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. Spectroscopie rovibrationnelle au LCT de I'UMLV, Journées Modélisation de I'ENS-ENSCP,

Paris, France, juin, 2006.

Conférences :

1.

Bouanis F., Carbonnier B., Grande D., Mahouche-Chergui S., Bensifia M., Léonard C.,
Mitrushchenkov, Nicolas X., Trouette B., Halim Atallah G., Vincent S., Développement multi-
échelle d’'un dispositif de détection et de suivi de petites molécules polluantes dans I'air
ambiant, Visioconférence, FUTRE Days, France, 1-3 décembre, 2020.

. Léonard C., Ab initio rovibrational spectroscopy in tetra-atomic molecules, Cost Action

CODECS Meeting, TheTIS, Theoretical Tools for In Silico Spectroscopy, Paris, April 13-15,
2011.

. Léonard C., Theoretical Study of the Predissociation of the A%IT States of ZnF Including Quasi-

Diabatisation of the Spin-Orbit Coupling, International Meeting on Atomic and Molecular Physics
and Chemistry, Madrid, Spain, June 29- Jully 2, 2010.

. Léonard C., Probabilités de transitions radiatives dans les niveaux rovibroniques de CO;",

Colloque commun de la division de Physique Atomique et Moléculaire et Optique de la SFP et
des Journées de Spectroscopie Moléculaire (PAMO-JSM), Orsay, 29 Juin-2 Juillet, 2010.

Léonard C., Modélisation de l'interaction électron-molécule dans le systéme [C,N,0O], 11éme
Rencontre des Chimistes Théoriciens Francgais, Dinard, France, 30 juin-4 juillet, 2008.




6. Léonard C., Ab initio study of the X°IT — A2X* transition in CNO, Theoretical Tools for In-silico
Spectroscopy workshop, Paris, France, February 14-16, 2008.

7. Léonard C., R6le du couplage spin-orbite dans les états vibrationnellement excités. Exemple :
I'état X2IT de NCS, Congrés SPECMO, Dunkerque, France, juin 2004

8. Léonard C., The determination of the vibrational levels of ammonia, Congrées THEONET,
Helsinki, Finlande, septembre 2001

9. Léonard C., Potential energy functions and spectrum of OCS*, Congres THEONET, Meudon,
France, avril 1998

Séminaires :

1. Transitions et durées de vie radiatives dans les niveaux rovibroniques de CO;* et CO,. ENSCP,
Paris, France, avril 2006

2. Obtentions de données spectroscopiques. LSDSMS, Université de Montpellier Il, France, avril
2004

3. Theoretical determination of the vibrational levels of NHs* and NDs;*. Comparison between
MULTIMODE and SPECTRO. Department of Chemistry, University of Cambridge, U.K., mars
2001

4. Theoretical determination of the vibrational levels of NHs* and NDs;*. Comparison between
MULTIMODE and SPECTRO. LCT, Université de Marne-la-Vallée, France, février 2001

5. Methodes dépendant du temps en Chimie Théoriqgue. CERMICS, Ecole des ponts et
Chaussées, Champs-sur-Marne, France, mars 1999

Interventions orales invitées :

Présentations du Réseau Frangais de Chimie Théorique :

1. Coupled with the presentation of MOLPRO, Atomic and molecular calculation softwares on
massivey parallel machines: present and future, TGCC, Bruyéres-le-Chatel, France, 10-11 juin
2015.

2. 5" Chinese-French Workshop in Theoretical Chemistry, Strasbourg, France, May 10-13, 2015.

3. 29émes Journées de I'Innovation et de la Recherche dans I'Enseignement de la Chimie sur
Enseigner une chimie économe et créatrice, Marne-la-Vallée, France, 21-24 mai 2013.

Communications internationales données par un autre collaborateur ou par un étudiant :
1. Hakkoum A., Girault I., Chadil A., Masi E., Chaouki J., Towards particle-resolved direct

numerical simulations of dry reforming of methane for hydrogen production, 12th International
Conference on Multiphase Flows (ICMF 2025), Toulouse, France, 11-16 May 2025

2. Hakkoum A., Chadil A., Léonard C., Chaouki J., Particle-Resolved Direct Numerical Simulations
of catalytic flows: dry reforming of methane, Tl 2025 “Turbulence and Interactions”, La Palma,
Spain, 30 March-4 April 2025

3. Shcheblanov N., Léonard C., TO Q.-D, Povarnitsyn M., Lemaitre A., Molecular dynamics study
of the formation of porous films by room-temperature physical vapor deposition of silica,
GRAvitational - wave Science&technology Symposia (GRASS 2024), Trento, Italy, 30
septembre-2 octobre 2024



4. Hakkoum A., Chadil A., Léonard C., Chaouki J., Towards Particle-Resolved Direct Numerical
Simulations of catalytic particulate flows: Dry Reforming of Methane for hydrogen production,
Dispersed two-phase flows (5th edition), Vandoeuvre-lés-Nancy, France, 8-10 July 2024

5. Hakkoum A., Chadil A., Léonard C., Numerical modeling of dry reforming of Methane for
Hydrogen production: review, French-Singaporean research network programme on Renewable
Energy (SINERGIE), Nanyang Technological University (NTU) Singapore, 06-09 November
2023

6. Gbocho G. S., To Q.-D., Monchiet V., Léonard C., Characterization of scattering and
condensation process of gaseous methane at the quartz interface and liqguid methane interface,
4th European Conference on Non-equilibrium Gas Flows - NEGF23, Eindhoven, the
Netherlands. 29-31 March 2023

7. Emery N., Bhatia A, Ghaleb Y., Mitrushchenkov A., Léonard C., Pereira-Ramos J.-P., Baddour-
Hadjean R., Smith R., Ni/Mn order in LiMn2-xNixO4 (0.38 < x < 0.50) positive electrode
material: a gradual temperature-driven sublattice disorder through antiphase boundary
defects. ISICXXI: 21st International Symposium on Intercalation Compounds, Nancy, France,
Jun 2023

8. Bensifia M., Léonard C., Theoretical developments of new gas detection devices, Séminaire du
COP UGE intitulé : "Capteurs pour l'étude et I'amélioration de I'environnement", ESIEE,
Champs-sur-Marne, France, 29 novembre 2021

9. Liao M., To Q.D., Léonard C., Direct method of identifying slip and jump coefficients for gas
flows using Molecular Dynamics, 31st International Symposium on Rarefied Gas Dynamics,
Glasgow, U.K., July 2018

10. Liao M., To Q.-D., Léonard C., Monchiet V., Construction of nonparametric collision model
for graphitic walls, 5th European Conference on Microfluidics — pFlul8; 3rd European
Conference on Non-Equilibrium Gas Flows — NEGF18, Strasbourg, France, February 28-March
2,2018

11. Liao M., To Q.D., Léonard C., Monchiet V., Strain induced friction between graphite and
molecular liquid. Interpore, Rotterdam, Netherlands, 2017

12. To Q.D., Huyen V.V., Lauriat G., Léonard C., Velocity slip and temperature jump for gas
flows past anisotropic surfaces: analytical derivation and numerical simulation. International
Conference on Nanochannels, Microchannels, and Minichannels, Washington, U.S., 2016

13. Grenier R., Léonard C., To Q.-D., Etude multi-échelle du phénoméne de glissement a
l'interface gaz d'argon-surface métallique, Journées Modélisation et Simulations, Paris,18-19
septembre, 2014.

14. Pham T.T., To Q.D., Lauriat G., Léonard C., Multiscale study of gas slip flows in
nanochannels. 4" ASME Micro/Nanoscale Heat & Mass Transfer International Conference
(MNHMT-13), Hong Kong, China, 2013

15. Pham T.T., To Q.D., Lauriat G., Léonard C., Vo V. H., Temperature, surface roughness and
anisotropy effects on the tangential momentum accomodation coefficient between Pt(100) and
Ar, 3 rd European Conference on Microfluidics - Microfluidics 2012, Heidelberg, Germany 2012

16. To Q.D., Pham T.T., Léonard C., Lauriat G., Brites V., Tangential Momentum

Accommodation Coefficient of Argon on Pt(111): a Multi-Scale Study. First International
Conference on Computational Science and Engineering, Vietham, 2011
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Animation scientifique :

Directrice du laboratoire du laboratoire Modélisation et Simulation Multi Echelle, MSME
UMR 8208 CNRS (Tutelles : Univ Gustave Eiffel, Univ Paris-Est Créteil, CNRS), depuis
janvier 2020.

Responsable de la transversalité, membre du directoire et du conseil du laboratoire MSME de
septembre 2013 a décembre 2019.

Animatrice du théme « Surfaces, films, capteurs » de la Fédération MCDH "Matériaux pour la
construction durable et I'habitat" de 'UGE depuis mai 2025.

Membre du comité de direction du LabEx MMCD (Modélisation et Expérimentation Multi-échelles
des Matériaux pour la Construction Durable 2012-2019, puis 2020-2024).
e Responsable du projet structuré 4 (surfaces et interfaces) de janvier 2020 a décembre
2024.
e Responsable de l'axe 1 (Multi-physique des matériaux nano-structurés : élaboration,
caractérisation et simulation numérique) de janvier 2016 a décembre 2019.

Responsable du projet Isite et transversal (CT-TCM) : CAPTEUR depuis janvier 2018. La partie
MSME de projet regroupe 5 permanents et 2 doctorants. La partie expérimentale est portée par F.
Bouanis IFSTTAR-LISIS en partenariat avec I'lCMPE de 'UPEC.

Responsable du projet transversal (TCM-CT-MECA) : Modélisations atomistiques et moléculaires
des collisions gaz-parois et simulations numériques d’écoulements dans des micro-conduites
(MIG), suite du projet Milieux microporeux de janvier 2014 a octobre 2017. Ce projet a regroupé 5
permanents, 1 professeur émérite et 5 doctorants.

Encadrement post-doctoral/ATER :

1. Encadrement du post-doc de 16 mois du Dr Mohamed Bensifia portant sur "L’interaction
molécules sur des surfaces" de janvier 2024 a mai 2025, financé par ’ANR SENS-CO.

2. Encadrement de 'ATER du Dr Mohamed Bensifia portant sur "L’interaction molécules sur des
surfaces" de septembre 2022 & ao(t 2023.

3. Co-encadrement (25%) du post-doc du Dr Shcheblanov Nikita, portant sur "Etude par
simulation moléculaire des mécanismes de croissance et de la microstructure de films poreux
produits par dépdt physique en phase vapeur en vue de la possible formulation de surface
hybrides organiques-inorganiques”, financé par le LabEx MMCD d’avril 2022 a octobre 2023, en
collaboration avec A. Lemaitre (NAVIER) et Q.-D. To (TCM).

4. Co-encadrement (25%) du post-doc du Dr Vu Van Huyen, portant sur "Développement d’'une
modélisation multi échelle couplant les approches continue et moléculaire pour simuler les
transferts de chaleur et de masse dans des micro/nano conduites de gaz" financé par le CNRS,
de janvier & septembre 2017, en collaboration avec B. Trouette (TCM), Q.-D. To (TCM).

5. Co-encadrement (75%) du post-doc du Dr Shahrokhi Masoud, portant sur "Multiscale chemo-
mechanical modeling of graphene coated materials” financé par le labex MMCD, d’avril 2015 a
mars 2016, en collaboration avec J. Yvonnet (MECA), A. Mitrushchenkov (TC) et G. Stoltz
(CERMICS, Ecole des ponts ParisTech).

6. Encadrement de 'ATER du Dr Tahra Ayed portant sur "Etude de la réactivité de Ca + N.O —
CaO+ Ny" de décembre 2014 & ao(t 2015.

7. Encadrement de 'ATER du Dr Vincent Brites portant sur "Etudes de spectroscopie a haute
résolution et les calculs d’interaction molécule-surface" de septembre 2010 a aodt 2011.
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Encadrement doctoral :

1. Co-encadrement (15%, avec A. Mitrushchenkov, E. Mangaud et N. Emery) de la thése de M.
Kakdeu Yewou Franck Junior portant sur "Influence de l'ordre local sur les propriétés
thermodynamiques et les cinétiques électrochimiques de matériaux de cathode de type
spinelle a base de nickel" depuis octobre 2024.

2. Co-encadrante de la thése de septembre a novembre 2024 de M. Thamarainathan
Doulassiramane, doctorant encadré par Dr R. Padmanaban, Associate Professor, Department
of Chemistry, Pondicherry University, Inde dans le cadre d'une collaboration scientifique liée au
projet : Conception de catalyseurs pour I'électro-réduction du CO..

3. Directrice de la these (50%, avec A. Mitrushchenkov et E. Mangaud) De M. Gassama Adama,
portant sur "Interaction molécules/ions avec des matériaux” depuis octobre 2023.

4. Directrice de la thése (30%, avec M.-A. Chadil et Jamal Chaouki (PR, Montréal Polytechnique))
de M. Hakkoum Abdelhamid, portant sur "Modélisation multi-échelle par la simulation
numérique du reformage a sec du méthane assisté par micro-ondes pour la production
d’Hydrogéne" depuis octobre 2022.

5. Co-encadrement (20%, avec Q.D. To et V. Monchiet) de la thése de M. Gbocho Soboh, portant
sur "Approche multi-échelle pour caractériser les interactions fluide-solide a linterface et
homogénéisation numérique des milieux poreux"”, soutenue le 23 septembre 2024.

6. Directrice de la thése de M. Mohamed Bensifia, intitulée "Développements théoriques de
nouveaux dispositifs de détection de gaz" d’octobre 2018 a juin 2022, soutenue le 14 juin 2022.

7. Co-encadrement (30%, avec Q.D. To et V. Monchiet) de la thése de M. Liao Meng, portant sur
"Modeling of fluid flows and heat transfer with interface effects, from molecular interaction to
porous media" d’octobre 2015 a septembre 2018, soutenue le 28 septembre 2018.

8. Directrice de la thése (90% avec Q.D. To) de M. Romain Grenier, intitulée "Etude multi-échelle
des phénomenes physico-chimiques aux interfaces gaz-surfaces métalliques" d’octobre 2012 a
octobre 2015, soutenue le 26 octobre 2015.

9. Directrice de la thése de M. Hossain Khalil, intitulée "Highly Accurate Studies of the Rovibronic
States of Small Size Radicals" d’octobre 2008 a mai 2012, soutenue le 14 mai 2012.

10. Co-encadrement (75% avec Pr. P. Rosmus) de la thése de M. Laurent Jutier, intitulée "Renner-

Teller Effect in Tri- and Tetra-Atomic Molecules" d’octobre 2005 a septembre 2009, soutenue
le 11 septembre 2009.

Encadrement de stages de Master :
M1, maitrise

1. Co-encadrement (33%) du stage de Master lere année de M. Adama Gassama : "Etude de la
diffusion des ions Li* dans les structures spinelles LiMn15Nios04", de mars a juillet 2022.

2. Co-encadrement (20%) du stage filé de Master 1¢¢ année de Mme Mohammedi Sabine :
"Modélisation des interactions entre du graphéne fonctionnalisé et une molécule de CO; a
I'eéchelle atomique”, avec Mohamed Bensifia, de janvier a juin 2020.

3. Encadrement du stage de Master 1¢©¢ année de M. Karim Bouarar : "Modélisation de l'action
des CFC dans les processus physico-chimiques de I'atmosphére", de mai a juin 2015.
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4. Co-encadrement (50%) du stage de Master 1 année de M. Nicolas Le Troquer : "Etude ab
initio de l'interaction d'un atome d'argon avec une surface d'or" avec Vincent Brites, de mai a
juin 2011.

5. Co-encadrement (50%) du stage de Master 1 année de Mme Nadege Kouassi: "Etude du
couplage spin-orbite dans la pré-dissociation des niveaux rovibroniques de ZnF" avec Frédéric
Le Quéré, de mai a juillet 2009.

6. Co-encadrement (50%) du stage de Master 1¢¢ année de M. Satchin Soorkia : "Etude du
couplage spin-orbite dans les niveaux vibrationnels des états électroniques A'X,* et b3[l, de
Na. couplés ", avec Frédéric Le Quére, de mai a juillet 2004.

M2, DEA

1. Co-encadrement (50%) du stage de Master 2¢™ année de M. Adama Gassama : "Utilisation du
graphéne comme protection de I'aluminium contre la corrosion", de février a juillet 2023.

2. Co-encadrement (25%) du stage de Master 2™ année de M. Benrkia Youssef:
"Fonctionnalisation de matériaux 2D par des métalloporphyrines et métallophthalocyanines
pour le développement de capteurs de gaz", de mai a octobre 2021.

3. Co-encadrement (75%) du stage de Master 2éme année de M. Yanis Ghaleb : "Etude de la
diffusion des ions Li* dans les structures spinelles LiMn1sNipsO4", de mars a juillet 2020.

4. Encadrement du stage de Master 2eme année de M. Mohamed Bensifia : "Modélisation des
interactions entre un nanotube de carbone fonctionnalisé et des molécules de gaz a I'échelle
atomique”, de mars a juillet 2018.

5. Co-encadrement (30%) du stage de Master 2éme année de M. Vu Van Binh : "Simulation des
écoulements de fluides binaires"”, avec Quy-Dong To, de mars a juillet 2014.

6. Encadrement du stage de Master 2éme année de M. Grenier Romain : "Détermination du
potentiel d'interaction du couple Ar-Au(11l) et utilisation de ce potentiel pour obtenir le
coefficient d'accommodation tangentiel par dynamigue moléculaire", de mars a juillet 2012.

7. Co-encadrement (50%) du stage de Master 2eme année de M. Algouti Zakaria : "Détermination
de potentiels d'interaction entre molécules et des surfaces métalliques ou d'oxydes métalliques,
et déduction de parametres pour des études de dynamique et de spectroscopie des molécules
adsorbées" en collaboration avec Marie Guitou, de mars a juin 2010.

8. Encadrement du stage de Master 2éme année de M. Hossain Khalil : "Etude de la structure
électronique et de la spectroscopie rovibrationnelle du complexe [H,Ca,Q]", de février a juin
2008.

9. Co-encadrement (50%) du stage de Master 2éme année de M. Hicham Hamoudi : "Etude DFT
des états excités des monomeéres XH avec X=F, Cl, Br et comparaison avec la méthode MRCI"
avec C. Adamo de 'ENSCP, de février a juin 2006.

10. Encadrement du stage de Master 2éme année de M. Laurent Jutier : "Calculs ab initio des
courbes d'énergie potentielle et de données spectroscopiques de lion C,O*", de mars a juin
2005.

11. Co-encadrement (50%) du stage de DEA de M. Safwat Abdel Azeim : "Etude des effets
électroniques influencant la levée de dégénérescence au pliage des états IT des molécules
linéaires, application a NCO" avec G. Chambaud, de février a juin 2003.

12. Participation (75%) a I'encadrement du "Diploma thesis" de M. Otto Anatole von Lilienfeld-

Toal : "Anharmonic Potential Surface and Vibrational Spectrum of CFCl;" avec Nicholas C.
Handy, d’avril a juin 2001.
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Participation a des jurys de HDR :

1. Présidente du jury de I'habilitation a diriger des recherches de M. N. Emery, soutenue le 20
septembre 2024, Université de Paris-Est Sup’, intitulée "Relation structure/propriétés
électrochimiques de nitrures et d’'oxydes comme électrode de batteries Li-ion".

2. Présidente du jury de I'habilitation a diriger des recherches de M. A. Mitrushchenkov, soutenue
le 13 janvier 2021, Université de Paris-Est, intitulée "La spectroscopie moléculaire : des petites
molécules aux systémes environnés".

3. Rapporteur de I'habilitation a diriger des recherches de M. G. Dhont, soutenue le 17 décembre
2020, Université du Littoral Céte d’Opale, intitulée "Analyse quantitative et analyse qualitative
des systémes moléculaires".

4. Rapporteur de I'habilitation a diriger des recherches de Mme F. Agostini, soutenue le 29 janvier
2020, Université Paris-Saclay, intitulée "Excited-state Molecular Dynamics : Insights and
Trajectory-based Algorithms".

5. Examinatrice de I'habilitation a diriger des recherches de Mme M. Guitou, soutenue le 9
décembre 2016, Université de Paris-Est, intitulée "Chimie quantique appliquée aux systémes
métalliques".

6. Examinatrice de I'habilitation a diriger des recherches de M. Q.-D. To, soutenue le 24 juin 2014,
Université de Paris-Est, intitulée "Contributions aux calculs multi-physiques et multi-échelles
des fluides, solides et de leurs interfaces".

Participation a des jurys de thése :

1. Rapporteure de la thése de M. A. Dézaphie, soutenue le 10 juillet 2025, Université Paris-
Saclay, intitulée "Etude multiéchelle des défauts dans les matériaux métalliques par des
simulations atomistiques et apprentissage automatique" dirigée par J. Creuze, M.-C. Marinica
et C. Lapointe.

2. Rapporteure de la théese de Mme Ahn Furudate M., soutenue le 19 décembre 2024, Aix-
Marseille Université, intitulée "High-energy potential surfaces of Li; and the COs;
system" dirigée par G.-H. Jeung et D. Hagegaum-Reignier.

3. Rapporteure de la these de M. Davoy X., soutenue le 18 décembre 2024, Université Clermont
Auvergne, intitulée "Compréhension des mécanismes de libération de substances actives dans
des matrices polyméres biodégradables par simulation moléculaire" dirigée par P. Malfreyt, A.
Dequidt et S. Garruchet.

4. Rapporteure de la thése de M. Shi L., soutenue le 06 décembre 2023, Université Paris-Saclay,
intitulée "Theoretical Study of the Hydrogen atom Scattering from a Graphene Surface" dirigée
par F. Gatti et D. Pelaez-Ruiz.

5. Présidente du jury de la thése de Y. Toledo Gonzalez, soutenue le 07 décembre 2022,
Université de Pau et des pays de I'Adour, intitulée "Modélisation moléculaire pour I'étude des
propriétés catalytiques de foldaméres hélicoidaux a base d’'urée" dirigée par Ph. Carbonniére et
J.-M. Sotiropoulos.

6. Rapporteure de la these de Mme C. Herrero, soutenue le 14 octobre 2021, Université de Lyon,

intitulée "Hydrodynamics and Energy Conversion in Nanofluidic Systems: A Molecular
Perspective" dirigée par L. Joly.
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7. Examinatrice de la thése de M. A. Coste, soutenue le 13 novembre 2019, Université de
Montpellier, intitulée "Modélisation moléculaire de solutions silicatées en milieux alcalins"
dirigée par M. Duvalil et J.-F. Dufréche.

8. Présidente du jury de la thése de M. S. Tromp, soutenue le 11 juillet 2018, Université de Lyon
(INSA Lyon), intitulée "Lubrification with a refrigerant: an industrial challenge investigated
through multiscale modeling based on fluid/surface chemistry" dirigée par N. Fillot et L. Joly.

9. Examinatrice de la thése de Mme P. Simmonin, soutenue le 27 septembre 2017, Université
Pierre et Marie Curie, intitulée "Transport de fluides dans des nanopores: des modéles
moléculaires aux modéles continus" dirigée par B. Rotenberg.

10. Rapporteure de la thése de Mme P. Bacle, soutenue le 22 septembre 2017, Université Pierre
et Marie Curie, intitulée "Organisation et dynamique d’espéces chargées au voisinage de
surfaces solides par modélisation de I'échelle atomique a I'échelle microscopique” dirigée par V.
Mary.

11. Rapporteure et présidente du jury de la these de Mme J. Srour, soutenue le 14 décembre
2016, Université de Lorraine, intitulée " Structure électronique et compétition de phases dans
les semi-conducteurs Cu-(In,Ga)-Se, Ga-Se et In-Se : Calculs premiers principes basés sur
divers potentiels d’échange-corrélation" dirigée par F. El Haj Hassan et d’A. Postnikov.

12. Examinatrice de la these de M. R. Li, soutenue le 11 octobre 2016, Université de Pau et des
pays de I’Adour, intitulée "Theoretical investigation of electronic properties of atomic clusters in
thei free forms and adsorbed on functionalized graphene support" dirigée par Ph. Carbonniéere
et P. Karamanis.

13. Rapporteure de la these de M. A. llemane, soutenue le 10 décembre 2015, Université de
Nice Sophia Antipolis, intitulée "Développements autour de la méthode d'interactions de
configurations en champ effectif" dirigée par P. Cassam-Chenai.

14. Rapporteure de la thése de Mme |. Oueslati, soutenue le 13 avril 2015, Université Pierre et
Marie Curie, intitulée "Etude théorigue de la formation catalytique de petites molécules sur des
modéles de grains interstellaires” dirigée par B. Kerkeni, L. Tchang-Brillet et A. Spielfiedel.

15. Rapporteure de la these de Mme S. Engin, soutenue le 4 novembre 2013, Université Pierre
et Marie Curie, intitulée "Etude théorique du contrble de la dissociation moléculaire par
impulsion laser et spectroscopie de photoélectrons" dirigée par S. Carniato.

16. Rapporteure de la thése de M. L. Joubert-Doriol, soutenue le 7 novembre 2012, Université
de Montpellier II, intitulée "Controle de la photochimie du benzopyrane. Elaboration d'une
stratégie théorique couplant chimie quantique et dynamique quantique" dirigée par F. Gatti et B.
Lasorne.

Théses du laboratoire MSME :

1. Présidente du jury de la thése de Mme D. Chibouti, soutenue le 20 juillet 2023, Unité Gustave
Eiffel, intitulée "Modélisations hybrides par méthode d’apprentissage supervisé pour le
couplage multi-échelle d’écoulements de gaz faiblement raréfiés en conduites" dirigée par E.
Chenier et B. Trouette.

2. Présidente du jury de la thése de M. V.H. Vu, soutenue le 13 décembre 2016, Université de
Paris-Est, intitulée "Modélisation hybride et multi-échelle pour la simulation des écoulements et
des transferts thermiques dans les micro-canaux" dirigée par E. Chenier.

3. Examinatrice de la thése de M. T.T. Pham, soutenue le 25 septembre 2013, Université de

Paris-Est, intitulée "Multiscale modelling and simulation of slip boundary conditions at fluid-solid
interfaces"” dirigée par G. Lauriat et Q.-D. To.
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4. Examinatrice de la these de M. S. Hayashi, soutenue le 11 décembre 2008, Université Paris-
Est Marne-la-Vallée, intitulée "Theoretical study of electronic structure and spectroscopy of
molecules containing metallic atoms" dirigée par G. Chambaud.

Participation a des comités de suivi individuel de these :

1. Thése de M. M. Zemmouche, intitulée "Etude QM/MM de systémes bioluminescents ", dirigée
par I. Navizet, Université Paris-Est, mars 2019.

Participation a des jurys de concours de I’école doctorale pour I'attribution de contrats
doctoraux :

1. Membre du Conseil de 'ED Sciences, Ingénierie et Environnement n° 531, Paris-Est Sup,
depuis janvier 2020

2. Concours ED 2MIB n°751 - Péle CPBA - Chimie Physique, Biologique et Analytique,
Université Paris-Saclay, mai 2019

Contrats :

1. ANR Sens Co: Wearable Gas SENSors based on functionalized transition metal
dichalcogenide nanosheets for the detection of NOx and CO. 476015 €, 1¢ janvier 2024-31
décembre 2027 (95385 € pour MSME)

Responsable scientifiqgue pour MSME. Porteur : F. Bouanis (IMSE-COSYS, Univ. Eiffel).

2. ANR Ordered : LOcal structuRe influence on thermoDynamic and kinEtic electRochemical
propErties of Ni-based spinel cathoDes. 435946 €, 1°' janvier 2024-31 décembre 2027 (179748 €
pour MSME)

Participante. Porteur : N. Emery (ICMPE, UPEC, CNRS). Responsable Scientifique pour MSME :
A. Mitrushchenkov

3. Partenaire du projet ComUE Université Paris-Est « Couplage Expériences/Théorie pour de
meilleures batteries Li-ion », porteur N. Emery, ICMPE, UPEC CNRS, 35.000 €, 2021-2022.
(17.000 euros pour MSME).

4. BQR UPEM de 1300 euros pour l'achat du logiciel CRYSTAL 17 dans le cadre du projet
CAPTEUR, 20109.

5. Co-porteur du projet I-site Impulsion « CAPTEUR » avec F. Bouanis, IFSTTAR-LISIS, 60.000
euros pour 2018-2021. En partenariat avec 'lCMPE, UPEC. (24.000 euros pour MSME) + AIMCI :
7000 euros pour 2021-2022 pour des missions et une conférence.

6. Co-responsable du GDR3333-Réseau Francais de Chimie Théorique du CNRS avec X.
Assfeld, Université de Lorraine (2014-2017), environ 15 000 euros par an.

7. Obtention de 12 mois d’'un contrat post-doctoral CNRS pour la thématique transverse MIG a
partir du 01/05/2016 « Development of a multiscale modeling coupling continuum and molecular
approaches in order to simulate the heat and mass transfers of gas in nano-/microtubes » en
collaboration avec Benoit Trouette et Quy Dong To (TCM).

8. LabEx Modélisation & Expérimentation pour la Construction Durable (MMCD)
e 2021 : obtention de 18 mois de post-doc (Nikita Shcheblanov)
e 2014 : obtention d’'un an de post-doc (Masoud Shahrokhi)
e 2014 : obtention de 50 000 euros pour I'achat d’'une machine massivement paralléle
e 2015 : obtention de 24 300 euros pour I'achat du complément a la machine paralléle et d’'un
serveur de stockage

9. Projet Pluriannuel Structurant de TUPEMLYV de 190 000 euros de 2011 & 2013 en 3 axes :
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e Au niveau du Laboratoire MSME par un renforcement des activités connectant chimie
théorique et nano-mécanique (mécanique des solides pour les problemes des structures
aux petites échelles et propriétés des nanofils).

e Au niveau national avec la continuation du portage du Réseau Francais de Chimie
Théorique.

e Au niveau national et international par I'implication structurelle de I'Université Paris-Est
Marne-la-Vallée dans le CECAM (Centre Européen de Calcul Atomique et Moléculaire).

Porteurs du projet : C. Léonard et J. Yvonnet du laboratoire MSME

10. ANR SEDSMC : Structure électronique et dynamique de systémes moléculaires complexes.
240 000 euros, 2006-2009

F. Gatti (Porteur, Université de Montpellier 1l), I. Burghardt (Ecole Nationale Supérieure), C.
Léonard, F. Le Quéré (Université de Marne-la-Vallée), R. Marquardt (Université de Strasbourg), C.
lung (Université de Montpellier 1) et H.-D. Meyer (Universitat Heidelberg, Allemagne).

Réseaux européens :
Participation a I'action COST CODECS (COnvergent Distributed Environment for Computational

Spectroscopy) de 2010 a 2014 en tant que Manageur Comitee Substitute [CM1002 FR] (voir
http://www.cost.eu/domains_actions/cmst/Actions/CM1002 et http://codecs.sns.it/).

Participation a [laction COST MOLIM (MOLecules In Motion) de 2015 a 2019 (voir
http://www.cost.eu/COST_Actions/cmst/CM1405 et http://cost-molim.eu/).

Co-Responsible of Task Group "Development of First-Principle Force Fields for Molecular
Dynamics and Quantum-Monte-Carlo Simulations" of Working Group 3 "Algorithm Development
and High-performance Computing” led by M. P. de Lara Castells (CSIC Madrid) of COST Action
CM1405 MOLIM "Molecules in Motion".

Invitations a P'UPEM :

1. Pr. Oleg Prezhdo, University of Washington, U.S.A., 10 juin 2011 - 10 juillet 2011, Time-Domain
Ab Initio Studies of Relaxation Dynamics of Photogenerated Charge Carriers In Quantum Dot
Solar Cells

2. Pr. Ricardo Tarroni, Universita di Bologna, Italy, 14 juin - 14 juillet 2010, Ab-initio Calculations of
Rovibronic States

Expertises :

Rapporteur pour US Department of Energy, février 2025

Expert pour I'lsite FUTURE, Université Paris-Est, novembre 2019

Expert pour le BQR 2019 de I'Université du Littoral Cote d'Opale, novembre 2018

Expert pour le LabEx Michem, Sorbonne Universités, février 2018

Rapporteur pour Research project carried out by an incoming researcher, co-financed with the
Horizon 2020 framework program within the Marie Sklodowska-Curie cofund, Poland, avril 2016
Expert pour le LabEx PALM, Campus Paris Saclay, janvier 2015, janvier 2016

Rapporteur pour 'ANR en 2012, deux fois en 2017, en 2019, deux fois en 2024

arwbdE

N o

Rapporteur dans des journaux internationaux a comité de lecture :

Canadian Journal of Chemistry, Canadian Journal of Physics, Chemical Physics Letters, Crystals,
Frontiers in Chemistry, Japanese Journal of Applied Physics, Journal of Chemical Physics,
Journal of Molecular Spectroscopy, Journal of Molecular Structures, Journal of Quantitative
Spectroscopy and Radiative Transfers, Journal of Theoretical and Computational Chemistry, JVST
A: Journal of Vacuum Science and Technology, Material Letters, Materials Today
Communications, Molecular Physics, Physical Chemistry Chemical Physics, The European
Physical Journal D, The Journal of Physical Chemistry, Theoretical Chemistry Accounts.
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Co-Organisation d'événements :

1.

Sensors for environment: theoretical and experimental study, ESIEE, Paris, France, 5
December 2022.

. 10 ans du laboratoire MSME, Champs-sur-Marne, France, 9 mai 2019.

. Jtms2018 : Journées "Théorie, Modélisation et Simulation", Paris, France, 24-25 mai 2018,

http://jtms2018.sciencesconf.org/

. Jtms2017 : Journées "Théorie, Modélisation et Simulation", Paris, France, 1-2 juin 2017,

http://jtms2017.sciencesconf.org/

. MeMoSim2015 : Méthodes de modélisation et simulation multiéchelles, Lyon, France, 30 mars -

2 avril 2015, http://memosim2015.sciencesconf.org/

. 14éme Rencontres des Chimistes Théoriciens Francophones, Paris, France, 30 juin - 4 juillet

2014, http://rctf2014.sciencesconf.org/.

. 29émes Journées de I'Innovation et de la Recherche dans I'Enseignement de la Chimie sur

Enseigner une chimie économe et créatrice, Marne-la-Vallée, France, 21-24 mai 2013.

. Third French Chinese Workshop in Theoretical Chemistry, La Colle-sur-Loup, France, October

10-12, 2011.

. Ecole thématique du RFCT "Spectroscopie in silico", Dourdan, France, 7-11 novembre 2011.

Comités scientifiques :

1.

16éme Rencontres des Chimistes Théoriciens Francophones, Toulouse, France, 8-12 octobre
2018, http://rctf2018.sciencesconf.org/

. 15eme Rencontres des Chimistes Théoriciens Francophones, Lyon, France, 27 juin - 1 juillet

2016, http://rctf2016.univ-lyonl.fr

. DynaMol 2016 : Dynamique moléculaire, de I'atomistique a I'échelle méso (Ecole thématique

CNRYS), Paris, France, 9-12 mai 2016

. MeMoSim2015 : Méthodes de modélisation et simulation multi-échelles, Lyon, France, 30 mars

- 2 avril 2015, http://memosim2015.sciencesconf.org/

. 14éme Rencontres des Chimistes Théoriciens Francophones, Paris, France, 30 juin - 4 juillet

2014, http://rctf2014.sciencesconf.org/.

. 13éme Rencontres des Chimistes Théariciens Francophones, Marseille, juillet 2012.

Chairman de sessions :
Nationales :

1.

2.

16éme Rencontres des Chimistes Théoriciens Francophones, Toulouse, France, 8-12 octobre
2018, http://rctf2018.sciencesconf.org/

15eme Rencontres des Chimistes Théoriciens Francophones, Lyon, France, 27 juin - 1 juillet
2016, http://rctf2016.univ-lyonl.fr
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Internationales :

1. MOLIM Workshop on Intermolecular Interactions, Santiago de Compostela, Spain, October 2-
4, 2017.

2. COST MOLIM working group 3 meeting, Bratislava, Slovakia, March 21-22, 2016.

3. 5" Chinese-French Workshop in Theoretical Chemistry, Strasbourg, France, May 10-13, 2015.

Formation scientifique :

1. Participation a I'école d'été "European Summerschool in Quantum Chemistry", Tjérnarp, Suéde,
aodt 2001

2. Participation a l'école d'hiver "Modern Methods and Algorithms of Quantum Chemistry",
Allemagne, Jilich, février 2000

Séjours de moyenne durée a l'étranger :

1. Study of matrix spectra. Institute for Physical Chemistry, Basel Universitiat, Suisse, septembre
1999

2. Determination of the potential energy surface of N4* by DFT calculations and of the rovibrational

levels of N4* by variational calculations. Sous la direction du Prof. N.C. Handy, Department of
Chemistry, University of Cambridge, U.K., de janvier a février 1998
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Responsabilités administratives :

Directrice du laboratoire du laboratoire Modélisation et Simulation Multi Echelle, MSME
UMR 8208 CNRS (Tutelles : Univ Gustave Eiffel, Univ Paris-Est Créteil, CNRS), depuis
janvier 2020.

Pour la Comue Université Paris-Est (jusqu’en 2020) puis Paris-Est Sup (2020-) :

e Membre du Conseil de I'Ecole Doctorale Sciences, Ingénierie et Environnement, depuis
janvier 2020.

¢ Membre élu du conseil académique, d’avril 2016 a décembre 2019.

Pour I'Université de Paris-Est Marne-la-Vallée (jusqu’en 2019) puis I’Université Gustave

Eiffel (2020-) :
Présentes

¢ Membre du conseil scientifique de 'ESIEE, depuis juin 2025.

¢ Membre de la commission patrimoine immaobilier, numérique et scientifique, depuis septembre
2023.

e Participation au groupe de travail sur la politique doctorale, depuis avril 2023.

¢ Représentante élue du Cac a la commission recherche, depuis mars 2021.

e Membre du groupe de travail sur les charges administratives des enseignants-chercheurs,
2018-2019

o Représentante élue du Cac a la commission CVEC, depuis janvier 2019.

e Représentante élue du Cac a la commission d’exonération des droits d’inscription, depuis
septembre 2019.

o Membre élu du conseil académique, depuis septembre 2016.

e Membre élu du conseil de L'Institut Francilien des Sciences Appliquées, depuis novembre
2014.

o Membre du directoire et du conseil du laboratoire MSME, depuis septembre 2013.

e Membre du comité d’audition du repyramidage MCF vers PU 60 section, novembre 2022.

e Membre du comité de recrutement Ingénieur de recherche lére classe : Responsable du
partenariat et de la valorisation de la recherche, juillet 2018

e Membre élu de la Commission permanente d'Etablissement section 31, depuis décembre
2012.

¢ Membre du comité de sélection Parcousup pour la licence Physique Chimie (avant la licence de
Sciences Physiques) et la licence Sciences pour I'lngénieur, depuis avril 2018.

¢ Membre des conseils de perfectionnement du Master de Chimie et du Master de Mécanique,
depuis novembre 2020, de la Licence de Physique de 'TUPEC depuis juin 2021.

Passées

o Membre élu de la Commission de la formation et de la vie universitaire (CFVU), de septembre
2016 a décembre 2020.

e Membre du conseil de perfectionnement du Master de Chimie, de janvier 2017 a juin 2019.

e Directrice adjointe de L'Institut Francilien des Sciences Appliquées, d’avril 2012 a avril 2013.

¢ Responsable du Département de Formation et de Recherche "Sciences Physique, Chimique et
Mécanique" de L'Institut Francilien des Sciences Appliguées, de décembre 2010 a avril 2013.

e Responsable de la premiére année du Master Sciences de la Matiere, de septembre 2010 a
avril 2012.

e Responsable de la premiére année du Master Physique et Chimie pour I'Ingénierie, de 2009 a
2010.

e Responsable de la premiére année du Master Physico-Chimie, Procédés et Energie, de 2007 a
20009.

e Membre élu du conseil de I'U.F.R. Sciences de la matiére, de mars 2006 a décembre 2010.

e Responsable de la spécialité Chimie Théorique du Master Physico-Chimie, Procédés et
Energie, de février 2006 a septembre 2008.
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Membre élu de la Commission permanente d'Etablissement sections 30/31/32/33, de 2009 a
2010.

Membre élu de la Commission de Spécialistes d'Etablissement sections 30/31/32/33/62, de
2003 a 2008.

Co-responsable de la Maitrise Sciences Physiques, de 2002 a 2003.

Membre de comités de sélection externes :

Poste de Professeur des Universités 28PR4981, Institut de Chimie et des Matériaux Paris-Est,
Université Paris-Est Créteil, 2023.

Poste de Maitre de Conférences 33MCF200, Faculté des Sciences d'Orsay, Université Paris
Saclay, 2021.

Poste de Maitre de Conférences 30MCF4451, Groupe de Spectrométrie Moléculaire et
Atmosphérique, Université de Reims Champagne-Ardenne, 2020.

Poste de Professeur des Universités 31PR2098, Faculté des Sciences d'Orsay, I'Université
Paris-Sud, 2019.

Poste de Maitre de Conférences 31MCF1062, Institut de Chimie Moléculaire de Reims,
Université de Reims Champagne-Ardenne, 2018.

Poste de Maitre de Conférences 31MCF588, Laboratoire de Chimie Physique, Université Paris-
Sud Orsay, 2016.

Poste de Professeur des Universités 31PR0017-4344, Laboratoire PHENIX, Université Pierre et
Marie Curie, 2016.

Poste de Professeur des Universités 28-30PU4306-2230, Institut Lumiére Matiere, Université
Claude Bernard Lyon 1, 2015.

Poste de Professeur des Universités 31PR0225, équipe Chimie Théorique, Méthodologies,
Modélisation de I'Institut Charles Gerhardt, Université de Montpellier, 2015.

Membre de comités de recrutement de I’Univ. Eiffel :

Présidente du comité de sélection du concours 31Pr-46.3-UGE en 2025.
Membre du comité de sélection du concours 31MCF-UGE en 2020.
Membre du comité de sélection du concours 31MCF-UPEM en 2018.
Membre du comité de sélection du concours de PRAG de Chimie en 2018.
Membre du comité de sélection du concours 31MCF-UPEM en 2016.
Membre du comité de sélection du concours 31Pr-UPEM en 2014.
Membre du comité de sélection du concours 31MCF-UPEM en 2009.

Pour le HCERES :

Membre du comité de visite du LCAR a Toulouse, novembre 2019.

Pour le CNRS :

Membre nommé du comité national du CNRS pour la section 13, de septembre 2012 a juin
2016.

Membre du comité de recrutement d’'un MCF et d’'un PR attachés a 'ENS pour 2014 pour des
chercheurs CNRS section 13

Expert pour 'THCERES : participation au comité de visite de I''PREM a Pau, janvier 2015.

Expert pour I'AERES : participation au comité de visite de I'RDEP a Chatou, novembre 2012.
Membre du jury d'admission pour le concours de chargé de recherche de I'Institut de Chimie du
CNRS, juin 2010.

Pour le Réseau Francais de Chimie Théorique :

Directrice adjointe du GDR3333 du CNRS de 2014 a 2018.

Coordinatrice nationale du Réseau Francais de Chimie Théorique de juillet 2014 a janvier 2018.
Participation au portage du renouvellement pour 2018-2022 (50 laboratoires).

Trésoriere du Réseau Frangais de Chimie Théorique, de 2010 a 2014.

Co-responsable du label de Chimie Théorique pour le péle lle-de-France organisé par le RFCT
(organisation et gestion de I'enseignement de Chimie Théorique sur le site francilien), de 2010
a 2014.

21



Trésoriere de la sous-division « Simulation et Modélisation » de la division Chimie Physique de la
SCF-SFP, de mai 2013 a décembre 2018.
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Enseignement :

A P’Université de Marne-la-Vallée depuis 2001 :
Chimie Générale, Organique, Inorganique, Physique, Quantigue, Théorique, Liaison,
Informatique et Programmation.

Nombre d'heures d'enseignement (HeqTD)

Année | 1° cycle/Licence | 2" cycle/Master | Total
01/022 72 61 162
02/03 116 102 218
03/04 81 111 192
04/05 99,5 93,5 193
05/06 78 115 193
06/07"° 60 38 98
07/08 169 23 192
08/09 134 61 195
09/10 180 42 222
10/11 108,5 76 184,5
11/12 102,5 86,75 189,25
12/13 151 41,75 192,75
13/14¢ 73 27,75 100,75
14/15 135 50,25 185,25
15/16 161,5 38,2 199,7
16/17 143,1 69,83 212,93
17/18 155,03 42,94 197,97
18/19 204,5 18,75 223,25
19/20¢ 140,5 18,75 159,25
20/214 153 18,75 171,75
21/22¢ 162,34 18,75 181,09
22/23¢ 147 18,75 165,75
23/24¢ 159 18,75 177,75

a. Congé de maternité

b. CRCT de 6 mois a partir de mars 2007

c. Délégation CNRS de 6 mois

d. Décharge pour la direction du laboratoire MSME

A I'Université de Cambridge, U.K., comme vacataire pour I'année 2000-2001 :

Supervisions d'étudiants de deuxiéme année dans le cadre d'enseignements de Mécanique
Quantique, de Symétrie et de Liaison chimique pour un volume total de 27 HTD.

TP de Chimie Théorique : 20 HTD.

Encadrement d'un étudiant de 3éme année lors d'un projet de recherche bibliographique sur les
calculs variationnels dans les molécules de 3 et 4 atomes.

Pour le label de Chimie Théorique dans le pble lle de France : cours a destination des

étudiants de M2 et les doctorants en Chimie Théorique de I'lle de France

* Cours et TP de détermination de surface d’énergie potentielle d'une molécule polyatomique,

utilisée ensuite pour un calcul de dynamique des noyaux 3H/an, Paris, de janvier 2015 a janvier

2018

e TP de calculs électroniques, introduction & MOLPRO 3H/an, Paris, janvier 2011, 2012

e Etude théorique de la spectroscopie rovibrationnelle 3H/an, Paris, janvier 2010

e Etude théorigue de la spectroscopie rovibrationnelle et des couplages entre moments
angulaires 3H/an, Paris, janvier 2009

e Calculs ab initio et spectroscopie électronique appliqués a des molécules polyatomiques 3H/an,
Paris, janvier 2008
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Ecoles d’été :

e Participation a l'atelier de "Chimie Quantique pour I'application en Spectroscopie IR de haute
résolution et Dynamique Quantique de petites molécules" dans le cadre du GDR SPECMO,
cours "Méthodes de Calculs ab initio", Strasbourg 2010

e Participation a I'école d'été thématique du CNRS : Mouvements de grande amplitude :
Application a la spectroscopie moléculaire, cours intitulé "Surface d'énergie potentielle ab initio",
Aussois 2009

¢ Participation a I'encadrement de TP de la 8éme Université d'été de Physico Chimie Théorique,
Ambleteuse 2003

Ecole doctorale Sciences, Ingénierie et Environnement (Paris-Est Sup) :
¢ Developments of gas detection devices from quantum chemistry calculations (1h). Cours en
anglais proposé par le LabEx MMCD, avril 2022, avril 2023, avril 2024.

Féte de la science :

e Animation du stand : « L'effet de serre causé par le CO, » en collaboration avec M. Guitou et
J.-M. Riom, octobre 2016 et 2017
L'effet de serre causé par le CO, est démontré a travers une expérience simple. Deux
bouteilles remplies a moitié d’eau et bouchées, sont exposées a une lampe IR. Dans l'une
d’elles, du CO; a été formé par réaction entre du vinaigre et de I'hydrogénocarbonate de
sodium. Les variations de température sont observées au cours du temps dans les deux
bouteilles.

e Animation du stand : « Les mouvements de molécules » en collaboration avec F. Le Quéré et
M. Guitou, octobre 2011 et 2012
Présentation d’animations java pour expliquer les mouvements microscopiques des
molécules : mouvements browniens, translation, rotation et vibration, pour faire le lien avec la
spectroscopie et les changements d’états.

Encadrements de projets d’étudiants de licence :
L1:

2024 | L'odeur des explosifsattire les T-REX

2022 | Origines de la vie sur Terre

2020 | Le marc de café : nouvel or brun des chimistes ?

2019 | La décontamination des agents chimiques par les nanoparticules

2018 | Les isotopes stables au service de la justice

2018 | Les aléas physico-chimiques de la séquestration du CO;

2015 | Les isotopes comme éléments d’analyse

L2 :

2023 | Valorisation des déchets plastiques

2021 | L'effet de serre : comparaison entre Mars, Venus et la Terre.

L3:

2022 | Analyse des couleurs émises par des molécules de colorant

2021 | Structure cristalline des métaux

Enseignant référent en L1, ler semestre : 2009 (13 étudiants, 2 RDV/et), 2012 (8 étudiants, 2
RDV/et), 2013 (7 étudiants, 2 RDV/et), 2014 (9 étudiants, 1 RDV/étudiant)
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