4émes

rencontres “Chimie Expérimentale — Chimie Théorique”
Mardi 7 Avril 2015

Salle de conférences Fernand Gallais, Laboratoire de Chimie de Coordination

205, Route de Narbonne, Toulouse

PROGRAMME
8h15-8h45 Accueil des Participants
8h45-9h00 Présentation de la Société Chimique de France
Présentation du Réseau Francais de Chimie Théorique
9h00-9h50 Orateur Invité : Manuel Ruiz-LOpez
Solutés, solubilité et solubilisants en milieu CO, supercritique
9h50-10h10 | Jean-Marie Ducéré, LAAS, Toulouse

Greffage direct de I'ADN sur des surfaces d'intérét technologique

10h10-10h30

Van Bac Nguyen, CEMES, Toulouse
DFT calculations for predicting morphology evolution of cobalt nanoparticles

10h30-11h00

Pause

11h00-11h20

Christophe Raynaud, CTMM, Montpellier — LCT, Paris
Modeling Schrock Olefin Metathesis Catalysts Grafted on Amorphous Silica

11h20-11h40

Damien Bourichon, IPREM, Pau

Polymérisation du MMA catalysée par des carbénes NHCs versus
cyclodimérisation. Approche combinée expériencel/calculs DFT/ dynamique
moléculaire

11h40-12h00

Yaocihuatl Medina-Gonzalez, LGC, Toulouse
CO,-Expanded alkyl lactates: A physicochemical and Molecular modeling study

12h00-12h20

Pierre Ghesquiére, LUPM, Montpellier
Diffusion in interstellar ices

12h20-14h00

Déjeuner et Session Posters

14h00-14h20

Hélene Bolvin, LCPQ, Toulouse
Magnétisme de complexes de lanthanide et d'actinide : une interaction expérience -
théorie

14h20-14h40

Tim Krah, LCPQ, Toulouse — LCQ, Strasbourg
L'effet photomagnétique des Analogues du Bleu de Prusse — un défi pour théorie et
expérience

14h40-15h00

Adina Ceausu-Velcescu, LAMPS, Perpignan
Comment les calculs ab initio peuvent-ils assister linterprétation des données
expérimentales en spectroscopie ?

15h00-15h20

Damien Dargent, MONARIS, Paris
Signatures spectroscopiques et propriétés thermochimiques de petits complexes
hydratés par des approches expérimentales et théoriques

15h20-15h40

Elena Bogdan, CEISAM, Nantes
Impact de la fluoration sur les propriétés de liaison hydrogéne d’alcools benzyliques

15h40-16h10

Pause

16h10-16h30

Gabriel Marchand, CEISAM, Nantes
The Azacalixphyrin Stability Explained

16h30-16h50

Juan Sanz Garcia, LCPQ, Toulouse
Photoisomérisation séquentielle & deux photons d'un complexe de Ru(ll) a ligand
nitrosyle

16h50-17h10

Etienne Mangaud, LCAR, Toulouse
Dynamics of open quantum systems:
compounds

Electron transfer in mixed-valence

17h10-17h30

Corentin Poidevin, LCC, Toulouse
Carbo-benzénes pour I'absorption a deux photons




