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Etienne MANGAUD 
Nationalité: Française 

Date de naissance: 25 Novembre 1989 
Téléphone: (+33)1 60 95 73 04 

Courriel: etienne.mangaud@u-pem.fr 
 

Situation actuelle 
 

2020 - Actuel: 
Maître de conferences  
Recherche au Laboratoire Modélisation et Simulation Multi-Echelle (Equipe Chimie 
Théorique) 
Enseignement à l’Institut Francilien des Sciences Appliquées (IFSA) 

Université Gustave Eiffel– Champs-sur-Marne, France 
 
 

Expérience professionnelle 
 

2019 – 2020: 
Chercheur post-doctoral : Modélisation de flux diffusio-osmotiques dans des nanocanaux 
Dr. B. Rotenberg (01/01/2019-…): Développement de scripts d’analyse de package de 
dynamique moléculaire pour un calcul efficace de profils de coefficients de transport 
diffusio-osmotiques par la théorie de la réponse linéaire. Comparaison à des simulations 
hors-équilibre. Application dans des modèles de nanotubes de nitrure de bore. 

Centre National de la Recherche Scientifique – Paris, France 
  
2017-2018 
Chercheur post-doctoral : Modélisation des effets quantiques nucléaires avec des 
équations généralisées de Langevin: Bain Thermique Quantique 

Dr. S. Huppert, Dr. F. Finocchi, Dr. P. Depondt (01/10/2017- 31/12/2018: Développement de 
Bain Thermique Quantique. Traiter les problèmes de fuite d’énergie de point zéro. 

Université Pierre et Marie Curie – Paris, France 
 
2016-2017 
Chercheur post-doctoral: Dynamique quantique et semi-classique de transferts 
électroniques dans des matériaux organiques et inorganiques 

Pr. R. Mitrid (15/09/2016-31/03/2017): Développement de codes de surface-hopping. 
Comparaison à des résultats exacts avec matrices hiérarchiques. 
Pr. C. Meier (01/04/2017-30/09/2017): Dynamique quantique exacte de simple spin dans 
des boîtes quantiques chargées de InGaAs quantum dots avec un bain de phonons. Contrôle 
avec des pulses laser optiques. 

Universität Julius-Maximilians Würzburg – Würzburg, Allemagne 
Université Toulouse III Paul Sabatier – Toulouse, France 
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Formation 
 
2013-2016: 
 Doctorat en physico-chimie théorique 
« Dynamique quantique de transfert d’électron dans des systèmes environnés à fort 
couplage » 

Sous la direction de Pr. C. Meier et Pr. M. Desouter-Lecomte 
Développement de codes en dynamique quantique dissipative : Méthodes Markoviennes ou 
non-Markoviennes (Matrices hiérarchiques (Hierarchical equations of motion)) 
Transformation de coordonnées : chemin de reaction, mode effectif 
Calculs numériques avec des methodes de dynamique quantique multidimensionnelle 
explicite: (ML-)MCTDH ((Multilayer)-multiconfigurational time dependent Hartree) 
Chimie Quantique (deMon2k software) avec théorie de la fonctionnelle de la densité 
contrainte 
Application de transfert d’électron dans des systèmes chimiques et biologiques 

Université Toulouse III Paul Sabatier –Toulouse 
Université Paris-Sud - Orsay 

2012-2013: 
Master 2 en Chimie Analytique, Physique et Théorique 
Spécialisation in chimie théorique 
Méthodes Post-Hartree-Fock (MP2, CCSD…) / DFT and TD-DFT  (Pratique de Gaussian03) 
Modélisation multi-échelle de systèmes moléculaires complexes (Mécanique moléculaire et 
théorie de la réponse linéaire / Méthodes gros-grains / Hydrodynamique)   
Acte élémentaire de la réactivité chimique  (Femtochimie / processus non-adiabatiques) 

Stage de Master : 
01-06/2013: Laboratoire de Chimie Physique – Orsay, France 

“Dynamique quantique dissipative de transfert de charge dans des composés 
organiques à valence mixte” sous la direction de Pr. M. Desouter-Lecomte 

Université Pierre et Marie Curie – Paris, France 
2012:             
Agrégation de chimie 
Formation intensive dans tous les domaines de la chimie (chimie organique et générale) 
jusqu’au niveau licence – Préparation de leçons et de montage 

Ecole Normale Supérieure de Cachan – Cachan, France 
 
2009-2011:   
Magistère de physico-chimie moléculaire 
Intégration de l’ENS Cachan par le 3ème concours en 2011 
Spécialisation en chimie physique (Mécanique quantique et dynamique quantique, 
thermodynamique, physique statistique, spectroscopies) – Chimie organique (bases, 
hétéroéléments…) 

Stages: 
04-07/2011: Laboratoire Aimé Cotton – Orsay, France 

“Refroidissement rovibrationnel de molecules par pompage optique ” 

Sous la direction de Dr. D. Comparat 
05-07/2010: Laboratoire de Chimie Physique – Orsay, France 

“Dynamique quantique du transfert de charge du système C+ +S” 

Sous la direction de Pr. M. Desouter-Lecomte 
Université Paris-Sud XI – Orsay, France 
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Ecole Normale Supérieure de Cachan – Cachan, France 
 
2007-2009: 
Classes préparatoires aux grandes écoles (Physique Chimie) 
Formation intensive en mathématiques, physique et chimie pour la prépration des concours 
des grandes écoles 

Lycée Gay-Lussac – Limoges, France 
 

Ecoles d’été 
 
11/9 – 11/13 2015: Quantum dynamics in molecular systems 
Théorie des collisions – Méthodes mixtes quantique classique - MCTDH 
CECAM (Centre Européen du Calcul Atomique et Moléculaire) 

Orsay, France 
 
07/15 – 08/9 2013:  ICS Summer School 2013 Mathematics – Chemistry – High 
Performance Computing 
Méthodes de chimie quantique avec leur support mathématique 
Institut de Calcul et de Simulation de l’Université Pierre et Marie Curie 

Roscoff, France 
 

Activités de recherche 
 

Sujets de recherche 
 

- Développements en simulations multi-échelles (quantique, semi-classiques et 
classiques) pour des systèmes d’intérêts physico-chimiques 
- Simulation de systèmes-modèle et de systèmes réalistes 
- Effets quantiques nucléaires :  Dynamique quantique non-adiabatique (transfert 
d’électron) / énergie de point zério 
 

Approches théoriques 
 
- Calculs de structure électronique pour la paramétrisation de modèles ou simulations 
au vol 
- Dynamique quantique dissipative (Equations-maîtresses Markovienne et non-
Markovienne (notamment, matrices hiérarchiques (HEOM))) 
- Dynamique quantique explicite multi-dimensionnelle: (ML-)MCTDH ((Multilayer)-
multiconfigurational time dependent Hartree) 
- Dynamique semi-classique : Bain Thermique Quantique avec correction de la fuite 
d’énergie de point-zéro 
- Dynamique classique 
 

Production scientifique 

Ma production scientifique est actuellement de 13 articles, 1 communication orale 
dans une conférence internationale, 4 communications orales durant un workshop, 3 
séminaires invités, 9 communications orales nationales et 7 communications par affiche.  
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Articles 
 

Publication 
Impact 
factor 

E. Mangaud, B. Lasorne, O. Atabek, M. Desouter-Lecomte 
Statistical distributions of the tuning and coupling collective modes at a conical 
intersection using the hierarchical equation of motion 
J. Chem. Phys., 151, 244102 (2019) 

2.997 
(2018) 

E. Mangaud, S. Huppert, T. Plé, P. Depondt, S. Bonella, F. Finocchi 
The fluctuation-dissipation theorem as a diagnosis and cure for zero-point energy 
leakage in quantum thermal bath simulations 
J. Chem. Theory Comput., 15, 5, 2863-2880 (2019) 

5.313 
(2018) 

A.W. Chin, E. Mangaud, V. Chevet, O. Atabek, M. Desouter-Lecomte 
Visualising the role of non-perturbative environment dynamics in the dissipative 
generation of coherent electronic motion 

Chemical Physics, 525, 110392 (2019) 

1.822 
(2018) 

A.W. Chin, E. Mangaud, O. Atabek, M. Desouter-Lecomte 
Coherent quantum dynamics launched by incoherent relaxation in a quantum circuit 
simulator of a light-harvesting complex 
Physical Review A, 97, 063823 (2018) 

2.907 
(2018) 

R. Puthumpally-Joseph, E. Mangaud, V. Chevet, M. Desouter-Lecomte, D. Sugny, O. 
Atabek 
Basic mechanism in the laser control of non-Markovian dynamics 
Physical Review A, 97, 033411 (2018) 

2.907 
(2018) 

E. Mangaud, R. Puthumpally-Joseph, D. Sugny, C. Meier, O. Atabek, M. Desouter-
Lecomte 
Non-Markovianity in the optimal control of an open quantum system described by 
hierarchical equations of motion 
New Journal of Physics, 20, 043050 (2018) 

3.773 
(2018) 

David Mendive-Tapia, Etienne Mangaud, Thiago Firmino, Aurélien de la Lande, Michèle 
Desouter-Lecomte, Hans-Dieter-Meyer, Fabien Gatti 
Multidimensional quantum mechanical modelling of electron transfer and electronic 
coherence in plant cryptochromes: the role of initial bath conditions 
Journal of Physical Chemistry B, 122, 126-136 (2018) 

2.923 
(2018) 

E. Mangaud, C. Meier, M. Desouter-Lecomte 
Analysis of the non-Markovianity for electron transfer reactions in an oligothiophene-
fullerene heterojunction 
Chemical Physics, 494, 90 (2017) 

1.767 
(2017) 

R. Puthumpally-Joseph, O. Atabek, E. Mangaud, M. Desouter-Lecomte, D. Sugny 
Towards Laser Control of Open Quantum Systems: Memory Effects 
Molecular Physics, 115, 1944  (2017) 

1.87 
(2017) 

T. Firmino, E. Mangaud, F. Cailliez, A. Devolder, D. Mendive-Tapia, F. Gatti, C. Meier, M. 
Desouter-Lecomte, A. de la Lande 
Quantum Effects in Ultrafast Electron Transfers within Cryptochromes 
Physical Chemistry Chemical Physics, 18, 21442-21457 (2016) 

4.123 
(2016) 

E. Mangaud, A. de la Lande, C. Meier, M. Desouter-Lecomte 
Electron transfer within a reaction path model calibrated by constrained DFT 
calculations : Application to mixed-valence organic compounds 
Physical Chemistry Chemical Physics, 17, 30889-30903 (2015) 

 
4.449 
(2015) 

A.Chenel, E. Mangaud, I. Burghardt, C. Meier, M. Desouter-Lecomte 
Exciton dissociation at donor-acceptor heterojunctions: Dynamics using the collective 
effective mode representation of the spin-boson model 
Journal of Chemical Physics, 140, 044104 (2014) 

2.952 
(2014) 
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A. Chenel, E. Mangaud, Y. Justum, D. Talbi, M.-C. Bacchus-Montabonel, M. Desouter-
Lecomte. 
Quantum dynamics of the charge-transfer in C+ + S at low collision energies. 
 Journal of Physics B : Atomic Molecular and Optical Physics, 43, 245701 (2010) 

1.902 
(2010) 

 
 

Communication orale internationale 

Quantum dynamics of electron transfer in strongly coupled environments 
E. Mangaud* 
28th International Conference on Photochemistry 
Strasbourg (France) 

19/07/2017 

 
 

Communication orale dans des workshops 

Equilibrium and non-equilibrium simulations of diffusio-osmotic flows 
E. Mangaud*, B. Rotenberg 
Meeting Nanotrans 

Sant Benet de Bages (Spain) 

 
4/02/2020 

Equilibrium and non-equilibrium simulations of diffusio-osmotic flows 
E. Mangaud*, B. Rotenberg 
CECAM Worksop "Applications of Diffusiophoresis in Drying, Freezing and 
Flowing Colloidal Suspensions » 

Lausanne (Switzerland) 

 
31/10/2019 

Adaptative Quantum Thermal Bath: Applications 
E. Mangaud*, S. Huppert, S. Bonella, P. Depondt, F. Finocchi 
E-CAM Project 
Berlin (Germany) 

12/03/2017 
 

Quantum dynamics of electron transfer in strongly coupled environments 
E. Mangaud* 
CECAM Workshop : “Seeking synergy between dynamics and statistics for non-
equilibrium quantum processes” 
Paris (France) 

09/06/2017 
 

 
 

Séminaires de groupe invités 

Quantum dynamics of electron transfer in strongly coupled environments 
E. Mangaud* 
Dr. A. Viel – Institut de Physique de Rennes 
Rennes (France) 

13/06/2017 

Quantum dynamics of electron transfer in strongly coupled environments 
E. Mangaud* 
Dr. N. Rougeau / Dr. S. Morisset – Institut des Sciences moléculaires d’Orsay 

Orsay (France) 

6/12/2016 

Quantum dissipative dynamics of charge transfer 
E. Mangaud* 
Pr. Q. Shi group - Chinese Academy of sciences 
Beijing (Chine) 

27/ 11/2015 
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Communication orale nationale 

Adaptive Quantum Thermal Bath: a tool to evaluate and reduce zero-point 

energy leakage 

E. Mangaud*, T. Plé, P. Depondt, S. Bonella, F. Finocchi, S. Huppert 
GDR THéMS - Dynamique quantique dans les systèmes moléculaires 
Dijon, France 

 
8/11/2018 

Non-Markovianity measure of electron transfers in chemical and biological 
systems 
E. Mangaud* 
Congrès général de la Société Française de Physique 
Orsay, France 

05/07/2017 

Quantum dynamics of electron transfer in strongly coupled environments 
E. Mangaud* 
Rencontre des Chimistes Théoriciens Francophones 
Lyon (France) 

30/06/2016 
 

Quantum dissipative dynamics of charge transfer 
E. Mangaud* 
Journées de simulations numériques en chimie 
Orsay (France) 

23/03/2016 

Quantum dissipative dynamics of charge transfer 
E. Mangaud* 
GDR THéMS – Dynamique quantique dans les systèmes moléculaires 
Orsay (France) 

13/11/2015 

Quantum dissipative dynamics of charge transfer 
E. Mangaud* 
Les Toulousaines du Calcul Atomique et Moléculaire 
Toulouse(France) 

06/11/2015 

Dissipative dynamics in organic mixed-valence compounds 
E. Mangaud* 
Journées dynamiques du Sud-Ouest 
Toulouse(France) 

05/06/2015 

Dissipative dynamics in organic mixed-valence compounds 
E. Mangaud* 
4ème rencontres « Chimie expérimentale – Chimie théorique » 
Toulouse(France) 

07/04/2015 

Dissipative dynamics in organic mixed-valence compounds 
E. Mangaud* 
GDR THéMS – Dynamique quantique dans les systèmes moléculaires 
Bordeaux (France) 

09/12/2014 

 

Communications par affiche 

Molecular simulations of diffusio-osmotic flow profiles 
E. Mangaud*, B. Rotenberg  
Journées Théorie, Modélisation & Simulation 
Paris (France) 

06/2019 

Dynamics of open quantum system: Electron transfer in mixed-valence 
compounds 
E. Mangaud*, A. de la Lande, C. Meier, M. Desouter-Lecomte, R. Mitrić 
Workshop FOR1809 
Niederstetten (Allemagne) 

11/2016 
 

Dynamics of open quantum system: Electron transfer in mixed-valence 
compounds 
E. Mangaud*, A. de la Lande, C. Meier, M. Desouter-Lecomte 
Workshop CECAM Open Quantum Systems : Computational methods 

12/2015 
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Hong Kong (Hong Kong) 

Dynamics of open quantum system: Electron transfer in mixed-valence 
compounds 
E. Mangaud*, A. de la Lande, C. Meier, M. Desouter-Lecomte 
Tutorial CECAM Quantum dynamics in Molecular Systems 
Orsay (France) 

11/2015 

Dynamics of open quantum system: Electron transfer in mixed-valence 
compounds 
E. Mangaud*, A. Chenel, A. de la Lande, C. Meier, M. Desouter-Lecomte 
Workshop High Dimensional Quantum Dynamics 
Mittelwihr (France) 

09/2015 

Dynamics of open quantum system: Electron transfer in mixed-valence 
compounds 
E. Mangaud*, A. Chenel, A. de la Lande, C. Meier, M. Desouter-Lecomte 
Workshop CECAM Quantum dynamics in Molecular and Nanomaterials 
Tel Aviv (Israel) 

11/2013 

Dynamics of open quantum system: Electron transfer in mixed-valence 
compounds 
E. Mangaud*, A. Chenel, A. de la Lande, C. Meier, M. Desouter-Lecomte 
Workshop DFT Software deMon2k 
Toulouse(France) 

06/2013 

 

Autres compétences 
 

Langues 
Français: Langue maternelle 

Anglais: Courant (Test TOEIC Listening & Reading: 915/990) 
 

Programmation 
Fortran 90, OpenMP, Python, Bash 
 

Logiciels de chimie quantique 
Gaussian09 (DFT), deMon2k, Quantum Espresso 
 

Logiciels de dynamique moléculaire 
LAMMPS 
 

Logiciels de preparation de manuscrit 
Office, Latex 
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Autres activités et responsabilités 
 

Enseignements 
 
2014: Participation à la supervision d’un stage étudiant 
Supervision de T. Pelini, étudiant en “Magistère de physique fondamentale” (Licence) 

Université Toulouse III Paul Sabatier - Toulouse 
 
2013-2016: Doctorant contractuel chargé d’enseignements 
Cours-TD en cinétique chimique – Cours-TD-Tp en chimie générale (cristallographie, 
atomistique) – TD-TP en chimie numérique (Orbitales moléculaires, extended Hückel theory) 
– 64 heures par an 

Université Toulouse III Paul Sabatier - Toulouse 
 
2012-2013: Assistant d’enseignement pour des examens oraux en chimie 
Colles en classe préparatoire 

Lycée Chaptal – Paris 
 

Responsabilités administratives 
 
2015: Représentant des non-permanents au conseil de laboratoire 
Représentant élu des non-permanents du “Laboratoire Collisions Agrégats Réactivité” 

Toulouse, France 
 

Activité de diffusion scientifique 
 
2012-2016: Préparation française aux Olympiades Internationales de Chimie 
Cours de préparation pour la sélection nationale (Toulouse – 2015/2016) 
TP préparatoires et préparation d’examens pour la sélection française à l’international    
(Paris – 2013/2016-2018) 
Préparation de deux problèmes préparatoires pour les Olympiades internationales 
organisées à Paris – Responsable d’un problème préparatoire 

Sciences à l’école (Ministère de l’Education Nationale) – Paris, France 
 

2013-2015: Fête de la science 
Chimie avec un ordinateur: Tp organisés par l’Université Paul Sabatier à destination de 
lycéens 

Toulouse, France 
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Références 
 
Christoph Meier 
Laboratoire Collisions Agrégats Réactivité – Université Toulouse III Paul Sabatier 
118, route de Narbonne – Bât. 3R1B4 
F-31062  Toulouse, France 
Tel.: + 33 (0)5 61 55 61 28 

Mail: chris@irsamc.ups-tlse.fr 
 
Michèle Desouter-Lecomte 
Laboratoire de Chimie Physique - Université Paris-Sud 
15, avenue Jean Perrin - Bâtiment 349 - Campus d’Orsay 
F-91405  Orsay, France 
Tel.: +33 (0)1 69 15 81 46 

Mail: michele.desouter-lecomte@u-psud.fr 
 
Benjamin Rotenberg 

Laboratoire Physicochimie des Electrolytes et Nanosystèmes Interfaciaux 
4, place Jussieu - Barre 42-43 – Etage 2 - Pièce 206 
F-75005 Paris, France 
Tel.: + 33 (0)1 44 27 22 03 

Mail: benjamin.rotenberg@sorbonne-universite.fr 
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Annexe : Volume horaire d’enseignements en tant que DCCE 

 
2013/2014 : Doctorant contractuel chargé d’enseignements 

Formation Enseignements Nature 
Total en 
heures 

équivalent TD 

Apports 
personnels 

Licence 1 Cinétique chimique Cours/TD 28 

Préparation 
d’une 

proposition de 
sujet de 

rattrapage 

Licence 1 
Rebondir 

 Révisions de 
terminale : Quantité 

de matière 
TD 9  

Licence 2 
Préparation 

Concours 
Chimie inorganique TP 16 

Préparation du 
support pour 

une démarche 
d’investigation 

Licence 3 
Chimie 

Atomistique et 
liaison chimique 

TP 4  

Structure et 
réactivité 

TD 6 
 

TP 6 

Total  69  

 
2014/2015 : Doctorant contractuel chargé d’enseignements 

Formation Enseignements Nature 
Total en 
heures 

équivalent TD 

Apports 
personnels 

Licence 1 Cinétique chimique Cours/TD 28 
Préparation de 

l’examen 

Licence 1 
Rebondir 

 Révisions de terminale 
: Quantité de matière 

TD 9 
Preparation de 

l’examen 

Licence 3 
Chimie 

Atomistique et liaison 
chimique 

TP 8  

Structure et réactivité 
TD 6 

 
TP 2 

Licence 3 
Maths Physique 

Chimie 

Classification 
périodique, liaisons 
intermoléculaires, 

cristallographie,  état 
gazeux 

TD 8 Préparation du 
partiel et de 

l’examen 

Orbitales moléculaires TP 3 

Total  64  
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2015/2016 : Doctorant contractuel chargé d’enseignements 

Formation Enseignements Nature 
Total en 
heures 

équivalent TD 

Apports 
personnels 

Licence 1 Cinétique chimique Cours/TD 28  

Licence 1 
Rebondir 

 Révisions de terminale 
: Quantité de matière 

TD 9  

Licence 3 
Chimie 

Atomistique et liaison 
chimique 

TP 6  

Structure et réactivité 
TD 6 

 
TP 2 

Licence 3 
Maths Physique 

Chimie 

Cristallographie Cours 3 

Préparation de 
deux nouveaux 

exercices de 
travaux dirigés 
+ nouveau TP 

de chimie 
numérique 

Atomistique, 
Classification 

périodique, liaisons 
intermoléculaires, 

cristallographie,  état 
gazeux 

TD 13 

Orbitales moléculaires TP 3 

Total  70  

 


