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Mon parcours de formation de théoricien m’a permis d’acquérir des compétences dans le domaine des calculs
ab initio appliqués a I’étude des propriétés structurales, vibrationnelles et électroniques de I’état solide et
des matériaux. L’intérét vers la matiere molle et les systémes désordonnés m’a également motivé a la
maitrise des méthodes « classiques ». Dans ce séminaire je présenterai quelques unes des études que j’ai
effectuées au cours de ma carriére scientifique récente, en étroite collaboration avec les expérimentateurs.
La premiére partie sera consacrée aux études ab initio des propriétés vibrationnelles et électroniques de
nano-matériaux carbonés a la frontiére des nouvelles technologies, comme les nanotubes de carbone et le
graphéne. Je montrerai en particulier comment le dopage modifie quantitativement la réponse
spectroscopique de ces systéemes, ce qui a des implications expérimentales immédiates. Au passage,
I’importance des effets « non-adiabatiques » dans ces systémes sera mise en évidence.

La deuxiéme partie de mon exposé portera sur mes recherches autour de I’eau dans ses formes cristallines
et désordonnées. J’ai étudié, en étroite collaboration avec les expérimentateurs, les propriétés structurales
de I’eau liquide sous conditions extrémes de pression (et température), ainsi que I’existence et la structure
de nombreuses formes vitreuses (polyamorphisme), et leur mécanisme de formation.

La derniere partie du séminaire sera consacrée a mes intéréts actuels, notamment dans le domaine des
systémes complexes et d’intérét écologique. L’un des principaux axes de recherche porte sur les solutions
aqueuses sous conditions variées de pression et température. On a déja mis en évidence I’existence
inattendue d’une glace salée cristalline a haute pression, et je m’intéresse au comportement de ces solutions
en phase(s) désordonnée(s). En perspective, I’étude de ces systémes a I’état supercritique peut avoir
d’importantes conséquences en sciences de I’environnement. En parallele, I’étude de I’interaction eau-CO,
revét également un grand intérét, notamment I’étude des propriétés de séquestration de molécules de CO,
(et de méthane) dans des cages d’hydrates d’eau (clathrates).
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