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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.
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