PROGRAMME de la réunion pléniere du GDR 3533 EMIE
6 — 9 Octobre 2013

Dimanche 6 Octobre :
A partir de 18h00 : Accueil des participants.

19h30: Diner

Lundi 7 Octobre :
Chair: M.P. Gaigeot

9h00 — 9h45 C. Bichara (CINaM) :
«Etude par simulation numérique de la croissandalgque de nanotubes de carbone et de
graphéne»

9h45 — 10h15 J. Boulon (LCARY}
« Transition de phase dans les agrégats d'eau »

10h15 - 10h45 Pause-café

10h45 — 11h15 V. Brenner (LFP) :
« Relaxation électronique dans des peptides moeelghase gazeuse, une modélisation de la
stabilité photochimique des protéines »

11h15 — 11h45 C. Ortega (ILM) :
« Refroidissement par fluorescence des cationsdbiearbures aromatiques polycycliques
(Naphtaléne, Antracene, Pyrene) et mesures deikimeergy release »

12h30 — 14h0Q Déjeuner
Chair: A. Zehnacker
14h00 — 14h30 S. Picaud (UTINAM}
« Simulation d'aerosols organigues par dynamiquelémdaire : vers une meilleure
compréhension de la formation des nuages »
14h30 — 15h00 G. Feraud (PIIM) :
« Electronic spectra of cold protonated aromaticiraes in the gas phase »
15h00 — 15h30 M. A. Hervé du Penhoat (IMPCM)
« Radiation damage to biomolecules. Ab initio malecdynamics simulations »
15h30 — 16h0Q pause café
16h00 — 18h0Q séance poster

19h30: Diner
Mardi 8 Octobre :

Chair 3: C. Jouvet

9h00 — 9h45: T. Ruchon (SPAM, CEA Saclay) :
«Attosecond imaging of molecular electronic wavépse»



9h45 — 10h15 V. Riffet (LMR) :
« Les liaisons hydrogéne, un facteur clé de lacstme électronique des peptides radicaux
cations »

10h15 - 10h45 : Pause-café

10h45 — 11h15 S. Maclot (CIMAP) :
« Fragmentation d'acides aminés induit par impactoms: compétition entre répulsion
coulombienne et transfert d'hydrogene intramoléicala

11h15 - 11h45C. Toubin (PhLAM) :
« Modélisation de la synthese de molécules organiguassurface des grains interstellaires »

12h00 — 14h0Q Déjeuner
Chair: G. Ohanessian

14h00 — 14h30 C. Dehon (ISMO) :
« Dynamique de photodissociation de petits peptidasenant la tyrosine »

14h30 — 15h00Q C. Iftner (LCPQ) :
« Etude théorique du benzéne, neutre et cationiqgaes dles matrices d'argon: modéle,
calibration et thermodynamique »

15h00 — 16h0Q Table ronde, animateurs F. Calvo, G. Grégoire

16h00 — 16h30 Pause-café
16h30 — 18h00 Séance poster 2

19h30: Diner

Mercredi 9 Octobre :
Chair: K. Beroff

9h00 — 9h45 T. Pino (ISMO) :
«Poussieres et grains hydrocarbonés

9h45 — 10h15 T.N. Le (LPL) :
« Etude structurale en phase gazeuse de biomolépaesnobilité ionique, spectroscopie
IRMPD et ECD »

10h15 - 10h45 Pause-café

10h45 — 11h15 F. Rabilloud (ILM) :
« Modélisation quantique des propriétés optiques rdiggts métalliqgues »

11h15 - 11h45N. Shafizadeh (ISMO) :
« Etude de la relaxation des états excités des m@@bhyrines ligandées : un modeéle pour
la compréhension des réactions chimiques du vivant

12h30 — 14h00 déjeuner

14h00 : Départ des participants



