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"Reversible Amorphization / Recrystallization Mechanism in the ternary LixMPn4 Phases ” 
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Trasnsition Metal Pnictogenides LixMX4 Phases : Application to Ion-Lithium Rechargeable 
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"Effet de la Corrélation et de la Dimérsiation sur les Propriétés Physiques des Conducteurs Organiques : 
Comparaison des Modèles Hubbard et t-J"  
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d'Electrodes pour Batteries Lithium-Ion"  
 
[19] Laboratoire de Réactivité et Crystallographie des Solides (CNRS-UMR 6007) Mars 2005  
"Structure Electronique et Liaison Chimique : des Outils Théoriques Simples pour Comprendre les 
Propriétés Redox des Matériaux d'Electrode. Application aux Pnictogénures de Métaux de Transition"  
 
[20] Laboratoire de Physique Quantique (CNRS-UMR 5626) Déc. 2001  
"Les Interactions Donneur-Accepteur dans les Conducteurs Organiques de Basse Dimensionalité"  
 
[21] Institut des Matériaux Jean Rouxel (CNRS-UMR 6502) Janv. 2000  
 "La Corrélation Electronique dans les Systèmes Infinis Périodiques : Difficultés, Alternatives"  
 
[22] Laboratoire Chimie Moléculaire et Organisation des Solides (CNRS-UMR 5637) Mars 1999 
"Propriétés des Conducteurs Organiques : Une Approche Orbitalaire"  
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[23] Laboratoire des Agrégats Métalliques et Matériaux Inorganiques (CNRS-UMR 5072) Janv. 
1998  
"Théorie de la Fonctionelle de la Densité : Notions de Base"  
 
[24] Laboratoire de Physique Quantique (CNRS-UMR 5626) Mars 1998  
"La Corrélation Electronique dans les Conducteurs Organiques : Application de la DMRG pour Accéder 
aux Valeurs Quantitatives de la Répulsion Intra-Site U. Comparaison Méthodologique des Hamiltoniens 
Hubbard et t-J "  
  
[25] Laboratoire de Physique Quantique (CNRS-UMR 5626) Nov. 1996  
"Les Conducteurs Organiques : Succès et Limitations de la Méthode Hückel Etendue"  
 
 

• Cours dans des Ecoles Thématiques 
 
[26] GALERNE (Piriac) Septembre 1999  
 "Les Méthodes Corrélées de la Chimie Quantique" - 2 heures de Cours  
 
[27] Les Méthodes de la Chimie Quantique  (Bordeaux) Février 1998 
 "La Théorie de la Fonctionnelle de la Densité" - 4 heures de Cours + 4 heures de TP 
 
[28] Mieux Connaître les Matériaux Complexes (Saint-Mathieu de Tréviers) Janvier 1998 
 "Approche Locale de la Fonctionnelle de la Densité" - 1 heure 30 de Cours + 2h de TP 
 
 
 

Encadrement  
 
 

• Stages Divers 
 
2005 : Magistère (5 mois) Sandrine Leccina (encadrement 100%) 
  « Détermination du Schéma des Interactions Magnétiques dans les Oxydes de Vanadium �-

AV6O15 (A=Li, Na, Cu, Pb) par la Méthode du Spin Dimer » 
 
2004 : Magistère (2 mois) Germain Vallverdu (encadrement 100%) 
  « Etude Théorique des Mécanismes d’Insertion de Li+ dans les Matériaux d’Electrodes pour 

Batteries Li-Ion » 
 
2002 : D.E.A. (5 mois) Houria Kabbour (encadrement 50%) 
   « Etude Théorique des mécanismes d’insertion d’ions Li+ dans l’oxyde LixV3O8  » 
 
1998 : Maîtrise (3 mois) Bertrand Desrousseaux (encadrement 100%) 
   « Etude Théorique de la Structure et des Propriétés du composé [AcrH][Ni(dmit)2]2» 
 
1997 : D.E.A. (9 mois) Fabien Granier (encadrement 100%) 
  « Structure Electronique des Conducteurs Organiques. Application de la Méthode Hückel 

étendue pour le Calcul des Structures de Bandes et des Surfaces de Fermi » 
 
1996 : Stage du CNAM (9 mois) Baptiste Chapuisat (encadrement 100%) 
  Installation d'un Serveur IBM Risc6000 
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• Thèses  
 
2008-2005 : Thèse de l'Université de Montpellier II de Cécil Combelles  (Encadrement 100%) 
   «Modélisation ab initio appliquée à la Conception de Nouvelles Batteries » 
  Bourse MESR  
 
2008-2005 : Thèse de l'Université de Montpellier II de Jérôme Bernardi  (Encadrement 100%) 
   «Mécanismes Redox dans les Phosphures de Métaux de Transition » 
  Bourse ADEME non-cofinancée  
 
 
1997-2000 : Thèse de l'Université de Montpellier II de Stanislas Remy  (Encadrement 100%) 
  Démission du candidat à  la fin de son contrat BDI pour réorientation professionnelle. 
  « Application de la Fonctionnelle de la Densité à  l'étude de Solides Covalents 

Inorganiques : Apport de la Vision Locale de la Liaison Chimique pour l'Etude des 
Propriétés Physiques des matériaux » 

  Bourse BDI - Région 
 
 
1997-2000 : Thèse de l'Université de Montpellier II de Fabien Granier (Encadrement 100%)  
  soutenue le 22 Décembre 2000. 
  « Etude Théorique du Rôle des Interactions Donneur-Accepteur sur la Structure 

Electronique et les Propriétés Physiques des Conducteurs Organiques de Basse 
Dimensionalité. »  

  Bourse MESR + Monitorat 
 
 

• Stage Post-Doctoral 
 
1996-97 : Stage Post-Doctoral(6 mois) Nuria Gallego-Planas (Encadrement 100%) 
  « Les Dichalcogènes de Métaux de Transition - Application de la Méthode de la 

Fonctionnelle de la Densité »   
  Bourse Européenne (Capital Human and Mobility. Program CHRX-CT94-0675) 
    
 
 

• Invitations à  des Jury de Thèse 
  
25 Mai 2005 : Thèse de l'Université de Grenoble présentée par Yvan Reynier 
  "Thermodynamique et Cinétique d’Electrodes pour Batteries Lithium-Ion" 
    Directeur : Rachid Yazami 
 
12 Juillet 2002 : Thèse de l'Université d’Orsay présentée par Calin Wurm  
  " Propriétés électrochimiques de phosphates et arséniates d'éléments de transition 

(Fe, V) synthétisés à  basse température " 
    Directeur : Christian Masquelier 
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8 Octobre 1999 : Thèse de l'Université de Bordeaux présentée par Delphine Le Pevelen  
  "Analyse Structurale des Matériaux soumis simultanément à  Haute Pression et 

Basse Température : Conception et Réalisation de l'Appareillage de Diffraction de 
Rayons X, Application au Diagramme de Phases de deux Conducteurs Organiques : 
(TMTSF)2 ClO4 et (TSeT)2 Cl"    

  Directeur : Daniel Chasseau 
 

27 Janvier 1999 : Thèse de l'Université Paul Sabatier de Toulouse présentée par Thierry Courcet  
  "Synthèse de Composés Moléculaires Organiques-Inorganiques à  Propriétés 

Physiques Hybrides"   
   Directeur : Patrick Cassoux 
 
 
 


