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Objectifs 
L'école "Modélisation de l'environnement et de son impact sur les propriétés des 

systèmes chimiques" s'adresse à des chercheurs qui souhaitent se familiariser avec 

un panel de méthodes permettant de décrire des systèmes environnés et de déterminer 

des observables permettant de caractériser le rôle de cet environnement sur les 

processus physicochimiques. L’environnement peut être un système fini (agrégat) ou 

non (interaction avec une surface, solvatation par un liquide, confinement dans un 

solide). 

Les thèmes suivants seront abordés par des cours et des TP de 2 heures environ: 

- Réactivité/processus catalytiques par des approches DFT/MM et DM 

(Enseignante : Carine Michel, ENS Lyon) TP1  

- Modélisation de la réactivité en solution par des approches machine learning 

– dynamique moléculaire (DM) (Enseignants :  Damien Laage (cours), Axel 

Gomez & Miguel de la Puente (TP2), ENS Paris) 

- Description d’un système moléculaire de grande taille (intérêt biologique) 

dans un solvant: approches QM(DFTB)/MM et DM (Enseignante : Natacha 

Gillet, ENS Lyon) TP3 

- Exploration globale des surfaces d’énergie potentielle pour des systèmes finis 
ou agrégats (Enseignant : Philippe Carbonnière, IPREM Pau) TP4 

- Descriptions des systèmes quantiques ouverts (états excités) (Enseignant : 

Etienne Mangaud, ICMPE, Univ. Gustave Eiffel, Marne-la-Vallée) TP5 

- Spectroscopie optique (états excités) (Enseignant : Denis Jacquemin, CEISAM, 

Nantes) TP6 

- Dynamique dans les états excités (Enseignants : Valérie Brenner (cours) & 

Thibaut Véry (TP), DRF, CEA Saclay) TP7 

- Ouverture vers la « réalité virtuelle » (Enseignant : Marc Baaden, IBPC Paris) 

  



Programme 
 Lundi Mardi Mercredi Jeudi Vendredi 

9h-
10h45 

 

MD/ML  
cours 

Exploration 
des SEP  
 Cours 

Systèmes 
quantiques 
ouverts : cours 

Ouverture : 
Réalité virtuelle 

10h45-
11h15 

Pause café Pause café Pause café Pause café 

11h15 – 
13h 

MD/ML  
TP2 

Exploration 
des SEP  
TP4 

Systèmes 
quantiques 
ouverts : TP6 

Questions/ 
discussions 

13h-14h Déjeuner Déjeuner Déjeuner Déjeuner 

14h-
15h45 

Réactivité/catalyse  
cours  
 

QM(DFTB)/
MM cours 

Spectroscopie 
optique : 
cours 

Dynamique états 
excités  
cours 

 
15h45-
16h15 

Pause café Pause café Pause café Pause café 

16h15-
18h15 

Réactivité/catalyse  
TP1 

QM(DFTB)/
MM TP3 
 

Spectroscopie 
optique : TP5 

Dynamique états 
excités  
TP7 

 

Les déjeuners sont servis sur place du lundi au vendredi, à la maison de la 

simulation, sous forme de plateaux repas. Les diners sont libres. 

 

Accès 
Maison de la Simulation UAR 3441, Bâtiment 565 PC190 – Digiteo 

CEA Saclay, 91191 Gif-sur-Yvette cedex 

La MdS est située à l'extérieur du centre principal du CEA de Saclay. 

https://mdls.fr/how-to-come/ 

Le mieux est d’utiliser le site ou l’application https://www.iledefrance-mobilites.fr/ 

pour définir son trajet. Attention il y a des travaux sur la ligne 91-06 et 91-10, les 

itinraires de ces lignes peuvent être modifiées.  

En transports en commun depuis Paris (toutes les gares à l'intérieur de Paris) 

Prendre le RER B jusqu'à la station Massy Palaiseau ou la station Orsay-Le Guichet. 

Puis vous devez prendre un bus ligne 91-11 (depuis Massy) ou ligne 9 (depuis Le 

Guichet) : arrêts « Raoul Dautry - CEA Porte Est » ou « Christ de Saclay ».  

https://mdls.fr/how-to-come/
https://www.iledefrance-mobilites.fr/
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Prénom Nom Adresse mail Laboratoire 
Camille Alauzet camille.alauzet@outlook.fr LCPQ 

Gilberto Alou Angulo gilberto.alou@univ-lille.fr LPL 
Loïse Attal loise.attal@universite-paris-saclay.fr ISMO 

Marc Baaden baaden@smplinux.de LBT 
Valérie Brenner valerie.brenner@cea.fr DRF CEQ 

Philippe Carbonnière philippe.carbonniere@univ-pau.fr IPREM 

Pierre Çarçabal pierre.carcabal@universite-paris-saclay.fr ISMO 

Carine Clavaguéra 
carine.clavaguera@universite-paris-
saclay.fr ICP 

Maia Courtiel maia.courtiel@univ-tlse3.fr LCPQ 
Rahma Dahmani rahma.dahmani@fst.utm.tn LCPQ 

Miguel de la Puente mdelapuente@clipper.ens.psl.eu PASTEUR 
Quentin Desdion qdesdion@irsamc.ups-tlse.fr LCPQ 

Mukul Dhiman mukul.dhiman@universite-paris-saclay.fr ISMO 
Axel Gomez axel.gomez@ens.psl.eu PASTEUR 

Paul Guibourg paul.guibourg@outlook.fr CIMAP 
Erwan Hochard ErwanHochard.Phy@gmail.com CIMAP 

Rabiou Issa issagoudouya@gmail.com LPMCS 
Nicolas Issot nicolas.issot@univ-tlse3.fr LCPQ 

Denis Jacquemin Denis.Jacquemin@univ-nantes.fr CEISAM 
Joachim Knapik joachim.knapik@gmail.com ICP 

Arsène Kossov arsene.kossov@gmail.com ISMO 
Damien Laage damien.laage@ens.fr PASTEUR 

Benjamin Ludwig benjamin.ludwig@univ-nantes.fr CEISAM 
Etienne Mangaud etienne.mangaud@u-pem.fr MSME 

Carine Michel carine.michel@ens-lyon.fr LCH 

Laura 
Parrado 
Ospina l.parrado@ip2i.in2p3.fr IP2I 

Aude Simon aude.simon@irsamc.ups-tlse.fr LCPQ 
Véry Thibaut thibaut.very@idris.fr IDRIS 

Linh Tran linh.tran@sorbonne-universite.fr LAMS 
Raphaël Vangheluwe rafa.vang@gmail.com ICP 

Ludmilla Verrieux ludmilla.verrieux@univ-rennes1.fr CTI/ICSR 
 



Coordination de l’école 
Aude Simon, Laboratoire de Chimie et Physique Quantiques, Université de 

Toulouse  

Carine Clavaguéra, Institut de Chimie Physique, Université Paris Saclay 

Comité d’organisation 
Pierre Carçabal, Institut des Sciences Moléculaires d'Orsay, Université Paris 

Saclay 

Cyril Falvo, Institut des Sciences Moléculaires d'Orsay, Université Paris Saclay 

Adèle Laurent, Chimie et Interdisciplinarité : Synthèse, Analyse, Modélisation, 

Université de Nantes 

Mathias Rapacioli, Laboratoire de Chimie et Physique Quantiques, Université de 

Toulouse 

Michael Rey, Groupe de Spectrométrie Moléculaire et Atmosphérique, Université 

de Reims 

Céline Toubin, Laboratoire de Physique des Lasers, Atomes et Molécules, 

Université de Lille 

Ha Tran, Laboratoire de Météorologie Dynamique, LMD, Paris 
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