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Lettre de recommandation 

 Après la préparation de son doctorat sur un sujet théorique de dynamique moléculaire à 

l'Université Henry Poincaré suivi de deux années en tant qu'ATER à la faculté de Pharmacie de 

Nancy, M. Adil Khalfa a travaillé au LRGP en tant que chercheur postdoctoral du 15 octobre 2011 

au 31 décembre 2012. Ce travail était financé grâce à un contrat avec la Délégation Générale pour 

l’Armement (DGA). Le projet consistait dans le développement de modèles cinétiques détaillés de 

combustion de différents agents toxiques, dont des molécules organophosphorées, chlorées ou 

soufrées. Les données physico-chimiques comme les mécanismes de dégradation des agents 

chimiques et des toxiques industriels restent mal connus. Ces grandeurs sont pourtant 

indispensables pour évaluer l’impact d’une émission atmosphérique de ces produits en cas de 

diffusion ou leur évolution en cas d'incendie ou d'explosion. 

 Le travail de M. Adil Khalfa s’articulait autour de l’étude des voies réactionnelles, des 

constantes de vitesses et des données thermodynamiques des espèces chimiques. L’absence de 

données dans la littérature et les difficultés expérimentales liées à la nature des molécules 

nécessitent l’utilisation de calculs quantiques. Les résultats obtenus sur des molécules modèles et 

des réactions élémentaires ont permis de développer les mécanismes complexes représentant la 

réactivité des structures étudiées. Ces modèles ont ensuite été utilisés pour simuler le 

comportement des produits toxiques dans des conditions variées de températures et de pression. 

 Malgré la complexité de ce domaine nouveau pour lui, M. Adil Khalfa a bien su 

appréhender l'approche de modélisation à l'aide de mécanismes cinétiques détaillés. Il a très 

rapidement acquis les compétences et su utiliser les outils nécessaires pour évaluer théoriquement 

les propriétés thermodynamiques d'une molécule et la vitesse d'une réaction. Il a étudié la 

réactivité des systèmes grâce à la théorie de l'état de transition qui s'appuie sur le calcul théorique 

de l'état de transition, notamment avec le logiciel Gaussian. Les résultats obtenus durant ce travail 

sont importants et de très bonne qualité. Deux articles sont en cours de rédaction sur les aspects 

thermodynamiques et cinétiques et seront soumis sous peu pour publication. En outre, M. Adil 

Khalfa a su parfaitement s'intégrer humainement au sein de notre équipe, dont il a été un membre 

apprécié.

 Les qualités scientifiques et humaines de M. Adil Khalfa me conduise avoir toute 

confiance dans sa capacité à mener une carrière en tant que Maître de Conférence dans une équipe 

de recherche, en particulier dans le domaine théorique de la modélisation moléculaire et de la 

chimie quantique. 

 A Nancy, le 2 mars 2015 

P.A. Glaude
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Professeur 

To whom it may concern 

 I met Adil Khalfa when he started his Ph.D. some years ago in a neighbor theoretical 

group. During his Ph.D. time I saw him regularly in several seminars and as a nearby worker. 

I had also the opportunity to know him during the scientific meetings organized by the Ph.D. 

school where I was deputy director at that time. Finally, I was the president of the jury of his 

Ph.D. defense last year. 

 From all these circumstances, it appears to me that Mr Khalfa is a good scientist, 

doing his job carefully; trying to understand what he was doing and not simply executing his 

Ph.D. director advises. I am sure that he learns a lot during his Ph.D. and that his knowledge 

will help him to find a position. The way his advisor taught him to work will certainly be a 

great asset for a job in University.  

 Sincerely.   

Xavier ASSFELD 



Attestation de Stage 

Madame, Monsieur,  

Je soussigné, Gerald Kneller, Professeur à l’Université d’Orléans et responsable 

de l’équipe Biophysique théorique, simulation moléculaire et calcul intensif au 

Centre de Biophysique Moléculaire, atteste que Monsieur Adil Khalfa a effectué 

un stage de DEA, intitulé La simulation et l’analyse de la dynamique du 

peptide Avian Pancreatic Peptide sous l’effet de la pression entre le 1/04/2004 

et le 31/07/2004 au sein de mon équipe. Le stage faisait partie du programme du 

D.E.A de modélisation et simulation des matériaux, de la molécule à la 
structure, de l’Université Paris-Est de Marne-la-Vallée.

Je vous prie d’agréer, Madame, Monsieur, l’expression de ma considération 

distinguée. 

Prof. Dr. Gerald Kneller 

Centre de Biophysique Moléculaire, CNRS 

Rue Charles Sadron 

45071 Orléans Cédex 2 

France  

Tél: +33-2-38 25 78 42 

E-Mail: kneller@cnrs-orleans.fr 
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