا على البرنامج الخاص          القاعدة النسبیةو   ZORA (TZP) المقرونة بدالة تبادل و  ارتباط    BP86 /PBE التي

رسم الجزیئي  على برنامجین ھماالاعتمدنا في . منھا تظھر نتائج قیاسیة في دراسة أنظمة عضویة معدنیة لعناصر ثقیلة   3.ADFGUI النتائج المتحصل علیھا  

fتبین أن العناصر  صلبة مانحة مثل المركبات الاوكسیجینیة   تكون روابط أیونیة مع فروع   RO-  و الھالوجینات– X لكن .12إلى  8مع  أعداد ترابطیة تتفاوت من  

فرع في حالة الانتینیدات  –مستقبل نلاحظ أن الروابط معدن  πمانح أو σإذا كان الرابط من نوع   (III)تبقى أیونیة في حین ایونات الاكتینیدات(III) تستطیع إظھار  

ھذا یؤدي إلى ظھور فرع انتقائي لھ قدرة في فصل العناصر الإشعاعیة .صفة تكافئیة مھمة مع بعض الفروع مثل ذرات الازوت أو الكبریت  Ln(III)/An(III) 

ھذه النتائج صحیحة في حالة فروع أحادیة أو متعددة الازوت مثل . في مجال معالجة النفایات النوویة   pyridine .pyrazine، bipyridine،  terpyridine  و

BTP ھذا الأخیر بین  قدرة انتقائیة كبیرة في المفاضلة   Ln(III)/An(III). 
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