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Publications 2011 soutenues par PARIS 

Inorg. Chem., 50 (10),(2011) 4572–4579. doi: 10.1021/ic200260r  

http://pubs.acs.org/journals/inocaj/index.html
http://dx.doi.org/10.1021/ic200260r
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Publications 2011 soutenues par PARIS 

J.Chem.Phys. 135, (2011) 044503.  

doi:10.1063/1.3613699 

Simulated (full circles) 

    and experimental (crosses) An-O distances.  

D'Angelo et al.'s experimental Ln-O distances (squares). 

http://jcp.aip.org/
http://dx.doi.org/10.1063/1.3613699
http://dx.doi.org/10.1063/1.3613699
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Publications 2011 soutenues par PARIS 

J. Phys. Chem. B (2011) 115 (13), pp 3560–3570. doi:10.1021/jp111726b  

http://pubs.acs.org/journal/jpcbfk/
http://pubs.acs.org/journal/jpcbfk/
http://pubs.acs.org/journal/jpcbfk/
http://dx.doi.org/10.1021/jp111726b
http://dx.doi.org/10.1021/jp111726b
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Simulation CPMD de HOUO(OH)2+(aq)  OUO(OH)+(aq) + H+(aq)  

O            O 
UOH2+(aq)  UOH+(aq) + H+(aq)  
O            O 
H 

Pré-équilibration : 100 fs, durée : 3ps 

J. Phys. Chem. B (2011) 115 (13),  

pp 3560–3570. doi:10.1021/jp111726b  

http://pubs.acs.org/journal/jpcbfk/
http://pubs.acs.org/journal/jpcbfk/
http://pubs.acs.org/journal/jpcbfk/
http://dx.doi.org/10.1021/jp111726b
http://dx.doi.org/10.1021/jp111726b
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Covalence dans des composés d'éléments f 

H 

N 

La 

La N-H  La-N  (2)La-N 

 
La 6s 5pz 6s 5pz 5dz²    5d(x ou y)z 

N 2s 2pz 2s 2pz 2px ou y 

H 1s 1s  

Ln     La      Sm       Eu    Gd 

Explication et prévision de la réactivité chimique  

en phase gazeuse, utilisée en spectrométrie de masse pour 

le dosage de combustible nucléaire irradié. 

Ln+ + NH3  LnNH+ + H2 

Alexandre Quemet, thèse en cours  

La≡N-H+                                        Densité électronique de LnNH+ 
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Covalence dans des composés d'éléments f 

Liaison entre cation f et N (ou O) de ligands 
(séparation des ...). 
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Covalence dans des composés d'éléments f 

O≡C−O 
_ 
_ 

_
 

_
 

O−C≡O 

_
 

_
 

_ 
_ 

O=C=O 
_ _

 _
 

_ 

http://www.youtube.com/watch?v=Vff71j6COl0 

http://www.youtube.com/watch?v=SLQdKigYZ6g 

H−C≡C−H     CO2          (|O≡U≡O|)
2+ 

E(eV) 
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Abdelaziz  

Cadi-Essadek, 

stage ENSCBP 

http://www.youtube.com/watch?v=Vff71j6COl0
http://www.youtube.com/watch?v=SLQdKigYZ6g
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Modélisations d'un actinide extrait en phase organique 

+ solvant explicite 

T.Ha Duong,  

M.Masella,  

D.Borgis, 

J.-F.Dufrêche... 


