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Nanomatériaux a base de PhotoCORM (complexes photolibérant CO)
pour la thérapie antimicrobienne

Contexte : Les complexes de Rhénium(l) carbonyl peuvent étre congus pour libérer du monoxyde de
carbone sous irradiation lumineuse.! Leur stabilité a l'air et a l'eau, combinée avec leur
biocompatibilité,> en font de trés bons candidats pour la thérapie antimicrobienne’® La
photosensibilisation d'oxygéne singulet a également été mise en évidence pour certains composés,!
ce qui pourrait renforcer |'effet biologique de CO. Le défi actuel du domaine est d'améliorer les
propriétés d'absorption des photoCORMs, tout en maintenant leurs excellentes capacités a

photolibérer CO.

Objectifs : Dans le cadre d'une collaboration expérimentale avec les groupes des Dr Suzanne Féry-
Forgues (SPCMIB Toulouse, porteuse du projet ANR PANTHERA) et Pr Vincent Sol (PEIRENE Limoges),
le.la postdoctorant.e théoricien.ne concevra de nouveaux complexes de Re(l) absorbant davantage
vers le rouge et rationalisera leur photoréactivité grace a I'utiisation de méthodes basées sur la théorie
de la fonctionnelle de la densité (DFT). L'équipe d'accueil posséde I'expertise pour établir la topologie
de la surface d'énergie potentielle de I'état excité triplet le plus bas (3SEP), particuliérement dans le
contexte de la photolibération de ligands.* Dans ce cadre de ce méme projet, un.e doctorant.e
expérimentateur.trice sera recruté.e pour la synthése et I'étude photophysique et photochimique des
nouveaux complexes dans les laboratoires partenaires.

Les calculs seront effectués sur le cluster du laboratoire ou sur le supercalculateur du mésocentre
régional de calcul (CALMIP).

Feuille de route : L'objectif de la contribution théorique au projet est d'assister a la conception de
complexes potentiellement efficaces, possédant les propriétés d'absorption de lumiére souhaitées et
la capacité a photosensibiliser I'oxygéne singulet, dans le but de minimiser I'effort de synthése. Les
propriétés d'absorption seront simulées par TD-DFT en solvant implicite, et une analyse orbitalaire
sera menée pour rationaliser le design. La photoréactivité et la photosensibilisation de 0, seront
étudiées sur une sélection de complexes en optimisant les états excités triplets impliqués (*MLCT et
3MC), dans le but d'estimer leur capacité au transfert d'énergie vers 20, par opposition a la population
d'états 3MC dissociatifs, si ceux-ci sont accessibles thermiquement. Enfin, les barriéres d'énergie le
long de la 3SEP seront quantifiées par des méthodes de type Nudged Elastic Band et/ou optimisation
d'état de transition, et les points de croisement clés pour les processus de désactivation nonradiative
par croisement intersystéeme seront optimisés.
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Compétences :

Doctorat en chimie quantique des états excités, soutenu en 2020 ou apres.
Anglais ou francais courant.

Compétences en python souhaitables.

Contact :

Dr Isabelle Dixon (dixon@irsamc.ups-tlse.fr) et Dr Martial Boggio-Pasqua (boggio@irsamc.ups-tlse.fr).
Salaire net environ 2.300 €/mois. Le recrutement est prévu au 1* janvier 2023, les candidatures sont
a déposer via le site web dédié du CNRS : https://emploi.cnrs.fr/



