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UccS Démarche prédictive : Conception de nouveaux
composeés inorganiques par association de sous-unités
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UccS Validation du concept de sous-unités structurales 2D

Chem. Mater. (2005). [Ae,F,]%*
17, 234-236

@ Plan Fe,O, AF checkboarder
@ @ spin lattice (calculs Whangbo)
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Controle de la structure Stabilité des blocs :

Structure électronique ?
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Uccs Compréhension de |la stabilité des blocs 2D: DOS du composé
BaFZnP, inter-croissance des blocs [Ba,F,]?* et [Zn,P,]*
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de la structure électronique intrinséques — cibler les propriétés

Sous-unités structurales = conservation E> Blocs choisis pour propriétés
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U(Cs Cibler une propriété (TCO) : élaboration d’un conducteur
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U(Cs Cibler une propriété (TCO) : élaboration d’un conducteur

transparent de type p
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UCCS Nouveaux composés oxydes magnétiques a
structuration 2D

Concept de sous-unités structurales

Blocs magnétiques

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

Bloc
> magnétique ?

Bloc magnétique 2, isolant ?

T~

Interface/lien : -
compatibilité ?

i

Contréler le magnétisme

Utiliser des blocs magnétiques définis
(structures UCCS/littérature)
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UCCs

Ba,Co,0,, : Bloc magnétique CozO4

Définition du Bloc structural [CogOg] :
propriétés intrinséques : ferri-magnétique

Structure magnétique : empilement
(a) Ba,C0y04y Anti-Ferro de blocs ferri-magnétiques

G. Ehora et al, Chem. Mater., Vol. 19, 2180, (2007)
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Uccs Oxydes [Ba,,,C0,0;,.3][C0;0,] et dérivés : Bloc

L

magnétique Co 04

(a) BazC0yOyy (b) Ba3C01¢017 (c) Bag(Co,Ga)13044 | (d) Ba,C0,X;0,

Série d'homologues '[Ban+IConO3n+3][CogOg]

Inter-croissance blocs[CogOq]

/ [BGn+1COnO3n+3] n= 1, 2, 5
\ [Ba,X,]
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UccS BaCoO, (1D) : intercalation de couches
cubiques : structuration 2D

Sous-unités structurales 2D

tétrameres Oh + Td trimeres Oh + Td
en bout de chdine en bout de chdine
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UGes

Interface BaOX :
blocs connectés via
les sommets des Td

h-[BaOX] . g

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

ol 10’

oY O
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Kauffmann et al. Acta Cryst
B63, 2007,589

Ba,Co,XO0y,_; (X= F, Cl)

Br : blocs
fortement
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OGD
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Degré de déconnection élevé : Interface [Ba,0,Br]

o

H =0 : Anti-ferro M // ¢
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Degré de déconnection élevé : Interface [Ba,0,Br]
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Introduction d’un halogeéne :
Connexion-déconnection des unités structurales

Ba;CoO: X0, (X=ClI)

S5H-BaCoO, Ba;Co;BrO,,
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UGes

Découpage unités
structurales 2D

Interface : [BaOX], [BaO,], [Ba,0,Br]
= définit interactions inter-blocs

Bloc structuraux / Interface / Propriétés

Propriétés magnétiques

[ intra-blocs conservées (Ferro)

T

Propriétés magnétiques
globales modulables via le
choix des blocs/interface ?

/
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UGes

Prédiction de nouvelles structures et modulation des
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Inter-croissance de blocs structuraux
2D magnétiques/non magnétiques

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

magnhétique
non magnétique

magnétique

Chappert et al, Nature Materials, vol. 6,

813 (2007)

Vanne de spin : Inter-croissance de couches
minces magnétiques/non magnétiques
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Uccs Vers le design de composés pour la
spintronique : Vanne de spin?

Intéret ?

« Synthése poudre : source-cible pour dépot

F
—_— « Matériau globale avec toutes les couches
— requises directement déposé en film mince
—_—
AF  Inter-croissance naturelle des couches
magnétique (Cristallographiquement compatible)
- hon magné‘rique
e maghétique

Controle des Propriétés
magnétiques par le choix
adéquates des blocs/interfaces

Inter-croissance de blocs structuraux
2D magnétiques/non magnétiques
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Prédiction de nouvelles structures et modulation des
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Bilan - Stratégie : Combinaison outils de simulation/expérience

Modélisation structurale : choix des |«—
blocs structuraux/dopage...

|

Simulations —

|

Syntheése/caractérisation
chimique et physique

—_—
—_—

4 L

Controle de la structure/Controle
des propriétés

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




