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At  t h e  la b  sca le , w h e n  w e  t h in k a b o u t  ch e m ica l p ro d u c t io n , t h e  fo cu s  is  o n  o p t im izin g  yie ld , 
d is t rib u t io n , o r co n ve rs io n  b y t e s t in g  d iffe re n t  o p e ra t in g  co n d it io n s  (p re ssu re , 
co n ce n t ra t io n , t e m p e ra t u re , e t c .) a n d  a t  iso t h e rm a l co n d it io n s . Th e n , w e  d e ve lo p  kin e t ic  
m o d e ls , b u t  t h e se  m o d e ls  a re  re lia b le  o n ly fo r o p e ra t in g  co n d it io n s  q u it e  c lo se  t o  t h e  
o p t im u m  p ro d u c t io n  co n d it io n s  a n d  in  iso t h e rm a l co n d it io n s .  

By w o rkin g  a t  iso t h e rm a l co n d it io n s , o n e  a sp e c t  co u ld  b e  o ve rlo o ke d : h e a t  t ra n sfe r a n d  t h e  
risk  o f t h e rm a l ru n a w a y.  Th e rm a l ru n a w a y re m a in s  a  s ig n ifica n t  sa fe t y risk  in  t h e  ch e m ica l 
in d u st ry, a cco u n t in g  fo r n e a rly 25% o f a cc id e n t s  [1].  

Th e  Q UANTASTIC p ro je c t  (ANR-25-CE51-74 0 5) a im s t o  d e ve lo p  in n o va t ive  m e t h o d o lo g ie s  
fo r e a rly d e t e c t io n  a n d  m it ig a t io n  o f t h e rm a l ru n a w a y b y co m b in in g : 

-Mu lt ifa c t o ria l k in e t ic  m o d e llin g  

-Ca lo rim e t ry 

-Qu a n t u m  ch e m is t ry (DFT) 

-Art ific ia l in t e llig e n ce  

Th is  t h e s is  w ill e vo lve  in  t h e  fra m e w o rk o f QUANTASTIC p ro je c t  (ANR-25-CE51-7 4 0 5). 

Ou r p re vio u s  re se a rch  sh o w e d  t h a t  b io m a ss  va lo riza t io n  in vo lve s  e xo t h e rm ic  re a c t io n s  t h a t  
co u ld  le a d  t o  t h e rm a l ru n a w a y sce n a rii [2-4 ].  

Th e  Q UANTASTIC’s  c o n s o rt iu m  fie rc e ly b e lie ve s  in  co m b in in g  ch e m ica l re a c t io n  
e n g in e e rin g  a n d  DFT ca lcu la t io n  fo r a  b e t t e r u n d e rs t a n d in g  o f t h e rm a l ru n a w a y re a c t io n s .  
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Th e  re c ru it e d  Q UANTASTIC P h D s t u d e n t  w ill:  

-Co n t rib u t e  t o  t h e  d e ve lo p m e n t  o f a n  e xp e rim e n t a l se t u p ,  

-De ve lo p  a n d  e va lu a t e  d iffe re n t  k in e t ic  m o d e ls , in c lu d in g  ru n a w a y sce n a rio s , 

-W o rk in  c lo se  co lla b o ra t io n  w it h  DFT Q UANTASTIC re s e a rc h e rs  t o  in c re a se  m o d e l 
a ccu ra cy a n d  w it h  Au t o m a t ic  Q UANTASTIC re s e a rc h e rs  t o  im p ro ve  d e t e c t io n .  

Re fe re n c e s :  
1. A. Da kko u n e , L. Ve rn ie re s-Ha ssim i, S. Le ve n e u r, D. Le fe b vre , L. Este l, An a lysis  o f t h e rm a l ru n a w a y e ve n t s  in  
Fre n ch  ch e m ica l in d u st ry, Jo u rn a l o f Loss  P re ve n t io n  in  t h e  P roce ss  In d u st rie s , 62 (20 19) 10 3938 . 
h t t p s ://d o i.o rg /10 .10 16/j.jlp .20 19 .10 3938   
2. Y. W a n g , L. Ve rn iè re s-Ha ssim i, V. Ca sso n -More n o , J .-P . Hé b e rt , S. Le ve n e u r, Th e rm a l risk a sse ssm e n t  o f le vu lin ic  
a c id  h yd ro g e n a t io n  to  γ-va le ro la c to n e , Org a n ic  P roce ss Re se a rch  & De ve lo p m e n t , 22(9) (20 18 ) 10 92-110 0 . 
h t t p s ://d o i.o rg /10 .10 21/a c s .o p rd .8 b 0 0 122  
3. W . Y. P é re z-Se n a , T. Sa lm i, L. Est e l, S. Le ve n e u r, Th e rm a l risk a sse ssm e n t  fo r t h e  e p o xid a t io n  o f lin se e d  o il b y 
c la ss ica l P ris le sch a je w  e p o xid a t io n  a n d  b y d ire c t  e p o xid a t io n  b y H2O2 o n  a lu m in a , Jo u rn a l o f Th e rm a l An a lysis  a n d  
Ca lo rim e t ry, 14 0  (20 20 ) 673–68 4 . h t t p s ://d o i.o rg /10 .10 0 7/s10 973-0 19-0 8 8 94 -2  
4 . Ya n ju n  W a n g , Ig o r P la zl, La m ia e  Ve rn iè re s-Ha ssim i, Sé b a st ie n  Le ve n e u r, Fro m  ca lorim e t ry t o  t h e rm a l risk 
a sse ssm e n t : γ-va le ro la c to n e  p ro d u c t io n  fro m  t h e  h yd rog e n a t io n  of a lkyl le vu lin a te s, P roce ss Sa fe t y a n d  
En viro n m e n ta l P ro te c t io n , 14 4  (20 20 ) 32-4 1 h t t p s ://d o i.o rg /10 .10 16/j.p se p .20 20 .0 7.0 17   
 
🎓🎓 W h a t  yo u  w ill g a in  
• St ro n g  e xp e rt ise  in  a d va n ce d  k in e t ic  m o d e lin g  
• Ha n d s-o n  e xp e rie n ce  w it h  ca lo rim e t ric  in s t ru m e n t a t io n  
• Exp o su re  t o  DFT a n d  AI m e t h o d o lo g ie s  
• P u b lica t io n s  in  h ig h -im p a c t  jo u rn a ls  
• P a rt ic ip a t io n  in  in t e rn a t io n a l co n fe re n ce s  
• In t e rd isc ip lin a ry t ra in in g  e n viro n m e n t  
• Ba se d  in  Lyo n  — w id e ly re g a rd e d  a s  t h e  g a s t ro n o m ic  ca p it a l o f Fra n ce  — t h e  p o s it io n  
o ffe rs  b o t h  sc ie n t ific  e xc e lle n ce  a n d  a  vib ra n t  life s t yle . 
 
Re q u ire m e n t s :  
-Ma st e r's  t h e s is  in  ch e m ica l e n g in e e rin g  (o r p ro vis io n a l ce rt ifica t e ) O R m a st e r’s  t h e s is  in  
ch e m is t ry b u t  w it h  g o o d  kn o w le d g e  in  ch e m ica l re a c t io n  e n g in e e rin g  (o r p ro vis io n a l 
ce rt ific a t e ); 
-Exp e rie n ce  in  e xp e rim e n t a l w o rk a n d  so lid  b a ckg ro u n d  in  a n a lys is ; 
-Exp e rie n ce  in  ca t a lys t  p re p a ra t io n  a n d  ch a ra c t e riza t io n  w ill b e  a p p re c ia t e d .  
-Th e  ca n d id a t e  sh o u ld  h a ve  g o o d  kn o w le d g e  in  kin e t ic  m o d e lin g ;   
-Flu e n t  in  En g lish ; 
-Th is  t h e s is  w ill b e  e m b e d d e d  in  t h e  QUANTASTIC p ro je c t . Th u s , t h e  P h .D. s t u d e n t  m u st  
a lso  b e  o p e n  t o  o t h e r sc ie n t ific  a c t ivit ie s , su ch  a s  a u t o m a t ic  a n d  DFT m e t h o d s . 
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Ho w  t o  a p p ly a n d  g e t  fu r t h e r  in fo rm a t io n :  
Th e  ca n d id a t e s  sh o u ld  se n d  a  d e t a ile d  cu rricu lu m  vit a e , a  m o t iva t io n  le t t e r, a  t ra n sc rip t  o f 
re co rd  (Ba c h e lo r a n d  Ma st e r), a n d  o t h e r va lu a b le  d o cu m e n t s  (re co m m e n d a t io n  le t t e rs , 
la n g u a g e  a n d  d e g re e  c e rt ifica t e s , a w a rd s , e t c .). Th e s e  d o c u m e n t s  m u s t  b e  s e n t  v ia  t h e  
fo llo w in g  w e b s it e  P o rt a il Em p lo i CNRS - Jo b  o ffe r - P h D p o sit io n  in  ch e m ica l re a c t io n  
e n g in e e rin g  M/F  (h t t p s ://e m p lo i.cn rs .fr/Offre s /Do c t o ra n t /UMR5256-SEBLEV-
0 0 1/De fa u lt .a sp x? la n g =EN) 
 

 
 
As s e s s m e n t  
Th e  ca n d id a t e  a sse ssm e n t  is  a  t w o -s t e p  e va lu a t io n . Th e  ca n d id a t e s  w ill b e  e va lu a t e d  b y a  
ju ry o f t h re e  re se a rc h e rs  (in c lu d in g  Sé b a st ie n  Le ve n e u r a n d  Ca rin e  Mich e l). 

In  t h e  firs t  s t e p , t h e  ju ry w ill e va lu a t e  t h e  d iffe re n t  a p p lica t io n s  b a se d  o n  t h e  p ro vid e d  
d o cu m e n t s . Th e  se le c t io n  o f t h e  ca n d id a t e s  fo r t h e  se co n d  s t e p  (i.e ., in t e rvie w  in  En g lish ) 
w ill b e  d o n e  b a se d  o n  t h e  q u a lit y o f t h e ir ch e m ica l e n g in e e rin g  a n d  c h e m is t ry e d u ca t io n  
(co u rse s  a n d  m a rks), t h e ir a b ro a d  e xp e rie n ce  in  re se a rch  o r o t h e r a c t ivit y, t h e ir la n g u a g e  
skills  (m a in ly En g lish ), t h e  re la t io n sh ip  b e t w e e n  t h e ir m a st e r t h e s is  a n d  t h is  d o c t o ra l t h e s is , 
t h e ir sc ie n t ific  p u b lic a t io n  (a rt ic le  a n d /o r co m m u n ica t io n  o n  co n g re sse s), t h e ir 
re co m m e n d a t io n  le t t e rs  a n d  t h e  q u a lit y o f t h e ir re su m e  a n d  m o t iva t io n  le t t e r. 

In  t h e  se co n d  s t e p , t h e  se le c t e d  ca n d id a t e s  (fro m  t h e  firs t  s t e p ) w ill p a ss  a n  in t e rvie w . Th is  
in t e rvie w  ca n  b e  d o n e  o n lin e  b y vid e o  c o n fe re n c e  ca lls . Th e  in t e rvie w  p ro ce d u re  w ill la s t  c a . 
15 m in u t e s  p e r ca n d id a t e , a n d  t h e  ca n d id a t e  w ill p re se n t  t h e m se lve s  a n d  d e sc rib e  t h e ir 
re se a rc h  a c t ivit ie s . Th e  e va lu a t io n  w ill b e  d o n e  b a se d  o n  t h e ir p re se n t a t io n , q u a lit y o f t h e ir 
re sp o n se s , a n d  m o t iva t io n  t o  d o  t h is  t h e s is . 
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