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Depuis 2012, au sein de l’Institut de Chimie Radicalaire, mes activités de recherche sont centrées sur l’étude de la réactivité et des propriétés de systèmes organiques radicalaires à l'état fondamental.
Les systèmes étudiés sont principalement les nitroxydes et leurs dérivés N-alcoxyamines dans le cadre de leurs applications en spin-trapping, en polarisation dynamique nucléaire (DNP), et en polymérisation radicalaire contrôlée (NMP). Ces travaux sont menés en collaboration avec les équipes d'expérimentateurs de l’Institut de Chimie Radicalaire.
En fonction des sujets de recherche et de la taille du système, les méthodes quantiques utilisées peuvent aussi bien être la DFT, G3(MP2)-RAD ou CASSCF//CASPT2, à l’aide principalement des logiciels Gaussian et Gamess. Les études par dynamique moléculaire sont effectuées à l’aide du logiciel Gromacs.

Publications


Article dans une revue (14)

	Unraveling the reaction mechanism of AlCl&lt;sub&gt;3&lt;/sub&gt;Lewis acid catalyzed acylation reaction of pyrene from the perspective of the molecular electron density theory
Abel Idrice Adjieufack,Anouk Gaudel-Siri,Marc Gingras,Didier Siri
New Journal of Chemistry, 2022, 47 (4), pp.1925 - 1934. ⟨10.1039/d2nj05088a⟩
Article dans une revue
hal-04497852v1

	Acyloxyimide Derivatives as Peroxide Alternatives for the Grafting of Maleic Anhydride onto Polyethylene by reactive extrusion
Emmanuel Beyou,Didier Siri,Anouk Gaudel-Siri,Didier Gigmes,Yohann Guillaneufet al.
Polymer Chemistry, 2019, 10, pp.4336
Article dans une revue
hal-04953744v1

	Collision-induced dissociation of stable nitroxides: A combined tandem mass spectrometry and computational study of TEMPO center dot and SG1(center dot)
Anouk Gaudel-Siri,Cathie Marchal,Vincent Ledentu,Didier Gigmes,Didier Siriet al.
European Journal of Mass Spectrometry, 2019, 25 (2), pp.229--238. ⟨10.1177/1469066718793247⟩
Article dans une revue
hal-02171528v1

	Acyloxyimide derivatives as efficient promoters of polyolefin C–H functionalization: application in the melt grafting of maleic anhydride onto polyethylene
Mamy Daniel Rakotonirina,Marc Baron,Didier Siri,Anouk Gaudel-Siri,Sébastien Quinebecheet al.
Polymer Chemistry, 2019, 10 (31), pp.4336-4345. ⟨10.1039/C9PY00672A⟩
Article dans une revue
hal-02360910v1

	Synthesis and properties of a series of beta-cyclodextrin/nitrone spin traps for improved superoxide detection
Florent Poulhes,Egon Rizzato,Patrick Bernasconi,Roselyne Rosas,Stephane Vielet al.
Organic & Biomolecular Chemistry, 2017, 15 (30), pp.6358--6366. ⟨10.1039/c7ob00961e⟩
Article dans une revue
hal-01774184v1

	Alkylperoxyl spin adducts of pyrroline-N-oxide spin traps: Experimental and theoretical CASSCF study of the unimolecular decomposition in organic solvent, potential applications in water
Didier Gigmes,Sergiu Lescic,Hakim Karoui,Micaël Hardy,Laurence Charleset al.
Journal of Physical Organic Chemistry, 2017, 30 (10), ⟨10.1002/poc.3677⟩
Article dans une revue
hal-01768443v1

	New Amino-Acid-Based beta-Phosphorylated Nitroxides for Probing Acidic pH in Biological Systems by EPR Spectroscopy
Sophie Thetiot-Laurent,Gosset Gaelle,Jean-Louis Clément,Mathieu Cassien,Anne Mercieret al.
ChemBioChem, 2017, 18 (3), pp.300-315. ⟨10.1002/cbic.201600550⟩
Article dans une revue
hal-01459705v1

	Origin of the Enantioselectivity in Organocatalytic Michael Additions of beta-Ketoamides to alpha,beta-Unsaturated Carbonyls: A Combined Experimental, Spectroscopic and Theoretical Study
Adrien Quintard,Diana Cheshmedzhieva,Maria del Mar Sanchez Duque,Anouk Gaudel-Siri,Jean-Valère Naubronet al.
Chemistry - A European Journal, 2015, 21, pp.778-790. ⟨10.1002/chem.201404481⟩
Article dans une revue
istex
hal-01133609v1

	A Step Towards High-Molecular-Weight Living/Controlled Polystyrene Using SG1-Mediated Polymerization
Muriel Lansalot,Yohann Guillaneuf,Benoit Luneau,Sébastien Acerbis,Pierre-Emmanuel Dufilset al.
Macromolecular Reaction Engineering, 2010, 4, pp.403. ⟨10.1002/mren.200900074⟩
Article dans une revue
istex
hal-01459817v1

	Expeditious synthesis and biological evaluation of new C-6 1,2,3-triazole adenosine derivatives A1 receptor antagonists or agonists.
Smitha C Mathew,Youlet By,Aurélie Berthault,Marie-Alice Virolleaud,Louis Carregaet al.
Organic & Biomolecular Chemistry, 2010, 8 (17), pp.3874-81. ⟨10.1039/c0ob00017e⟩
Article dans une revue
hal-00682114v1

	Design, Synthesis and Biological evaluation of a bivalent μ opiate and adenosine A1 receptors antagonist
Smitha C. Mathew,Nandita Ghosh,Youlet By,Aurélie Berthault,Marie-Alice Virolleaudet al.
Bioorganic and Medicinal Chemistry Letters, 2009, 19, pp.6736-6739. ⟨10.1016/j.bmcl.2009.09.112⟩
Article dans une revue
hal-00679622v1

	Palladium-Catalysed Isomerisation of 2-Vinylidenehydrofurans into 1,3-Dienes and some Aspects of their Reactivity
Abdelkader Ghobsi,Salih Hacini,Laurence Wavrin,Anouk Gaudel-Siri,Agnès Corbèreset al.
European Journal of Organic Chemistry, 2008, pp.4446-4453. ⟨10.1002/ejoc.200800517⟩
Article dans une revue
istex
hal-00677026v1

	Homolysis of N-Alkoxyamines. A Computational Study
Anouk Gaudel-Siri,Didier Siri,Paul Tordo
ChemPhysChem, 2006, ⟨10.1002/hlca.200690215⟩
Article dans une revue
istex
hal-01459796v1

	Large Phosphorus Hyperfine Coupling as a Sensitive Tool for Studying Molecular Dynamics: ESR and Molecular Mechanics Studies of Ring Interconversion in the cis-2,5-Diphosphoryl-2,5-dimethyl-pyrrolidinoxyl Radical
Antal Rockenbauer,Anouk Gaudel-Siri,Didier Siri,Yves Berchadsky,F. Lemoigneet al.
Journal of Physical Chemistry A, 2003, 107, pp.3851. ⟨10.1021/jp0213351⟩
Article dans une revue
istex
hal-01459841v1



HDR (1)

	Exploration de surfaces d’énergie potentielle par modélisation moléculaire en chimie organique
Anouk Siri
Chimie théorique et/ou physique. Aix-Marseille Université, 2015
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