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Последнее время лечение злокачественных новообразований с помощью адресной доставки радиофармпрепаратов представляет собой крайне привлекательное направление медицины. Ac225 является перспективным агентом для такого лечения, так как он обладает периодом полураспада 10 суток и вместе с продуктами распада излучает четыре α-частицы на атом. Существует проблема доставки к месту опухоли, популярным подходом к решению которой является поиск структур на основе эндоэдральных комплексов, содержащих актиний. Задача усложняется недостаточным объемом как экспериментальных, так и расчетных данных об этих комплексах.

*** 


В работе в рамках релятивистской теории функционала плотности с использованием двухкомпонентного псевдопотенциала малого остова, оптимизирована схема расчета электронной структуры комплексов Ac@CN. Оценена энергия связи и равновесная структура Ac@CN, исследованы отличия от хорошо изученных комплексов La@CN.  Описано перераспределение заряда при образовании комплекса Ac@CN, информация о котором необходима для построения молекулярно-механической модели. Исследована возможность использования скалярного релятивистского приближения, значительно упрощающего вычисления. Результаты расчетов эндофуллеренов с Ac могут быть использованы для выбора направлений синтеза радиофармпрепаратов Ac225 . 


Расчёты выполнены на многоцелевом вычислительном комплексе НИЦ «Курчатовский институт».
