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Bloc donneur Bloc accepteur

Nouveau composé

Démarche prédictive : Conception de nouveaux 
composés inorganiques par association de sous-unités 

structurales 2D

Construction du modèle?Données littérature
(paramètre de maille 

dans le plan 
d ’empilement, distances 

inter atomiques)
Prédiction 
(structure + 

stœchiométrie)

Optimisation de 
géométrie des 

structures 
hypothétiques (Calculs 

ab-initio)

Synthèse   
des modèles 
pertinents
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Ae2F2M2Pn2 Ae2F2Fe2X2OSr2F2Sb2Se4 Ae2F2SnX3

[Ae2F2]2+

Validation du concept de sous-unités structurales 2D

[SnX3] [M2Pn2]
[Sb2Se4]

[Fe2OX2]

Stabilité des blocs : 
Structure électronique ?

Contrôle de la structure

JACS, vol. 130, 8261-8270 (2008).

Plan Fe2O, AF checkboarder 
spin lattice (calculs Whangbo)

Chem. Mater. (2005). 
17, 234-236

Inorg. Chem., (2006) 45 (6), 2713-2717

http://uccs.univ-lille1.fr/bas-AccFR.htm


-25 0 25
-12

-8

-4

0

4

8

12

Densité d'états (états/eV)

BaFZnP

[Zn2P2] [Ba2F2]

Compréhension de la stabilité des blocs 2D: DOS du composé
BaFZnP, inter-croissance des blocs [Ba2F2]2+ et [Zn2P2]2-

025

-10

-5

0

5

10

En
er

gi
e 

(e
V

)
Bloc 2D [Zn2P2] 

0 25

-12

-8

-4

0

4

8

Bloc 2D [Ba2F2]

Réajustement des niveaux de 
Fermi par un transfert de chargeDéficit d’e-

Excès d’e-

Réservoir d’électrons

Accepteur d’électrons

Sous-unités structurales = conservation 
de la structure électronique

Blocs choisis pour propriétés 
intrinsèques → cibler les propriétés

J. Mater. Chem, (2005)
15, 3525-3531.
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Sr1-xNaxFCuS 
Simulations/dopage Na+

Transparence

Conduction

Cibler une propriété (TCO) : élaboration d’un conducteur 
transparent de type p 

Essais de synthèse

(SrF)

(CuS)

(DFT)

Création de trous dans la 
bande de valence

J. Mater. Chem.,
(2006) 16, 4165-
4169.
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Cibler une propriété (TCO) : élaboration d’un conducteur 
transparent de type p 
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Nouveaux composés  oxydes magnétiques à
structuration 2D

Blocs magnétiques

Intercroissance autres blocs (non magnétique, isolant...) ?

Concept de sous-unités structurales

Bloc 
magnétique ?

Interface/lien : 
compatibilité ?

Bloc magnétique 2, isolant ?

...

...

Contrôler le magnétisme

Utiliser des blocs magnétiques définis 
(structures UCCS/littérature)

http://uccs.univ-lille1.fr/bas-AccFR.htm


Ba2Co9O14 : Bloc magnétique Co8O8

b

c

n = 1

[Co8O8]

(a) Ba2Co9O14

G. Ehora et al, Chem. Mater., Vol. 19, 2180, (2007)

Structure magnétique : empilement 
Anti-Ferro de blocs ferri-magnétiques

Définition du Bloc structural [Co8O8] : 
propriétés intrinsèques : ferri-magnétique

http://uccs.univ-lille1.fr/bas-AccFR.htm


Oxydes [Ban+1ConO3n+3][Co8O8] et dérivés : Bloc 
magnétique Co8O8

ab

c

n = 1 n = 2

[Co8O8]

n = 5

(a) Ba2Co9O14 (b) Ba3Co10O17 (c) Ba6(Co,Ga)13O26 (d) Ba2Co4X2O7

[Ba2X2]

Inter-croissance blocs[Co8O8] 
[Ban+1ConO3n+3] n = 1, 2, 5

[Ba2X2]

Série d’homologues [Ban+1ConO3n+3][Co8O8] 

http://uccs.univ-lille1.fr/bas-AccFR.htm


h-[BaO3]

BaCoO3

c-[BaO2]

5H-BaCoO3-δ

c-[BaO2]

12H-BaCoO3-δ

BaCoO3 (1D) : intercalation de couches 
cubiques : structuration 2D

Sous-unités structurales 2D

trimères Oh + Td 
en bout de chaîne

tétramères Oh + Td 
en bout de chaîne

http://uccs.univ-lille1.fr/bas-AccFR.htm


c-[BaO2]

12H-BaCoO3-δ

h-[BaOX]

Ba6Co6XO16-δ (X= F, Cl)

F,Cl

[Ba2O2Br]

Ba7Co6BrO16.5

Br

Kauffmann et al. Acta Cryst 
B63, 2007,589

Introduction d’un halogène : 
Connexion-déconnection des unités structurales

Interface BaOX : 
blocs connectés via 
les sommets des Td

Br : blocs 
fortement 

déconnectés

http://uccs.univ-lille1.fr/bas-AccFR.htm


H =0 : Anti-ferro M // c

Degré de déconnection élevé : Interface [Ba2O2Br]

http://uccs.univ-lille1.fr/bas-AccFR.htm


H ≠0 : Anti-ferro M (a, b)

Sous H : spin-flop

Degré de déconnection élevé : Interface [Ba2O2Br]

Diffraction neutrons (sous H) : orientations pref.

H=0
H=1.2T

http://uccs.univ-lille1.fr/bas-AccFR.htm


[BaO2]

5H-BaCoO3-δ

[BaOX] [Ba2O2Br]

Ba6Co5BrO14

Ba5CoO5XO13 (X=Cl)

Introduction d’un halogène : 
Connexion-déconnection des unités structurales

http://uccs.univ-lille1.fr/bas-AccFR.htm


Bloc structuraux / Interface / Propriétés

Découpage unités 
structurales 2D

Interface : [BaOX], [BaO2], [Ba2O2Br] 
définit interactions inter-blocs

Propriétés magnétiques 
intra-blocs conservées (Ferro)

Propriétés magnétiques 
globales modulables  via le 

choix des blocs/interface ?

http://uccs.univ-lille1.fr/bas-AccFR.htm


AF

clusters

Prédiction de nouvelles structures et modulation des 
interactions magnétiques

Inter-croissance 
contrôlée de blocs 

magnétiques 

Déconnection progressive des 
blocs : pas d’interactions inter-
blocs : clusters magnétiques ?

http://uccs.univ-lille1.fr/bas-AccFR.htm


Vers le design de composés pour la 
spintronique : Vanne de spin?

Chappert et al, Nature Materials, vol. 6, 
813 (2007)

magnétique

non magnétique

magnétique

Vanne de spin : Inter-croissance de couches 
minces magnétiques/non magnétiques 

Inter-croissance de blocs structuraux 
2D magnétiques/non magnétiques 

magnétique
non magnétique
magnétique

F

AF

http://uccs.univ-lille1.fr/bas-AccFR.htm


Vers le design de composés pour la 
spintronique : Vanne de spin?

magnétique
non magnétique
magnétique

Intérêt ?

F

AF

Contrôle des Propriétés 
magnétiques par le choix 

adéquates des blocs/interfaces

• Synthèse poudre : source-cible pour dépôt

• Matériau globale avec toutes les couches 
requises directement déposé en film mince

• Inter-croissance naturelle des couches 
(cristallographiquement compatible)

Inter-croissance de blocs structuraux 
2D magnétiques/non magnétiques 

http://uccs.univ-lille1.fr/bas-AccFR.htm


Prédiction de nouvelles structures et modulation des 
interactions magnétiques

ANR déposée : UCCS (prédiction, 
synthèse poudre, magnétisme), CRISMAT 
(synthèse, magnétisme) & IPCMS (dépôt 

couches minces + propriétés)

MAD BLAST : MAterials Design : 
Blocks and Layers Assembly for 

Spin-Tronic

http://uccs.univ-lille1.fr/bas-AccFR.htm


Bilan – Stratégie : Combinaison outils de simulation/expérience

Objectif. Faire émerger de nouveaux matériaux aux 
propriétés ciblées : magnétisme.

Modélisation structurale : choix des 
blocs structuraux/dopage…

Simulations 

Synthèse/caractérisation 
chimique et physique

Contrôle de la structure/Contrôle 
des propriétés  


