




mardi 14 juin 2022

HEURES ÉVÉNEMENT

09:00 - 10:15 accueil des participants/café de bienvenue - accueil des participants/café de bienvenue

10:15 - 10:30 Mot de bienvenue - comité

10:30 - 12:10 Session 1 - Michaël Rey

10:30 - 11:10 › Probing the influence of the coordination of uranyl in its luminescence properties from relativistic quantum
chemical methods and laser fluorescence spectroscopy - Valérie Vallet, Laboratoire PhLAM, UMR 8523

11:10 - 11:30 › Spectroscopic study of intermolecular interactions between mannose and receptor models - Ander
Camiruaga, Institut des Sciences Moléculaires dÓrsay

11:30 - 11:50 › Activités de spectroscopie TeraHertz large-bande de gaz et d'aérosols au laboratoire IEMN en
collaboration avec le PC2A, le LOA et le LPCA - Sophie Eliet, IEMN

11:50 - 12:10 › Laser-Induced Breakdown Spectroscopy for atmospheric monitoring of selected fine and ultrafine particles
- Olivier Sublemontier, Atomic and Alternative Energy Commission

12:10 - 14:00 Déjeuner

14:00 - 15:40 Session 2 - Guillaume Dhont

14:00 - 14:40 › High resolution rotational spectroscopy of large amplitude motions and molecular structures - Ha Vinh Lam
Nguyen, Université Paris-Est Créteil Val-de-Marne - Paris 12

14:40 - 15:00 › Understanding the atmosphere of hot Jupiter exoplanets: high resolution spectroscopy of ethylene in the
1.6 µm spectral region - Solène Perot, Institut de Physique de Rennes - Université de Rennes 1

15:00 - 15:20 › Host-guest complexes between cyclodextrins and small drugs for SERS detection in drinking water -
Nicolas Nieuwjaer, Laboratoire de Physique des Lasers

15:20 - 15:40 › Calcul de l'absorption inuite par collision de CH4+CO2 dans l'infrarouge lointain - Wissam Fakhardji,
Laboratoire de Météorologie Dynamique (UMR 8539)

15:40 - 16:10 Pause café

16:10 - 17:50 Session 3 - Sébastien Zamith

16:10 - 16:50
› Collisions réactives entre ions et molécules à basse température : apports des écoulements
supersoniques uniformes. - Ludovic Biennier - Univ Rennes, CNRS, IPR (Institut de Physique de Rennes) – UMR
6251, F-35000 Rennes, France

16:50 - 17:10 › New (TD-)DFT-based methodology for describing the electron attachment - Franck Rabilloud - Université
Lyon 1 - Institut Lumière Matière

17:10 - 17:30 › Rotational study of atmospheric volatile organic compounds using the new CP-FTMW spectrometer of
Lille - ELIAS NEEMAN - Laboratoire de Physique des Lasers, Atomes et Molécules - UMR 8523

17:30 - 17:50 › Methyl iodide with the perturbers of atmospheric interest: line-broadening coefficients and their
temperature dependence - Larisa Troitsyna - Groupe de spectrométrie moléculaire et atmosphérique

17:55 - 20:00 Poster / Cocktail

mercredi 15 juin 2022

HEURES ÉVÉNEMENT

09:00 - 10:40 Session 4 - Valérie Brenner

09:00 - 09:40
› Analyse conformationnelle par spectroscopie laser UV : l'apport décisif de l'étude théorique des effets
Stark induits par l'environnement du chromophore - ERIC GLOAGUEN, Laboratoire Interactions Dynamiques et
Lasers

09:40 - 10:00
› Novel methodology for systematically constructing global effective ab initio-based models: towards a
change of paradigm in high-resolution molecular spectra analysis? - Michael Rey, Groupe de spectrométrie
moléculaire et atmosphérique

10:00 - 10:20 › Development of photoacoustic sensor for the measurement of peroxy radicals and ozone production in the
atmosphere - Goufrane ABICHOU, Goufrane ABICHOU



HEURES ÉVÉNEMENT

10:20 - 10:40 › The hydration of polycyclic aromatic compounds: the case of naphthaldehyde - Jordan Claus - Laboratoire
de Physique des Lasers, Atomes et Molécules - UMR 8523

10:40 - 11:10 Pause café

11:10 - 12:30 Session 5 - Wutharath Chin

11:10 - 11:50 › Spectroscopy of sugars. Physical chemistry answers to analytical chemistry questions - isabelle compagnon
- Institut Lumière Matière

11:50 - 12:10 › Extracting vibrational anharmonicities from short driven molecular dynamics trajectories - Loïse Attal -
Institut des Sciences Moléculaires d′Orsay

12:10 - 12:30 › PIRENEA and PIRENEA 2: studying photon-PAHs interactions in relevant astrophysical conditions -
Alexandre Marciniak - Laboratoire Collisions Agrégats Réactivité

12:30 - 14:00 Déjeuner

14:00 - 15:20 Session 6 - Aude Simon

14:00 - 14:40 › Construction, Destruction and High-resolution Spectroscopic Characterization of Fragile Molecular
Edifices - Clément Lauzin, Université Catholique de Louvain

14:40 - 15:00 › Photo-isomérisation sélective de l'acide salicylique - Julien Berthomier, ISMO

15:00 - 15:20 › Water-corannulene clusters embedded in a rare gas matrix: structures, energetics and IR spectra - Héloïse
Leboucher, Laboratoire de Chimie et Physique Quantiques (LCPQ)

15:20 - 15:50 Pause café

15:50 - 17:30 Session 7 - Ha Tran

15:50 - 16:30 › Some unusual aspects of the absorption spectroscopy of the first greenhouse gas - Alain Campargue -
LiPHY

16:30 - 16:50 › Laser moléculaire à NH3 pour la spectroscopie hétérodyne THz - Marie-Hélène Mammez - Laboratoire de
Physico-Chimie de lÁtmosphère

16:50 - 17:10
› Interactions of atmospheric pollutants with water: 4-methyl-2-nitrophenol and its water complex studied by
microwave spectroscopy and quantum chemistry - Eléonore Antonelli - Laboratoire Interuniversitaire des
Systèmes Atmosphériques

17:10 - 17:30

› Microwave Spectra Of Dinitrotoluene Isomers: A New Step Towards The Detection Of Explsive Vapors -
Mhamad Chrayteh - Laboratoire de Physico-Chimie de lÁtmosphère, Pascal DREAN - Physique des Lasers Atomes
et Molécules, PhLAM, UMR8523, Université de Lille, CNRS, F-59000 Lille, France, Manuel Goubet - Physique des
Lasers Atomes et Molécules, PhLAM, UMR8523, Université de Lille, CNRS, F-59000 Lille, France, Anthony Roucou -
Laboratoire de Physico-Chimie de lÁtmosphère, Arnaud Cuisset - Laboratoire de Physico-Chimie de lÁtmosphère

18:15 - 19:00 Transfert vers et visite du PLUS - Transfert vers et visite du PLUS

19:00 - 20:00 Conférence grand public - Arnaud Cuisset

19:00 - 20:00 › L'odyssée d'une bulle de champagne - Gérard Liger-Belair

jeudi 16 juin 2022

HEURES ÉVÉNEMENT

09:00 - 10:40 Session 8 - Marc Briant

09:00 - 09:40 › Multiscale modelling approaches for the protein-solid interface - Sophie Sacquin-Mora, CNRS, Laboratoire
Biochimie Théorique CNRS UPR9080

09:40 - 10:00
› Mapping the electronic transitions of protonation sites in peptides using NEXAMS - Juliette Leroux, Centre
de recherche sur les Ions, les MAtériaux et la Photonique, Zernike Insitute for Advanced Materials, University of
Groningen, Groningen, Deutsches Elektronen-Synchrotron [Hamburg]

10:00 - 10:20
› QUANTUM CHEMICAL INVESTIGATION OF INTRAMOLECULAR HYDROGEN BONDS IN
OXYGENATED AROMATIC MOLECULES: INFLUENCE OF RING SIZE, DONOR/ACCEPTOR GROUPS
AND SUBSTITUTANTS - Jonas Bruckhuisen, Laboratoire de Physico-Chimie de lÁtmosphère

10:20 - 10:40
› UV spectroscopy of highly aliphatic naphthalene derivatives and perspectives as new carrier for the
interstellar bump - Joffrey Fréreux - Institut de la matière condensée et des nanosciences / Institute of Condensed
Matter and Nanosciences



HEURES ÉVÉNEMENT

10:40 - 11:10 Pause café

11:10 - 12:30 Session 9 - Manuel Goubet

11:10 - 11:50 › Mesure expérimentales des effets électroniques de ligands dans les complexes organométalliques -
Héloïse Dossmann - Institut Parisien de Chimie Moléculaire

11:50 - 12:10
› Modelling prebiotic molecules trapped in interstellar ice. New DFTB/MM (QM/MM) Hybrid Method and
Real Time – TD-DFTB in deMonNano : implementation and first applications. - Maysa YUSEF BUEY -
Laboratoire de Chimie et Physique Quantique (LCPQ)

12:10 - 12:30
› Microwave Spectroscopic and Quantum Chemical Investigations of 2,5-Dimethylfluorobenzene - Haoyue
Sun - Laboratoire Interuniversitaire des Systèmes Atmosphériques, Laboratoire Interuniversitaire des Systèmes
Atmosphériques

12:30 - 14:00 Déjeuner

14:00 - 15:30 Table ronde : retour sur le tour de France de la spectroscopie - Table ronde : retour sur le tour de France de
la spectro

15:30 - 16:00 Pause café

16:00 - 17:30 Table ronde : actions du GDR à venir - Table ronde : actions du GDR à venir

19:00 - 23:00 Banquet

vendredi 17 juin 2022

HEURES ÉVÉNEMENT

09:00 - 10:20 Session 10 - Céline Toubin

09:00 - 09:40 › Gas hydrates: naturally occuring water-gas assemblies - Arnaud Desmedt, Groupe Spectroscopie Moléculaire
- Institut des Sciences Moléculaires

09:40 - 10:00 › Molecular dynamics investigation of the influence of surfactants on halogens propensity at the air-water
interface - Rawan AbouHaidar, Laboratoire de Physique des Lasers, Atomes et Molécules - UMR 8523

10:00 - 10:20
› Measuring the difference in collisional excitation of He with HCN and HNC through low temperature
pressure broadening measurements - Brian Hays, Université Catholique de Louvain, Univ Rennes, CNRS, IPR
(Institut de Physique de Rennes) - UMR 6251, F-35000 Rennes

10:20 - 10:50 Pause café

10:50 - 12:10 Session 11 - Pierre Carçabal

10:50 - 11:30 › High-resolution terahertz spectroscopy of atmospheric compounds - Anthony Roucou - Laboratoire de
Physico-Chimie de lÁtmosphère

11:30 - 11:50 › JET-COOLED MID-INFRARED LASER SPECTROSCOPY OF CENTROSYMMETRIC TWO-RING PAHS
- Sathapana CHAWANANON, MONARIS

11:50 - 12:10 › Etude de la vanilline protonée/déprotonée en phase gazeuse - Alejandro Gutiérrez-Quintanilla, Physique des
interactions ioniques et moléculaires

12:10 - 12:30 Clôture des journées - comité

12:30 - 14:00 Panier repas

http://www.cnrs.fr/
http://ccsd.cnrs.fr/
http://www.sciencesconf.org/




18. Sp ectroscopie IRMPD et calcul s de chimie quantique de compl exes ioniques or-phosphine
ou or-thiol, Desfrançois Charles .

19. MULTICHARME: a mo di�ed Chernin-typ e multi-p ass cell d es igned for IR and THz long-
path absorption measurements in the CHARME atmosph eric simulation chamb er, Fertein

Eric.

20. Sp ectroscopie du 4(5)-Méthylimidazole et de ses hydrates, héb ergés dans des gouttelettes
d'hélium, Briant Marc .

21. A system bath approach for th e quantum vibrational dynamics of large molecules, Attal

Loïse .

22. Analyse structurale des épitop es d'immunoglobuline G par MS-IR, Infantino Alicia.

23. Synth ès e de complexes organ ométalli qu es d'or(I) et d'or(I I I) et détermination de leur én-
ergie de disso ciation par sp ectrométrie de Masse, Soep Clément .

24. TeraWaste : In-situ/real time TeraHertz analysis of gaseous emission in the Dunkirk Urban
Community's waste incineration/p ower plant, Decker Jean.

25. High-resolution sp ectroscopy and analysis of combination bands of SiF4, Merkulova Mariia.

26. Rotation de molécules méthylées en matrice de para-hydrogène : analyse par conversion
de spin nucléaire, Lorin Florian .

27. Quantum and sp ectroscop ic analysis in the mi crowave domain of cyanoprop ene, Nguyen

Truong Anh.

28. Évap oration de molécules neutres en �uide sup ercritique p our une caractérisation struc-
turale par sp ectroscopie laser résolue en conformation, Bardaud Jean-Xavier .

29. Characterization of irradiated sulfur-contai ning cyclic dip eptides by mass sp ectrometry and
IRMPD sp ectroscopy, Yining Jiang.

30. Transférabilité de l a DFTB, Guibourg Paul.

31. Develop ement of an Intracavity Quartz Enhanced Photoacoustic Sp ectroscopy (I-QEPAS)
system, Nguyen-Ba Tong.

32. Investigation of ligand electronic e�ects on iron cyclop entadienyl complexes u sing photo-
electron sp ectroscopy, Bourehil Lyna .

33. Vers un sp ectromètre 2D-IR à haute résolution, Jouan Armel.

34. Instrumentation for High resolution THz Sp ectroscopy, Khabbaz Alexandra .

35. Theoretical study of butadiene clu sters, Douady Julie .

36. Keto-gem diol equilibriu m reaction from �rst principle molecular dynamics, Chin Wutharath.

37. Chemistry and sp ectroscopy of CH3C(O)O2 radicals, Fittschen Christa .

38. Photo-catalysis for the environment, sustainable energy and CO2 recyclin g, Tsirkou Aika-

terini.

39. Millimeter-wave sp ectroscopy of 3-methylcatech ol , Roca Manuel.
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