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Résumé des travaux :

En complément des essais de caractérisation des dangers liés aux substances, produits
et procédés rencontrés dans l'industrie, mes travaux de recherche consistent a
utiliser/développer des méthodes de chimie quantique pour la prédiction de type QSPR
(Quantitative Structure - Property Relationships) des propriétés physico-chimiques
dangereuses (explosibilité, inflammabilité) des substances et I'étude des réactions
chimiques au service de l'identification et de la maitrise des risques industriels. En
particulier, la Théorie de la Fonctionnelle de la Densité (DFT) est utilisée pour
caractériser la réactivité des substances mais aussi clarifier les mécanismes réactionnels
mis en jeu dans des processus de décomposition explosive, de vieillissement et
d’incompatibilité chimique entre substances. Cette recherche appliquée a pour but
d’améliorer la sécurité des produits et des procédés et répondre in fine aux besoins
opérationnels des pouvoirs publics et des industriels.
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