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Mot de bienvenue

Les45°mesJournées du Groupe Francophone de Spectrométrie Mdssbauer {BBR8)\sont
organiséex et t e a n n Rationdle désG&Eenaes Appliquées de Khourifdaroc).

Ellesfont suite a la série des réunions que le Groupe Francophone de Spectrométrie Méssbauer
organise depuis 1976t qui cherchent a regrouper les spécialistes ou utilisatéesspays
francophonegje la technique de spectrométrie Mdssbauer

La thématique choisie cette année est intituMatériaux et environnement : applicatisde

la spectrométrie Mossbauert | 6 ®v ®nement a connu |l a partici
renommeées internationales ainsi gies participants nationaux et internationag Maroc,
France, Bel gi gue, .LPbool bojgencet,i fAld ee niaeginlee,s é our n

- Regrouper la comunauté des Mésbaueristes

- Sensibiliser les jeunes a utiliser la technique de spectrométrie Mossbauer

- Développer la techniqueu Maroc et ce en travaillant sur des sujets en collaboration
(cotutelledethése partenari at, ¢€)

- Rapprocher la rechercherfdamentale des préoccupatiaiesindustriels.

Nous vous souhaitons un agréable séjour au Maroc.

Le comit® dobéorganisation
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Le comit® dbéorganisation r emer ¢ioeurpdurorlgeaunri s
des45°™esjournées du Groupe Francophone de Spectrométrie Méssbauer.
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Le Minist re de | 6Ensei gnement Sup®ri eut
l 6l nnovati on, Rabat

L Bniversité Sultan Moulay Slimane, Bé¥iellal

Le Centre Nationalqur la Recherche Scientifique et Technique, Rabat

1

1
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Comit® | ocal déorgani sati on

MohammedSajieddine, ENSAChouribga Université Sultan Moulay Slimane, Maroc
Mohammed Sahlaoui, FST, Université Sultan Moulay Slimane-Béfial, Maroc
Abdelati Razouk, FP, Université Sultan Moulay Slimane, Béelial, Maroc
Abdellatif Essoumhi, FP, Universitéilan Moulay Slimane, Béfivlellal, Maroc
Moulay Saddik KadiriENSA Khouribga Université Sultan Moulay Slimane, Maroc
Lhachmi KhamarENSA Khouribgg Université Sultan Moulay Slimane, Maroc
Salah Touil ENSA Khouribga Université Sultan Moulaglimane, Maroc

Mohamed TahiriENSA Khouribga,Université Sultan Moulay Slimane, Maroc
Smaail Radi, FS, Université Mohamed ler, Oujda, Maroc

Nadia KassriENSA Khouribga Université Sultan Moulay Slimane, Maroc

Imane Merimi, Ecole National&Architecture, Oujda

Comité scientifique
Yann Garcia, Président du GFSM, Université Catholique de Louvain, Belgique
PierreEmmanuel Lippens, Institut Charles Gherhardt, Montepelier, France
Mohammed Sajieddin&NSA KhouribgaUniversité Sultan Moulay Stiane, Maroc
Hassan Lasri, Université Hassan Il, Casablanca, Maroc
Jean Juraszek, GPM UMR 6634, Université de Rouen Normandie, France

Dr. Faouaz Jeffali, Université Mohammed Premier, Oujda, Maroc

Conférenciers invités

Stani sgaw Dubi el

AGH University of Seince and Technology in Krakéw, Pologne

Smail Triki

Laboratoire de chimie, électrochimie moléculaires et chimie analytique, Université de
Brest, France

Sylvio Indris

Karlsruhe Insitute of Technology, Germany

Valérie Marvaud

Université deSorbonne, Paris
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Réunionsprécédentedu GFSM

Poitiers

Matériaux vitreux et amorphes
Spectroscopie Méssbauer et techniques nouvelles
J.P. EMERY

31 mai-1*"juin 1979

Lyon

Surface,grains fins catalyse
P. BUSSIERE

20-21 mars 1980

Saclay

Phénomeénes de relaxation
P. IMBERT

5-6 mars 1981

Strasbourg

Quelques développememécents en métallurgie physiqy
J.M. FRIEDT

6-7 mai 1982

Grenoble

Applications de la spectroscopie Mbiswuer aux sciences
de la terre
J.R. REGNARD

5-6 mai 1983

Paris

Verres de spin Actinides
J.L. DORMANNetJ. JOVE

17-18 mai 1984

Le Mans

Chimie
J. TEILLET

30-31 mai 1985

AuUSSois

Magnétisme
C. MEYER

29-30 mai 1986

Nancy

Couches mincessurfaces et interfaces
M. PIECUCH

21-22 mai 1987

Bordeaux

Les matériaux
L. FOURNES

19-20 mai 1988

Lyon

Les céramiques
G. MAREST

25-26 mai 1989

Montpellier

Les semiconducteurs
B. DUCOURANT, J. OLIVIERFOURCADE et J.C.
DUMAS

17-18 mai 1990

Rouen

Multicouches et supeeseaux
J. TEILLET

23-24 mai 1991

Paris

Electronique moléculaire
F. VARRET

21-22 mai 1992

Poitiers

Applications récentes de la spectroscopie Mdssbauer
(Physigue, chimie, Biophysique, Minéralogie, Géologie
J.P. EYMERY et J.N. RIMBERT

18-19 mai 1993

Caen

Les oxydesupraconducteurs a haute température critig
Léirradiation des mat ®r i
énergie

A. DUCOURET et F. STUDER

18-19 mai 1994

Le Mans

Les matériaux nanostructurés
J.M. GRENECHE

31 maii 1° juin 1995

Toulouse

La chimie organométlique supramoléculaire
A. BOUSSEKSOU et J.P. TUCHAGHES

30-31 mai 1996

Nancy

Superréseaux métalliquesomposés intermétalliques
J.P. BAUER et R. GERARDIN

28-29 mai 1997

Bordeaux

La chimie dans tous ses états
L. FOURNES et A. WATTIAUX

26-27 mai1998

Montpellier

Les tr ansf eapplisatio au®lhattedes r o
rechargeables

J. OLIVIER-FOURCADE, J.C. JUMAS et P.E. LIPPEN

05-07 juillet 1999
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Versaillesi | La spectroscopie Mdssbauer dans tous ses états 25-26 mai 2000

Jif sur F. VARRET et P. BONVILLE

Yvette

Rouen Pluridisciplinarité et spectroscopie Mdssbau@hysique, | 17-18 mai 2001
Chimie, Biologiei les Matériaux Porteurs
B. HANNOYER et J.M. LE BRETON

Strasbourg | Magnétisme, catalyse, electrochimie 30-31 mai 2002
C. ESTOURNES et J.IREHSPRINGER

Liége Minéralogie et instrumentation 05-06 juin 2003
F. GRANDJEAN

Nantes Structure et réactivité des matériaux 26-28 mai 2004
P. LEONE

Montpellier | ICAME 2005 05-09 septembre 200
J.C. JUMAS

Le Mans Les nanoparticules dans mleurs états 18-19 mai 2006
J.M. GRENECHE et N. RANDRIANANTOANDRO

Caen Matériaux et couches minces 22-23 mai 2007
A. DUCOURET, F. STUDER et N. NGUYEN

Louvain la Chimie et matériaux fonctionnels 22-23 mai 2008

Neuve Y. GARCIA et J. LADRIERE

Grenoble Applications récentes de la spectroscopie Mdssbauer ¢ 18- 20 mai 2009
biologie aux matériaux
J.M. LATOUR, J.L. ODDOU, R. GARCIASERRES, G.
BLONDIN, M. CLEMANCEY et F. BERTHON

Lisbonne Loeffet M°ssbauer au c¢1 u|2021mai2010
L. FERREIRA, M.D. CARVALHO

Strasbourg | Spectroscopie Mdssbauer et matériaux magnétiques | 18-20 mai 2011
C. LEFEVRE, J.L. RESPRINGER et C. LEUVREY

Rouen Nanomat ®r i aux, mat ®r i aux|2324mai2012
| 6environnement
S. JOUEN, J. JURASZEK, AALLE-QUIRION et M.
MORAND

Nancy Spectroscopie Mdssbauer et interdisciplinardés 16-17 mai 2013
matériaux aux sciences environnementales
C. RUBY, M. ABDELMOULA, S. NAILLE

Montpellier | Spectrométrie Mdssbauer et Energie 21-23 mai 2014
P.E. LIPPENS

Jilich Sondes nucléaires et instrumentation 21-22 mai 2015
R. HERMANN

Le Mans Nanostructures, Spectrométrie Mdssbauer et approchg 19-20 mai 2016
numeérigues
M. GRENECHE, N. RANDRIANANTOANDRO, N.
YAACOUB, Y. CALAGE, I. LABAYE, F.
CALVAYRAC, R. BUSSELEZ, S. MENARD & A.
BIGET-BREBION

Béni-Mellal [Physi que et chimie de | 61819 mai2017

(Maroc) applications de la spectrométrie Mossbauer
M. SAJIEDDINE, M. SAHLAQOUI, A. ESSOUMHI, E.H.
AGOURIANE, L. OUFNI, A. RAZOUK, A.SALHI & H.
CHAKIB

Bordeaux Chimie du Solide, Science des Matériaux & Chimie 17-18 mai 2018

Moléculaire
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A. WATTIAUX & M. DUTTINE

Montpellier

Conjointement avec la 5éme conférence méditerranée
sur | es appl Misshduer (MESAME)e
PIERREEMMANUEL LIPPENS, MOULAY-TAHAR
SOUGRATI, YANN GARCIA & SVETOZAR MUSIC

19-23 mai 2019

Rouen

Matériaux fonctionnels : Energie & Environnement
(visioconférence)

SAMUEL JOUEN, JEAN JURASZEK, VIRGINIE
NACHBAUR & FLORIAN APPERT

19-21 mai 2021

Nancy

Spectrométrie Mossbauer et Interdisciplinarité :
Magnétisme et Sciences Environnementales
MUSTAPHA ABDELMOULA, ROMAIN COUSTEL,
CHRISTIAN RUBY, PASCAL BOULET & SEBASTIEN
BILIBERTO

18-19 mai 2022

Le Mans

Spectrométrie MOsshaudetous les étatsphysique,
chimie,biologie,g ® 0l ogi e, NRNAiIi ol o
RANDRIANANTOANDRO, FLORENT CALVAYRAC,
MARWAN DEB, IVAN LABAYE, NADER YAACOUB

11-12 mai 2023
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Programme de GFSM-2024

Jeudi 16 mai 2024

08h30609h15

Accueil et inscription

09h1509h45

Mots dobébouverture

09h4510h30

Mossbauer spectroscopic evidence for impact of magnetism on lattice
vibrations

Stani sgaw DUBI EL

AGH University of Krakow, Pologne

10h3510h55

CO-1: Etuce par spectrométrie Mossbatéfe des interactions hyperfine
dans les alliages magnétiques de type L10 MnAl(C) dopés au fer.
Nirina Randrianantoandro

Le Mans Université, France

10h5511h10

Pausecafé

11h1011h55

Synergie entre émissionascoélasticité dans les nasomposites a
transition de spin

Smail TRIKI

Université de Brest, France

12h0012h20

CO-2: Aromatic substitution modulated spin Crossover behavior in the nr
[Fe(HBpz)2(bipy)] complex

Mengmeng Wang

UniversitéCatholique de Louvain, Belgique

12h2512h45

CO-3: Mdossbauer and theoretical study of magnetic properties in tZe |
ferrite system

Bouchra Rabi

Université Sultan Moulay Slimane, Békiellal, Maroc

12h4514h45

Déjeuner

14h5015h35

Redox Reactions in Electrode Materials for-ldn and Nalon Batteries
Observed by Fe and Sn Mdssbauer Spectroscopy

Sylvio INDRIS

Karlsruhe Institute of Technology, Germany

15h4016h25

Assemblée généraleYann Garcig Président GFSM

16h3017h00

Sessiorflash posters €€ partie)

17h0017h30

Pausecafé et session posters

17h30619h30

Visite

20h30

Banquet GFSM
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Vendredi 17 mai 2024

08h4009h25

Advances in photeswitchable nanomagnets and magnetic dendrimers
Valérie MARVAUD
SorbonndJniversité, France

09h30609h50

CO-4 : °'Fe Mossbauer spectroscopy and SQUID magnetometry of a 3[
() spin crossover framework.

Li Xiaochun

Université Catholique de Louvain, Belgique

09h5510h15

CO-5: Application of Mdssbauer spectroscopy in geopolymer struc
studies: Ferraialate geopolymer

Sanae Shi

Université Mohammed VI Polytechnique, Benguerir, Maroc

10h2010h40

CO-6: Propriétés structurales et magnétiqgdescobalt ferrite dopé par €e
et Spectroscopie Méssbauer

Soufiane Bahhar

Uni versit® Chouai b Doukkal: doEI

10h4511h15

Pausecafé et session postersT2partie)

11h1511h35

CO-7: Electronic and Magnetic properties of Befb-initio and Mdssbaue
study

Ayoub Bouhmouche

Université Hassan Il de Casablanca, Maroc

11h4012h00

CO-8 : Solvothermal synthesis and performance of SitS#posite as ai
anode active material for 1lon batteries

Lahcen FKHAR

Université de Liege, Belgique

12h0512h25

CO-9: Caractérisation structurale et études Mossbauer dall
amorphes et nanocristallinsegCr2+xSisB12 (x=0,6 et 10préparés pa
trempe sur roue

Abdelhamid El Boubekri

Université Sultan Moulay Slimane, Béiiellal, Maroc

12h30612h55

Prix aux lauréats meilleures communications orale et par affiche
Cl6ture des journées

12h5514h30

Déjeuner
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Mossbauer Spectroscopic Evidence for Impact of Magnetism on Lattice Vibrations
Stani sgaw M. Dubi el

AGH University of Krakéw, Faculty of Physics and Applied Computer Scien€5%30
Krakow, Poland

Abstract

According to thestandard theory (ST) of the electrphonon interaction (EPI) the effect of
magnetism on EPI is negligible, because theated small adiabatic parameter equal to the
ratio between the Debye and the Fermi energy is of the order¢t Bhd referencetherein].

Kim, however, reported that the impact of the EPI on the spin susceptibility of metals can be
enhanced by two orders of magnitude in the case of delocalized magnetism [1]. In other words,
the effect of the EPI on magnetic properties of metatesns, andice versashould be much
stronger than the Sprediction. There are results obtained recently by calculations and/or
measurements that are at variance with these predictions. In particular, M. S. Lucas et al. wrote
[ 2 JThe pHonon densitiexf states of bcc F¥ alloys across the full composition range were
studied by inelastic neutron scattering, nuclear resonant inelastig scattering, andb initio
calcul ati ons. Changes in the PDOS wemBe reve
Alling et al. based on disordered local moments molecular dynamics calculations came to
concl us i dattice vibrations gti®rigly afféct the distribution of local magnetic moment

in experimental evidence paramagnetioFe and | . S 4] cdmmpnicatesl yhat: et a
fAiThis theory (ST) neglects the effect of magnetism on lattice dynamics and fails to explain
enhancement of the critical temperature in phoenwediated superconductors

In this lecture will be presented results acquired by meaf&efMdssbauer spectroscopy

(MS) ons-phase F&r, FeV and FeCr-Ni, | -phase NbFeand FeAs compounds as well as

with 11°%Sn MS and Nuclear resonance inelasticay scattering (NRIXS) on metallic Cr. The
common feature of all these systemdatocalized (itinerant) magnetism. The results give clear
evidence that the lattice dynamics in the magnetic state of the investigated samples is
significantly different than the one in the paramagnetic state. The latter means that the effect of
magnetismat least in the studied samples, on lattice vibrations cannot be neglected. Details on
the issue can be found elsewhere [5].

References

[1] D. J. Kim,Phys. Rev. B25 (1982) 6919

[1] M. S. Lucas et alRhys. Rev. B32 (2010) 144306

[2] J. B. Alling et al.,Phys. Rev. B93 (2016) 224411

[4]1. S. Tupitsyn et al.Phys.Rev. B 94 (2016) 155145

[5] S. M. Dubiel,J. Magn. Magn. Mater561 (2022) 169688

10



I

e EF 45mesjournées du GFSM 2024 %
ENSA-Khouribga (Maroc) 5 '
16 et 17 mai 2024

Synergie entre émission et viscoélasticité dans legno-composites
a transition de spin

M. Kermarreé, R. Halouf?, Y. Suffrer?, C. J. GomefGarcig, T. Aubry?, S. Triki?
aUniversité de Brest, CNRS, 6 A. V. Le Gorgeu, 29238 Brest, Framaailie
Smail.Triki@univbrest.fr
PUMR CNRSINSA 6226, 20 Avenue des Buttes des Coésmes, 35708 Rennes, France
‘Dpto. de Quimica Inorgnica, Universidad de Valencia, C/ Dr. Moliner 50. 46100 Burjassot,
Spain

Résumé

Parmi les matériaux commutables, les complexes a transition de spin présentent un intérét
particulier en raison de leurs applications potentielles dans le développement de nouvelles
générations de dispositifs électronidi®s Cependant, ces systémes moléculaires,
généralement caractérisés sous forme de poudres polycristallines, sont difficiles & intégrer dans
des dispositifs électroniques. Ainsi, cette limitation et le désir de développer des systémes
multifonctionnels présenta d'autres propriétés physiques telles que la conductivité électrique,

ou la fluorescené&® ont incité, depuis quelques années, un certain nombre de groupes a
développer des matériaux composites a base de complexes a transition de spin et des polymeres
organiques choisies pour leurs propriétés physiques et mécahiues

Avec | 6objectif de concevoir desfacitemenp osi t e
intégrables pour les applications spécifiquement viséess nous sommes concentres,
récemment,su | 6 ®1 a b o rcanposites a bdse derc@mplexes a transition de spin et de
polymeéeres organiques se distinguant par un comportement viscoélastique et par d'autres
propriétés telles que la fluorescence ou la conductivité électbaumes. ce context@ous avons

préparé plusieurs séries de namonposites mous a partir de particules de [FefiEs]X 2 (X

= ClI, Br, NH-trz = aminotriazole), dispersées dans la matrice viscoélastique et fluorescente du
polystyréne sulfonate de sodium (PSSY),

Dans céte contribution, nous présenterons deux séries dec@mnposites se caractérisant par
un comportement de type ngel critiquen et un
la fluorescence et la viscoélasticite.

Références

(1) M. P. Cuéllar, ALaprestaFernandezJ. M. Herrera, A. Salina8astillo, M. del C. Pegalajar, S. Titos
Padilla, E. Colacio and L..EEapitanVallvey, Sensors and ActuatorsZ®15 208, 180.

(2) O. Kahn, J. Krober, C. Jafdv. mater1992 4, 718.

(3) Y .C. Chen, Y. MendZ. P. Ni, M. L. TongJ. Mater. Chem. Q015 3, 945.

(4)Y. S. Koo, J. R. GalaiMascar6sAdv. Mater.2014 26, 6785.

(5) D. NietoCastro, F.A. GarcéBineda, A. MonedCorcuera, |. SAnchddolina, J.R. GaldéMascarésAdv.
Funct. Mater.2021, 31 (33), 2102469.

(6) I. S&nchezMolina, D. NietaCastro, A. Mone€Corcuera, E. MartineEerrero, J. R. Galaklascarés,).
Phys. Chem. Let2021, 43, 10479.

(7) S. E. Alavi, B. Martin, Y. Zan, X. Yang, M. PiedrahBello, W. Nicolazzi, &. Ganghoffer, LSalmon, G.
Molnar, A. BousseksouwChem. Mater2023 35, 3276.

(8) O. Klimm, C. Gbébel, S. Rosenfeldt, F. Puchtler, N. Miyajima, K. Marquardt, M. Drechsler, J. Breu, S.
Forster, B. WebefNanoscale2016 8, 19058.

(9) A. EnriquezCabrera, A. Rapakousiou, M. Piedrahita Bello, G. Molnar, L. Salmon, A. Bousséksonal.
Chem. Rev202Q 419 213396.

(10) M. Kermarreg M. Marchivie,C. J. GomezGarcia,T. Aubry, S. Triki (submitted)

(11) M. Kermarreg R. Halouj Y. Suffren,C. J. GdmeZarcia,T. Aubry, S. Triki (to be published)
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RedoxReactions inElectrode Materials for Li-lon and Nalon Batteries Observed by Fe
and Sn MdssbauelSpectroscopy
Sylvio Indris
Karlsruhe Insitute of Technology, Germany

Abstract

The operationof Li-ion batteriess based on oxidation/reduction processes in the electrode
materials. While for positive electrode materials these redox reactions are mainly based on
redoxactive transition metal elements such as Ni, Mn, Co,seeje negative electrode
materials contain Sn as active element.

Different case studies are presented whexesitu and operandoFe and Sn Mssbauer
spectroscopy is used to elucidate the fundamental electrochemical reactions occurring in the
electrode materials during charging and discharging. These examples include classical layered
lithium transition metal oxides, olivine phosphate materggifel oxides, and stannates.
Furthermore, similar investigations on en battery materials and synchrotroperando
investigations will be presented.

12
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Advances in PhoteSwitchable Nanomagnets and Magnetic Dendrimers
Valérie Marvaud

Institut Parisien de Chimie Moléculaire, Sorbonne Université, Campus Pierre et Marie Curie,
4 place Jussieu, cc 229, 75252 Paris cedex 05, France
valerie.marvaud@upmc.fr

Abstract

High spin moleculesand photomagneticompoundsattractmore and more attentiondue to
their potential interest in memory devices or optical switches In this context
octacyanomolybdater octacyanotungstafgecursorsnight beviewedasinterestingouilding
blocks not only for the drastic increaseof their magnetizationinduced by visible light
irradiation but alsofor the designandthe synthesif multicomponenarchitectures

In this presentationwe focuson threethemeghatemergefrom ourresearch

- High spin molecules based on polycyanometallates precursors and magnetic dendrimers
viewed as interesting nanomagnets. The importance of anisotropy for slow relaxation
magnetization will be discuss as well in the frame of (SMM) Single Molecule Magnghdes

- A family of photoswitchablecompounds (such as MoZnWZr,, MoCus of MosCuy4) fully
characterized by several techniques (XRD, SQ
understand the photmagnetic processes that might vary from one compourtidet@thers

(spin transition, electron transfer, bond breaking).

- Mostof the compoundsnight be usedasstartingmaterialfor the designand the synthesisf
polymetallic supramoleculararchitecturesin order to combine multi-properties. Thus,
according to a smart supramolecular appro#iod versatility of the synthetic approach was
demonstrated by getting several families of hetet@ametallic complexes, combining up to
four different metallic ions. Such compounds have the potential afirfegtluminescent,
magnetic and photewitching properties.
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Fig. 1 : MoCu6 (X-Ray structure and photomagnetic properties) and ZrTb4Co8 (xray structure)

References

- A. Bleuzen, V. Marvaud, et alnorg. Chem48(8) 3453, 2009

- V. Marvaudet al. Angew. Chen43, 5468,2004

- C. Mathoniére, V. Marvaudt al, Angew. Chem. Int. E202Q 59, 3117 3121

- I. Suzana, J. Forté, J. Von Barbeleden, S. Pillet, V. Marvaud, M. Malischenakiyjscript in preparation
- l. Suzana, S. RupE. Rousset, A. K. F. Rahman, B. Klemke, V. Marvaud, M. Malischewskinuscript in
preparation
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CO-1
Etude par spectrométrie Méssbauef’Fe des interactions hyperfines dans les alliages
magnétiques de type LA MnAI (C) dopés au fer.
N. RandrianantoandtpV. T. Nguyed?F. Calvayra& A. Bajorek et F. Mazaleyrét

Ynstitut des Molécules et Matériaux du Mans, UMR 6283, CNR#versité du Mans
Avenue Olivier Messiaen, 72085 Le Mans Cedex 9, France
2Graduate Uniersity of Science and Technology, Vietham Academy of Science and

Technology
18 Hoang Quoc Viet, Cau Giay, Hanoi, Vietham
53A. Chegkowski Institute of Physics, Univer

40e007 Katowice, Poland
4SATIE, ENS PariSachy, 4 avenue des Sciences, 91196sGifYvette, France

Résumé

La demande en aimant permanent dans l'industrie moderne est en constante augmentation,
stimulée par de nombreux secteurs tels que la technologie, I'électronique, I'industrie automobile

et médicale. Cette demande découle d'un ensemble de facteurs, notdhlegsent des
technologies vertes, la miniaturisation des composants électroniques et la recherche de solutions
écoénergétiques et durables. Les aimants a base de terres rafesBN8mCo) sont
actuellement les plus performants, mais ils sont confrerdés défis en termes de disponibilité

des ressources, d'impact environnemental et de gestion des déchets. En raison de ces défis, il y

a un int®r°t croissant pour | e d®vel oppement
utilisation.

Parmi les Hernatives aux aimants a base de terres rares, les alliages binaires de {guek,1

FePd, FePt, FeNi, MnAl, NiMn, PtMn) possedent des propriétés magnétiques durs pour le
d®vel oppement déoai mants performants. entes al
intéressants car ils sont faits d'éléments disponibles en abondance a la surface de la terre.

Dans notre ®tude, une s®rie doabMndkagsss Mn Al (
b MaFesAlass -MisosFensAlarCz e t-MnkhsFensAlarCo) ont été synthétisés par broyage
m®cani que, Sui vi déun traitement t hermi que.
structurale et | 6®val uation des propri ®t ®s
diffraction des rayons X ont montré uge ande pur e ®bdetd phabtlest ol e
spectrométrie MossbautFe a température ambiante ont montré que les atomes de fer présents
dans | es ®@MmufEeshldod | GsdvmsAlfose t-Mnkhs e sAl4Co) possédent un

ordre mgnétique localench er r omagn®t i que. L e-MmeogFaAliC2e de |
montre une structure hyperfine magnétique qui révéle un ordre magnétique ordonnée complexe.
Nous nous sommes focalis®s sur |l a d®pendanc
Mnso d-& 5Al47C2 en fonction de la température. A partir de la courbe de dépee a la
temp®rature du d®pl acement i som®rigqguep) nous
de | 6ordre de 423K. Une valeur de | a temp®r a
a partir la courbe de variation du champ hyperfin moyen ectift;n de la température. Cette

val eur est assez proche de cell e d®ter mi n®e
565K.

Afin dbéapprofondir | 6®t ude d-Mnsds@meAtsa«s musmagn ®t
avons effectué une mesure paestrométrie MossbauefFe a basse température (10K) et sous

champ magnétique (8T). Les résultats obtenus ont montré que les atomes de Fe et de Mn
forment une structure magnétique ramiinéaire. Les résultats de spectrométrie Mdssbauer
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sont confrontés éeux obtenus par magnétométrie et par calcul ab initio basé sur la théorie de
la fonctionnelle de la densité (DFT)

Références

Mechanical alloying and théorétique of MnAl(c) magnets Van Tang Nguyen, Florent Calvayrac, Anna Bajorek,
Nirina Randrianantoamd, Journal of Magnetism and Magnetic Materials 48218)96i 104

Il nvestigation on magnet i c -MnAIG pite Fetaddagien VanfTangidgayema ni cal | vy
Frédéric Mazaleyrat, Florent Calvayrac, Quang Minh Ngo, Nirina Randrianantpdondmal of Magnetism and
Magnetic Materials, 546§2021)168892

Investigation of MRFe magnetic interaction in mechanically alloyed Fe dadedIC by 5"Fe Mossbauer
spectrometry Van Tang Nguyen, Frédéric Mazaleyrat, Nirina Randrianantoandro, Journal oidvtagndt
Magnetic Materials 568023 170437
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Aromatic Substitution Modulated Spin Crossover Behavior in the Model
[Fe(H2Bpz2)2(bipy)] Complex

Mengmeng WandAurelian Rotari & Yann Garcid
4nstitute of Condensed Mattand Nanosciences, Molecular Chemistry, Materials and
Catalysis (IMCN/MOST), Université catholique de Louvain, 1348 Lodaaheuve,
Belgium. Emailyann.garcia@uclouvain.be
bDepartment of ElectricaEngineering and Computer Science and MANSID Research Center,
AStefan cel Mareo University, University

Abstract

Spin crossover (SCO) materials are attractive ones for potential applications-tehgjty
information storage, sensors, display devices and molecular electronics, for Mféch
Mossbauer spectroscopygan play a key role. Fireining of the ligand fild around the central
metal ion and supramolecular interactions in the crystal packing contribute to influence the
SCO property positively and bring valuable information about maggtatotural correlations,

thus increasing general knowledge in the fielthe SCO complex [Fe(Bpz).(bipy)]
(H2Bpzz = dihydrobis(tpyrazolyl) b or at e; bbipyrigine) s a2repeebgntative
exampleX Modifying the molecular structures can not only adjust the transition temperature
T12but also add new physicochemicabperties. Our group has recently investigated the effect
of alkyl, ester and halogen substitutions on the SCO property of JBptb)2(bipy)] beforel>

4 Here, we introduced different aromatic substitutionsph&nylmethanimine 1§,
1(naphthalefil-yl)methanimine 2), 1-(naphthaler2-yl)methanimine 8), and t(anthracerd-
yl)methanimine 4) in the G and Gaposition of the bipy ligand and synthesized fbluBpz-
containing F& complexes (Figure 1, left). Variabtemperature direct current magnetic
susceptibility measurements on polycrystalline samples under 1000 Oe reveal diversiform
incomplete SCO behavior (Figure 1, right). CompBghows the most abpt transition at
aroundTy2 = 150 K, complexX exhibits two steps slow spin transition at around 250 K and
130 K while complexd shows the smoothest SCO profile as the change of temperature. Small
hysteresis loops were observed in compldxgsat around0 K, but no hysteresis loop appears

at around the transition temperatures. Single crystal structure analysidaridossbauer
spectroscopywere used to help explain the magnetic performances.
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Figure 1. Schematic structure of Feomplexes with different aromatic substitutions at the C

and Gapositions of the bipy ligand (left); and their temperattdependenévT plots (right).
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Mossbauer spectrometry andheoretical study of magneticproperties in the Ni-Zn
ferrite system
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Abstract

The need for nanotechnology has grown steadily over the past few decades on a worldwide
scale and is predicted to continue growing. As a result, nanopatrticles are quite interesting these
days as they are helping to advandetaf industries, such as electronics [1], manufacturing,
telecommunications, medicine [2], and environmental applications [3]. A particular type of
nanoparticle known as Nin spinel ferrites, with the general formulaNinkFe0s( 0 Ox O1 . 0) ,
where x isthe amount of zinc present, has been the subject of much research due to its
exceptional magnetic and electrical properties, affordability, and ease of engineering to suit
specific applications. This study was aimed to study the effect of Zn concenwatithe
hyperfine parameters of Min ferrites nanoparticles prepared byprecipitation method and
annealed at 1000°C. To achieve this, the obtained ferrites were investigated Mossbauer
spectroscopy at room temperature, at 77K and also at 11K in an external magidedic8 T

applied parallel to the-ray direction.

Room temperature Méssbauer spectra revealed that the samples with x = 0 and 0.4 had magnetic
spectrawith a sixline magnetic pattern, the samples with x = 0.5 and 0.7 have wide lines, and
the samples with x = 0.8 and 1.0 have paramagnetic spectra. It has been established how the
concentration of zinc affects isomer shifts, quadrupole interactions, gedfing magnetic

fields. As the Zn concentration increased, the hyperfine fields shrank. While, for samples with

x 00. 5, M° ssbauer spectra in the presence of
effect; this magnetic behavior is explained by@del consisting of three sddttices.

The temperature dependence of theaAd Bsites hyperfine fields, as well as the fluctuation

of the Curie temperature vs x and the interaction exchange integral, have all been studied using
the Brillouin function. As zinc concentration rises, both the Curie temperature and the
interaction exchange integral decrease. The fitted Curie temperature values are in good
agreement with the experimental value.

Keywords: Canting effect, Brillouin function, NEn ferrites naoparticles,®’Fe Mdssbauer
spectroscopy, Curie temperature.

19



o T = 45mesjournées du GFSM 2024 %
ENSA-Khouribga (Maroc) M, 7
16 et 17 mai 2024

)

References:

[1] Majid Niaz Akhtar a,n, Muhammad Azhar Khan b, Mukhtar Ahmad a, M.S. Nazir ¢, M. Imran a, A. Ali a, A.

Sattar a, GMurtaza, Evaluation of structural, morphological and magnetic properties of CuZnhnfsu

xNiosFe04) nanocrystalline ferrites for core, switching ald. CI 6 s app !l i c¢c aMagnetsmand Jour na
MagneticMaterials421(2017)2601 268

[2] K. Michele, A LimaTen_orio Edgardo, M. G_omez Pineda, Nasir Ahmad, Hatem Fessi, Abdelhamid
Elaissari, Magnetic nanopatrticles: in vivo cancer diagnosis and therapy, Int. J. Pharm. 493 (2015) 313.

[3] P. Xu, G.M. Zeng, D.L. Huang, C.L. Feng, S. Hu, M.H. Zhao, C. LaiVg&i, C. HuangG.X. Xie, Z.F. Liu,

Use of iron oxide nanomaterials in wastewater treatment: A reS@wi otal Environ. 424 (2012} 10.

20



eI g 45"mesjournées du GFSM 2024 %
Q | ENSA-Khouribga (Maroc) M7
6. .z 16 et 17 mai 2024 e
co-4

5’Fe Mossbauer spectroscopy and SQUID magnetometry of a 3D irgH) spin crossover
framework
Xiaochun Li, Yann Garcia
Institute of Condensed Matter and Nanosciences, Molecular Chemistry, Materials and
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Louvainla- Neuve, Belgium
Email : xiaochun.li@uclouvain.be

Abstract

Some transition metal complexes, particularly those of the first transition series with
configurations 3tito 3d’, can undergo apin crossover (SCO) when induced by an external
stimulus such as light, temperature, pressure, electric field, or guest molecules [1]. SCO
compounds have been studied extensively over the last few decades for potential applications
in high-density informéon storage devices, quantum computers and spintronics [2].

In this work, a new thredimensionaliron I I ) compl e x -sd 2 etmhzole)n t r i s
hereafter abbreviated as btr, has been synthesized with the formula gFé{bton). Single

crystal X-ray diffraction showed that the complex crystallized inR3espace group, and the
structure is thredimensional [3]. Two crystallographically independent iron sites were
revealed, denoted as Fel and Fe2, respectively. The magnetic propertissudieck using
SQUID (Superconducting Quantum Interference Device). This compound exhibits SCO
behavior. The lowspin to highspin transition occurs in two steps with an unprecedented ca. 67

K plateau, each involving around 50% offF@ns. The lowtemperature step is abrupt and
undergoes a thermal hysteresis with a width of 12 K from 116 K to 128 K. Theemgierature

step, is centered on 187 K without thermal hysteresis. Differential scanning calorimetry (DSC)
measurements have domed the occurrence of the tvgtep spin transition. In additio?'Fe
Mossbauer spectra were obtained at selected temperatures, which allowed us to follow the
temperature dependence of the HS and LS molar fractions in an accurate fashion.

References:
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Application of MAssbauer spectroscopy in geopolymer structure studies: Ferrsialate
geopolymer
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Materials Science, Energy and Nano Engineering Department MSN, Mohammed VI
Polytechnic University, Benguerir, Morocco.
2 Energy and Materials Engineering LaboratpfST, University Sultan Moulay Slimane,
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Sanae.sbi@um6p.ma

Abstract

Geopolymers have gained significant attention from the scientific community due to their low
environmental impact, good thermal stability, and high resistance to aggressive environments
compared to Ordinary Portland cement (OPT) Most studies on this subject use traditional
precursor materials such as calcined kaolinite clay (metakaolin) and fly ash, which have a
significant iron content of around 10% (in metaka¢#fh) However, the role of iron in
geopolymers has not been systematically investigated due to the limitations of nuclear magnetic
resonance (NMR) ggtroscopy. NMR is a widely used technique to study the structure of
geopolymers. However, ferromagnetic elements such as iron, which are often present in some
precursors, can affect the magnetic response of NMR and thereby the analysis results. In this
study, the iron distribution in geopolymer structure is investigated uZirg Mossbauer
spectroscopy. This technique can effectively differentiate between Fe atoms combined in oxides
[FeO(OH) + FeOs + FesO4], from those belonging to the molecular structure of geopolymers,

i.e. from those involved in the substitution of Al by Fe, defining the ferrosialate geopolymer
[Fe-O-Si-O-Al-0][3-5].

Key words: Mdssbauerspectrometrygeopolymerferro-sialate.
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Propriétés structurales et magnétiques de cobalt ferrite dopé par Geet Spectroscopie
Mossbauer
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Résumé

Loint®r°t prindidPaubddercéoefaeai dodsuwlesni neur
propriétés structurales et magnétiques de cobalt ferrite;OaHeour cela, la méthode spél

a été utilisée pour synthétiser les échantillons sous forme des nanoparticules fines. Une étude
p®l i mi naire a ®t ® effectu®e par diffraction
la pureté des matériaux produits. Les propriétés magnétiques des échantillons ont été étudiées
par la spectroscopie Mossbauer a la température ambiantenésges des parametres
hyperfins sont réaliséean géométrie de transmission. Cette technigéé principalement
utilis®e pour d®terminer | 6® at de valence d
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Abstract

The iron trifluorideFeR have been studied by Mdssbauer spectrometry irictiiperature

range 4300 K. The thermal variation of hyperfine parameters is reporteel.values of the
average hyperfine fiellln(T) show a temperature dependeftdgy(0)-Hnyt(T)]/Hnyt(0) =

BT??2, for T<Tc/3 (Tc is the Curie temperature), indicative of spiave excitationThe Fe spin

wave constant B, the exchange stiffness constant D and the distance between nearest iron
magnetic atoms were extract&dirthermore, densifynctional theory (DFT) has been utilized,
confirming both the hyperfine field value obtained through Méssbauer spectroscopy and the
nature of the exchange coupling within the material, where the exchange integral value is on
the order of 0.2 mRy.

Keywords: FeRs, Mossbauer spectrometry, Spin wave theory, exchange constant
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Solvothermal Synthesis and Performance of Si/Sa€omposite as an Anode Active
Material for Li -lon Batteries
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Abstract

Thanks to its high theoretical capacity (994 mAh/g for the full lithiated phas®rk) and a
suitable discharge voltage (0@3 V vs Li"/Li), tin disulfide (Sn$)-based compounds are seen

as an emerging class of aneaitive materials for Lion batteries. However, SnSuffers from

low initial Coulombic efficiency caused by side reactions during the first cycle attributed to its
irreversible conversion reaction k9,S and Sn leading to a short cycle life stability. On the
other hand, Silicon has also become an attractive material for the next generation LIBs.
However, the lithiurrsilicon alloying results in a large volume expansion causing cracking and
pulverizaton of the active material particles and formation of fresh and unstable solid
electrolyte interfaces (SEI). To mitigate these drawbacks of both&mSSilicon (Si) and to
establish a good synergistic effect between Si and, 8r€Soropose the developmenitSi/SnS
composites formed from Si particles and Siyssolvothermal method in ethanol as new anode
active material for LIBs. SEM analysis of the prepared samples showed an erythrocyte shape
for the Si particles with a size of around 5 pm and 2D sl#esS. The ceexistence of the

cubic phase of Si and the hexagonal structure of @S confirmed by XRD measurement.

The BET surface area analysis indicates a decrease from 7&g3on47.1 nd/g with the
addition of 25 wt.% of Si to SnS°Sn Mdssbauer analysis was also performed to describe the
oxidation state and the chemical environment of the Sn elements. The prepared composite with
25wt.% of Si delivers a gravimetric capacity exceeding 600 mAh/g over 200 cycles at a C/10
rate in a windws voltage 0.025 and 1.2\ Li*/Li.
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Caractérisation structurale et études Mossbauer d'alliages amorphes et nanocristallins
FersxCr2+xSisB12 (x=0,6 et 10) préparés par trempe sur roue
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Résumé

L'évolution du processus de cristallisation des rubans amorphs£EeSisB12 (x=0,6 et 10)
préparés par trempe sur roue (melt spinning) recuit a différentes températures a été étudiée par
plusieurstechniques. L'analyse thermique différentielle, la diffraction des rayons X (DRX), la
microscopie électronique a balayage (MEB) et la Spectrométrie Modssbauer (SM) en
transmission nous ont permis de suivre les processus de cristallisation. Les résulis peu

étre divisés en deux étapes selon le comportement d'évolution de cristallisation. Dans la
premiere étape, les échantillons restent toujours dans la phase amorphe pour des températures
de recuit allant de 575 a 775K et ce pour les valeurs de x églest & respectivement, et de

575 a 675K pour x=0. Les résultats de spectrométrie Méssbauer montrent un changement
mineur dans la structure magnétique, ce qui concorde avec les résultats de diffraction des rayons
X. Aucune phase cristalline n'a été détegbour X = 6.

La seconde étape qui correspond a des températures allant de 800 a 875K, pour x=10 et 6, de
775 a 875K pour x =0, les analyses ainsi réalisées montrent que les échantillons sont cristallisés
mais pas totalement. Aussi, I'abondance de lagohmorphe a diminué au dépend des phases
cristallines. Des résultats Mdssbauer, nous avons conclu que les phases cristallines formées
concernent-Fe, a-Fe(Si), tFeB et FesBs. Par ailleurs, la taille moyenne des nanograins a

été estimée pour chaque &alillon, elle est comprise entre 20 a 50nm.

Références
[1] A. El Boubekri, M. Ounacer, M. Sajieddine, M. Sahlaoui, H. Lassri, A. Essoumhi, E.K. Hlil, A. Razouk, E.
Agouri ane, Physica B : Condensed Matter Ef fects of h

hyperfine parameters of FgCrsSigB1> amoiphous ribbons, Phys. B Condens. Matter. 663 (2023) 414997.
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Etude des propriétés structurales et optiques des pérovskites a base de tellure :
SraxPbxFeTeOo( OX® 2. 25)

Abdelhadi El Hachnii?, Zouhair SadourfeandSaid El Ouahbi

Laboratoire de Syst mes Electroniques, Tr
Energétique, Faculté des sciences de Kénitra, Université Ibn Tofail, Kénitra, Maroc
’L aboratoire de RyonnemenMatiére et Instrumentation, Faculté des Sciences et Techniques
de Settat, Université Hassan ler, Settat, Maroc
3Laboratoire de physique des matériaux avancés et thermiques (LPMAT), Faculté des
sciences d'Ain Chock, Université Hassan Il Casablanca, Casablanca, Maroc
* Adresse anail : elhachmi.abdelhadi@gmail.con®rcid: https://orcid.org/00060002
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Résumé

La pérovskite triple AB2B 6 @A = ions métalliques alcalinb er r eux de val ence
ions m®talliques de transition de valence +3
études et a suscité un grand intérét en raison de ses propriétés physiques et de sesispplicatio
technologiques.

Les échantillons polycristallins de la sériei@hFeTed( 0 O x O 2, 25) ont
par | a m®t hode de r®action ~ | '®tat solide d
des techniques DRX, de la spectrométriéskbauer, de la spectroscopie Raman et de la
spectroscopie UWis. Les structures cristallines ont été déterminées par la méthode
déoaffinement de RietyvVelPhFeteadh(dx® 2R2B) ®pg@seh
changement de pgssaotudela phasé tétagoddles , 0 x@ 1) ~ une a.
phase tétragonald/mmm( 1, 26 D, 88) et ~ IR8m(p2h adsBe Zh x589 g 0 n ;
L6®t at dformekdy fbracdniera dans nos composeés a été déterminé comme étant (+lI1)
parles mesures de spectrométrie Mossbauer. Les spectres Mdssbauer révelent un comportement
paramagnétique et un ordre magnétique et ce selon les compogdisnspectres Raman

observés en fonction de la quantité du Pb montrent des changements dansites plest

modes (nombres d'ondes), FWHM et intensités, confirmant les transitions de phase observées
par la diffraction des rayons X. Les transitions structurelles observées dans la série ont conduit

a une diminution de I'énergie de la bande interdite optae 2,14 a 1,85 eV.

Références :

[1] A. El Hachmi et al.,Journal of Inorganic and Organometallic Polymers and Materiad (2020) 1990
2006. https://doi.org/10.1007/s109020-014464

[2] A. El Hachmi and B. Manoun|nternational Journal ofMaterials Research114 (2023) 10411.
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A-2

Application de la Spectrométrie Mossbauer dans I'Etude du Complexe Tetraaqua
Bismaleato Iron(ll)

Chaimaa Hatirh Abdelghani BoussetaSoumaya TalBj KhadijaElfaroukit, Nadia
Jabrani, Zhor Oulchent, Salha Ham#j Abdegrafia Hafid, Hajiba Ouchetth Mostafa
Khouili
1-Laboratory of Molecular Chemistry, Materials and Catalysis, Faculty of Science and
Technology, Sultan Moulay Slimane University, BP 523,-Biatlial 23000, Morocco. Email:
chaimaa.hatim@usms.ma

2-Materials Science, Energy and Nanoengineering (MSN) Department, Mohammed VI

Polytechnic University,Lot 66@Hay Moulay Rachid, 43150, Ben Guerir, MorocEomail:
abdelghanboussett@um6p.ma

Résumé

Le Tetraaqua bismaleato Iron(H)®! est un composé chimique complexe dans lequel un ion
central de fer(lIl) est entouré de molécules d'eau et de bismaléate, résultant de la complexation
entre le fer et le bismaléate en présence de molécules d'eau. Sa formule chimique générale est
[Fe(H20)4(C4sH204)2], ce qui indique la présence de quatre molécules d'eau et deux molécules
de bismaléate liées a un ion de fer(ll). La spectrométrie Mossbauer étudie les propriétés au
niveau nucléaire en exploitant les transitions isomériques dans les noyaux esnequ
particulier les transitions entre différents états énergétiques des noyaux. Cette technique est
extrémement bénéfique pour l'analyse du complexe tétraaqua bismaléato dé&! fer(ll)
[Fe(H0)4(CsH404)2], car elle permet de déterminer I'état d'oxydationfer présent dans le
complexe et de confirmer la présence du fer(ll). De plus, la spectrométrie Méssbauer permet
de déduire des informations sur I'environnement de coordination autour des atomes de fer dans
le complexe. Les décalages chimiques obsetags les spectres indiquent la nature des liaisons

et la symétrie autour du fer, ce qui aide a caractériser les interactions entre le fer, les ligands
maléate et les molécules d'eau. En effet, les informations fournies par la spectrométrie
Mdossbauer permint de mieux comprendre les propriétés du Tetraaqua bismaleato Iron(ll) et
son comportement dans diverses applications.

Etude des intéractions chimiques entre
Etude des intéractions chimiques le Fer(ll) comme atome centrale et les
entre le Fer(ll) comme atome molécules de Bismaléate
centrale et les molécules d’eau

Etude d’état d oxydation du Fer(ll)

Figure 1. Application de la spectrométrie de Mdssbauer dans I"étude du complexe Le
Tetraaqua bismaleato Iron(ll).
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[6] L. I. Yudanovaa, V. A. Logvinenkoa, L. A. Sheludyakovaa, N. F. Yudanova, P. P. Semyannikova, S. I.
Kozhemyachenkoa, . V. Kor ol 6 k ov s diMn(lIp Fe(lIR Gadlli), aral b , A.
Ni(ll) as precursors for synthesis of mepalymer compositefRuss. J. Inorg. Chen2014,59, 1180 1186. Doi:
10.1134/S0036023614100222.

30



- = g 45"msjournées du GFSM 2024 % E?(S,Z

E;M | ENSA-Khouribga (Maroc) ~ S/
6. oz o 16 et 17 mai 2024 e . LGEM.

»

5
Scientitque nique.

A-3

Mdssbauerspectroscopy and magnetic properties of LaR&CrxO3

F.Z. Rachid? B. Rabf, H. LassH, S. Derkaolfi M. Sajieddiné*

1L S2ME, Polydisciplinary Faculty of Khouribga, Sultan Moulay Slimane University, Beni
Mellal, Morocco
2L PMMAT, Facultyof Sciences Ain Chock, Hassan Il University of Casablanca, Morocco
3Energy and Materials Engineering Laboratory, FST, Sultan Moulay Slimane University,
BéniMellal, Morocco
“National School of Applied Sciences, Sultan Moulay Slimane University, Khouribga,
Morocco

Abstract

The LaFexCrOs (x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1) solid solutions were synthesized by thgetol
method. The structural properties are examined gydiffraction (XRD) measurement, and

it confirms thesinglephaseformation of orthorhombic perovskite structure with spaceigro

Pbnm (N° 62). The sampl@esorphology are characterized by scanning electronic microscopy
(SEM) that indicating the polycrystalline grain size with the spherical form. Many techniques
have been used to explore the magnetic properties of the studieddalions. Magnetic
hysteresis loops revealed a week magnetic ordering. Méssbauer spectroscopy measurements
confirm that iron atoms are in Festate, the isomer shitfis varies between 0.31 and 0.39
mm.s!, and the average hyperfine field decrease Withincrease of the Cr content. The
exchange interactions were determined with Neel temperature.

Keywords: Perovskite, LaFe€ Magnetic properties,®’Fe-MOssbauer spectrometry,
Exchange interactions, Neel temperature
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Compositesmagnétiques a base d’hydroxyde double lamellaires (MHDLS) pour diverses
applications

Khadija Elfaroukit Mustapha Dil¥, Marieme Kacent,Soumaya Talbt,Salha Hamrt,
Chaimae Hatint,Nadia Jabrani,Abderrafia Hafid* Mostafa Khouilit

! Laboratoire de chine moléculaire, matériaux et catalyse, Faculté des sciences et
techniques, Université Sultan Moulay Slimane, BP 523 -Beiial 23000, Maroc. Email
khadija.elfarouki@usms.ma

2 Laboratoire de Chimié\ppliquée et Environnement, Equipe de Chimie du solide Minéral,
Faculté des Sciences, Université Mohamnf&dB1P. 717, 60 000, Oujda, Maroc.

Résumé

Les composites d'hydroxydes doubles lamellaires magnétiques (MHDLS) ont suscité un grand
intérét de la art des chercheurs pour un large domaine d'application, grace a leurs propriétés
physicochimiques uniques, qui comprennent une capacité d'échange d'anions importante et une
composition chimique ajustable, e na daltress doL
matériaux. lls ont été associés a des nanoparticules magnétiques pour améliorer leur séparation
d'une solution aqueuse, comme les nanoparticules de f&R&&DHs).

Les composites MHDLs ont été largement utilisés comme catalyseurs hegsqgair de
nombreuses réactions de synthése orgallgagssi comme adsorbants pour la purification des

eaux polluééd. En outre de |l eurs particularit®s do°t
pour plusieurs cycles catalytiques et d'adsorption. Enfin, le développement de composites
MHDLs a connu une évolution majeure en raison de leur comportement magnétique,nce qui e

fait de bons matériaux pour les applications catalytiques, environnementales et biomédicales.
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Fig 1. Composites magnétiques HDLs et leurs applications
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A-5

De | 6Hydr oxyde [Rtadelile spindlle: syathekeacaraceérisation et
propriétés magnétiques

Saad lahriouif*, Amal El Khanchaodi Mohamed Sjieddiné- et Abdellatif Essoumhi
! Laboratoire des Procédés Chimiques et Matériaux Appliqués, Faculté Polydisciplinaire,
USMS, BP 592, 23000 Béliellal, Maroc.
2L abor amgéhigriede®adt ®r i a UERergee tFacdlté delSéiences et Techniques,
USMS, BP 523, 23000 Bélfiellal, Maroc.
3 EcoleNationale dessciencesAppliquées, Université Sultan Moulay Slimane
*correspondance saadlahriouil@gmail.com

Par rapport aux méthodes traditionnelles, les spinelles produits par calcination de précurseurs
d'hydroxyde double laminaire (HDL) [Ml&_MIIIx -(OH)2]** [A™]x/n.mH.0O présentent une
surface spécifique importante [1], une saturation magnétique signiéidaiiet requierent un
traitement thermique plus faible en un temps réduit. Dans cette étude, nous rapportons la
formation de ferrites spinelles M#&, (M=Mg?*, Cc** et N#*) par décomposition thermique

de précurseurs d'hydroxyde double laminaire a unpéemture de 1000°C pendant 2 heures.

Des HDL hydratés contenant des anions carbonates dans |'espace intercalaire avec un rapport
molaire M'/Fe (M'= Mg?", C&#* et NF*) de 0,5 ont été synthétisés par méthode de
coprécipitation a pH constant. Les résuliattiquent que la calcination du précurseur HDL
permet de produire une phase pure de ferrite spinelle unique avec une excellente cristallinité.
Les précurseurs et leurs produits calcinés ont été caractérisés a l'aide de diffraction des rayons
X (XRD), anayse thermogravimétrique (TG/DTA), microscopie €électronique a balayage
(SEM), spectrométrie MOossbauer et spectroscopie infrarouge a transformée de FouRgr (FT

Mots clés: HDL, ferrite spinelle, coprécipitation, spectroscopie Méssbauer
Références
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Investigating behaviour of FesGdisB12Sis alloy: Méssbauer spectrometry and
magnetic studies

Bouazza El OuahhiMostafa Abouricha Meryam Lassf, Mohammed Sajieddidé, Said
El Ouahb?’, Yousra Ounza Fatima Zahra RactigHassan Lassti

1LPTHE, Department of Physics, Faculty of Sciences, Ibnou Zohr University, Agadir,
Morocco.
2|AP-EMINES, Mohammed VI Polytechnic University, Lot 660, Hay Moulay Rachid Ben
Guerir, 43150, Morocco.
3LGEM, Université Sultan Moulay Slimane, FST, BP 523, 23@®Mellal, Morocco.
“National School of Applied Sciences, BP 77, 25000, Khouribga, Morocco.
SLPMAT, Faculty of Sciences Ain Chock, Hassan Il University of Casablanca, BP 5366,
Maarif, Casablanca, Morocco.
SLS2ME, Polydisciplinary Faculty of Khouribga , Sultan Moulay Slimane University, Beni
Mellal, Morocco.
*Corresponding authoelouahbisaid@gmail.com

Abstract

Amorphous Fe&GdisB12Sis in ribbon, have been studied by Mdssbauer spectrometry in the
temperature range-300 K. The thermal variation of hyperfine parameters is reported. The
sample exhibits a collinear magnetic structure for a low applied field evidencing for a low local
random magnetic anisotropylhe values of the average hyperfine diely(T) show a
temperature dependenitgnyq(0)-Hnyi(T)]/Hny((0)=BT%2, for T/Tc<0.5 (Tc : Curie temperature),
indicative the spitwave excitationThe Fe spirwave constant B, exchange stiffness constant D
and the distance between nearest magnetic atoms were extracted

Keywords: Amorphous ribbon; Méssbauer spectrometry; Spin wave theory; Exchange
constant
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Synthesis and characterization of nickel ferrite (NiFeO4) nanopatrticles via sol gel auto
combustion method

Tariq Soufian&”, Lhaj EI Hachemi Omati, Mohamed BouchikRi

L LPMAT, Faculty of Sciences Ahock, University of Hassan Il of Casablanca, B.P 5366
Maarif, Morocco

Abstract

Spinel ferrite nanoparticles have gained, in the last decades, great attraction for use in various
technological applications. In this study, virgin nickel ferrite (N was synthesized using
nickel acetate and iron nitrate, along with citric acid, through a simplgetalutecombustion
method with pH control. The prepared material walsined at different temperatures of 200,
500, and 800 °C. Therma characterization techniques oh®iFeere conducted within the
temperature range of 100 to 700 °C by Thermogravimetric Analysis (TGA) and Differential
Thermal Analysis (DTA). TGA curve vealed the onset of phase formation and stabilization

of mass loss at 350 °C highlighted by an endothermic peak at DTA cumagy powder
diffraction analysis of the calcined powder at 500 and 800 °C for 2h indicated crystallization of
the nanomaterial to a cubic structure with F8m space group. Furthermore, Rietveld analysis
using PDXL software was employed to refine XRD data, yielding lattice parameter a(A) =
8.33966 and volume V@ = 580.02. Additionally, dielectric measurements, Mdssbauer
spectrosopy, optical and magnetic properties are in perspective to achieve a complete review
of point to this spinel.

Keywords: Spinefferrite ; NiFexOs; DTA; TGA; XRD data; Mdssbauer spectroscopy; Rietveld

analysis.
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A new ecofriendly hybrid material addressed to remove heavy metal from
contaminated water, magnetic studies of the iron(ll) complex

Yousra Bahjoli?, Smaail Radit, Yann Garcia?

1 LCAE, Department of Chemistry, Faculty of Science, University Mohamed I, P.O. Box 524,
Oujda 60000, Morocco.
2|nstitute of Condensed Matter and Nanosciences, Molecular Chemistry, Materials and
Catalysis (IMCN/MOST), Université catholigde Louvain, Belgium.

Abstract

C-N junctional tetrazole and triazole motif ligands can readily form different types of
coordination networks (CCs/CPs) that have attracted much attention due to their variety of
architectures and topologies [1], as well as their broad potential appiaftos example, in
molecular magnetism, photoluminescence, and cancer therapeutics [2,3]. A series of new
tetrazole and C,Nriazole ligands, #3-(3,5dimethyt1H-pyrazotl-yl)-1H-1,2,4triazol1-
yl)acetonitrile £1) and 5((3-(3,5dimethyt1H-pyrazot1-yl)-1H-1, 2,4triazol1-yl)methyl)
1H-tetrazole HL2), were prepared and identified by different spectroscopic methods including
1H-NMR, 13GNMR, FT-IR and HRMS. The reaction @fl andHL2 with several metals,

Ni(Il), Cu(ll), Co(ll), Fe(ll) and Cd(ll) ledo the formation of coordination complexes, namely:
[Ni(L1)3](ClO4)2 (1), [CA(L1)Cl] (2), [CuL1l)2(NO3)JNO3z (3), [Co(L1)3](ClO4)2 (4),
[Fe(L1)3](ClOa)2 (5), [CuHL2)CIy] (6) and [NiHL2)3](ClOa4)2 (7). In addition, the iror()
analogue was studied B{Fe Mossbauer spectroscopy and SQUID magnetometry.

The main goal was to use model complexes to realize the simultaneous synthesis of a new
hybrid material based ilicaM1, whosesurfacds decoratedvith theligandHL2, whichwas
preparedandidentified usingthe standardnethodsof solid material characterization: HRR,
elemental analysis, TGA, BET and SEM. The purpose ofMiihybrid material research is

to assess its efficiency and contribution to the removal of heavy metals from aqueous and real
solutions.
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Structural, magnetic, Mossbauer, and gas sensing properties of L.aBaxBixFeOs (x =
0.00 and 0.10) nanoparticles

Adel Benalt?, Moez Bejat, Essebti Dhahtj Benilde F.O. Costa

1- Laboratoire de Physique Appliquée, Faculté des Sciences, B.P. 1171, 3000 Sfax, Université
de Sfax, Tunisia
2- University of Coimbra, CFisUC, Physics Department, Rua Larga, Coimbs90&4516,
Portugal
Email : benaliadel96 @gmail.com

Abstract

In this study, we synthesized nanoparticles afAkBaBixFeQ (x = 0.00 and 0.10), denoted as

LFO and LBBFO respectively, using the awatmmbustion method. The structural and
morphological properties of the synthesized compounds were characterized utilizayg X
diffraction (XRD) and scanning transmission microscopy (TEM). Analysis of the XRD data
revealed a single orthorhombic Pbnm phase for both pure and@ai8d LaFe®@conpounds.

The average particles size of these compounds was less than 60 nm, decreasing to 34 nm in
Lao.sBao.1Bio.slFeQ compound. Magnetization increased with the introduction éf &ad BF*

ions in the Asite of the LaFe® compound, indicating enhanced ferromagnetic (FM)
interactions.

The Mossbauer spectra were measured at room temperature (RT) and at 4.2 K, revealing three
sextets attributed to higbpin Fé* ions in octahedral oxygen coordination. At room
temperature, a gsgamagnetic doublet was also employed to fit the Mossbauer spectra,
corresponding to Péions. In the doped LBBFO compound, the Mossbauer spectrum at 4.2 K
displayed a new sextet with a low magnetic hyperfine field, likely attributecPtodfes. These

findings confirm the presence of charge disproportionation and oxygen deficiencies in the
doped LBBFO compound.

The interesting high response of doped LBBFO compound to some parts of billions of acetone
gas was correlated with the particles spmrosity, and oxygen deficiency.
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Elaboration, structural characterization and chemical durability of new vitreous
phosphates belonging to N#D 1 CaO 1 FexO31 TiO21 P20s system.

A. Naziht, S. Krimit, A. El Jazouf
1 LGeMEV, Faculté des Sciences Ain Chacldniversity Hassan I, Casablanca, Morocco.
2 Université Hassan H Casablanca, Faculté des sciences Ben Msik, Morocco.

Abstract

Titanium phosphates glasses have been the subject of many studies for their great ienportanc
in technological applications, such as nonlinear optical mafdiiafast ionic conductof2],
materials for nuclear waste confinement storf@jeanode materials for lithiunon batteries

[4], sunscreens for UV absorptifd], pigmentg6], components of lasers and liggmitting

diodes (LEDs)7] and biomaterial$8]. In this work, glassy titanium phosphate belonging to
NaO i CaOi FeOsi TiO21 P.Os system were prepared and structurally characterized by
XRD, DTA, Raman and density measments. The free iron glass is colorless while the glasses
containing iron are brown. The amorphous state of the prepared samples was confirmed by X
ray diffraction. Introduction of F& ions in glass network, leads to the decrease of the molar
volume, theincrease of the glass transition temperature, and the improvement of the chemical
durability. This behavior is a consequence of the formation of more covalédPFeonds
instead of the G®-P bonds. Raman and IR spectroscopy study shows that the glasgret
consists of (P@)* and (BO7)* groups and shori-O-Ti-O-Ti- chains.

Keywords: Titanium iron phosphate; Glass; Structural Characterization;Chemical
durability.

"Corresponding auth@mail: nazihhamid2004@yahoo.fr
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Etude etinvestigation de la surface de la silice
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Résumé

Ces derniéres années, la silice a trouvé des applications intéressantes dans diverses disciplines,
notamment les composites, le béton, la catalyse, les technologies propres, la science des
séparationset les dispositifs microélectroniques. La silice est également un bon candidat
comme charge dans Ipslymeres compositekn fait, la réactivité de la silice dépend de I'état

de surface des particules de 5i0es espéces $iOH sont d'une irmportance centrale lorsque

la silice est impliquée soit en tant que surface réactivegtasgpes silanol (SiOH) sont les
principaux sites réactifs de surface et leurs propriétés (natareentration, répartition,
accessibilité, etc.) déterminera l'adivchimique de la silice.

L'objectif spécifique de ce travail est d'étudier la dépendance entre la structure, I'état de surface
et la réactivité de la silice pour différents composés hétérogénes deeSidévaluer le
comportement dieur surface soumise a une contrainte chimique, afin d'augmenter la capacité
réactive de leursurfacesLa morphologie de surface de la silice est examinée au microscope
électronique a balayagmvironnementale (SEMIE) eta montré la surface fibreuse originale

du quartz de silice. Le décalade fréquence FTIR de la vibration d'étirement de I'oxygene de
pont Sii O Si est observé et lapport d'intensité entre la bande(3i et les augmentations

de StO-Si est déterminéPar ailleursja diffraction des rayons X a montré que le réseau de
quartz était conservé pendant le traitenaseic un déplacement du pic principal 101 en accord
avec les résultats infrarouges sur le déplacementic StO-Si et 'augmentation du rapgo
d'intensité de SODH. / StO-Si.

Mots clés: SiO,, Surface fonctionnalisée, Silanol, Réactivité, Composite
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Boues de lavage des Phosphates des Mines Marocaines

Caract®risation et i mpact sur | O0env
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géologie, Faculté des Sciences, BP 2390 Marrakech, Maroc.
Email : essoktani.chaimaa20@gmail.com

Résumé

La valorisation des déchets revét une importance significative dans le cadre du développement
durable et joue un rdle crucial dans la promotion de I'économie circulaire Lors de
I'enrichissement du phosphate, la Fluorapatite est séparée des minérauxudeaganges par

une combinaison de traitements successifs.

L'exploitation miniere du phosphate génére une quantité considérable de résidus, pouvant
engendrer des problemes environnementaux majeurs.

Ces résidus, appelés boues de lavage phosphatées,tpmungtituer une source importante de
matiéres premieres pour la fabrication de matériaux de construction écologiques.

Le but de ce travail consiste a analyser et caractériser ces produits afin de connaitre le potentiel
de valorisation en identifiant leesmposes importants. Les boues de phosphate ont été filtrées
et séchées a 10%D pendant 24 h pour éliminer I'eau. Les boues séchées ont été broyées puis
tamisées dans un tamis de 100 Micron. Les caractérisations physiques, chimiques et
minéralogiques (ICFDRX, FTIR, MEB et EDX) montrent que les boues contiennent 40 % de
carbonates, 11 % de silicates, de | " oxyde
I'analyse par absorption atomique révele que le pourcentage (80 %) de la silice est réactif, ce
qui constitue une matiere premiere importante pour les produits agricoles.

Keywords : Boues de Phosphate, Silice, Silice Réactive, Valorisation, Construction,
Agriculture. Environnement.
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Water Treatment Revolution: The Efficacy of ClayNanocomposites for Formic
Acid Water Decontamination
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El GaZ.
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First, Oujda, Morocco;
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4 . Kazi mierz Pugaski University of Techr
5. Department of Architectural Engineering, td@ng University, South Korea.
* Correspondence Chaimae.merimi@ump.ac.ma

Abstract

This research is dedicated to devising effective strategies for eradicating organic pollutants
found in water specifically targeting formic acid, through the utilization of a diaged
nanocomposite infused with TiOfor photodegradation. The fabrication of the
nanocomposite involved the implementation of theg®bltechnique, and a range of
characterization mhods, including XRD, IR spectroscopy, SEHMDX, TGA, DTA, and
HPLC, were utilized to assess the material's properties bottapdepostdoping. Upon
calcination at 500°C with Tigpresent in the anatase form, the nanocomposite, comprising
TiO2 nanoparticle and clay, demonstrated remarkable photocatalytic efficacy in
eliminating formic acid. The study also incorporated insights from previous experiments
documented in literature, particularly those exploring novel-€i&p nanocomposites.
This work undersas the potential of environmentally friendly approaches employing
clay-based nanocomposites to combat water pollution.

Keywords : Photocatalysis, Clays, Nanocomposites, Titanium dioxideg&ol

Photocatalytic
processes

Fig. 1. Methodsof removing harmful chemicals via photocatalysi2]1
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Annealing temperature effect on the structural andmorphological properties of Ca and
Al double-substituted M-type Barium hexaferrite.

M. Sadik”, Z. Yamkané S. Elkhouadi R. Moubah, M. Moutataoui3 H. Lassr

L LPMAT, Faculty of Sciences Ahock, Hassan Il University of Casablanca, BP 5366,
Maarif, Casablanca, Morocco
2 LIME, Faculty of Sciences Al@hock, Hassan Il University of Casablanca, BP 5366,
Maarif, Casablanca, Morocco
Email: mohamed.sadik2403@gmail.com

Abstract

The rareearth free Mtype hexaferrite powders with formulads # A, & Al 13/ were
successfully synthesized via gggl autecombustion method for a ratio of 1:1 of metal nitrates

to citric acid, the samples were annealed at the temperatures00f@,10150 °C, 1200 °C and

1250 °C. The Xray diffraction (XRD) analysis showed that the sampbege the Mtype phase

with some traces diFeOs in the samples annealed between 1100 °C and 1200 °C, while the
purest sample was the one annealed at 1258ttGctural parameters such as lattice constants

a and c, cell volumew), crystallite size@) and strain<) are discussed. Scanning electronic
microscope (SEM) analysis revealed that the grain sizes of the samples increased with the
increase of annealing temperature. Energy dispersiigy XEDX) analysis confirmed the
composition of the prepared powders as titieoretical atomic proportions of Ba, Ca, Fe, Al

and O match well with the experimental values. The samples are expected to have a high
coercivity, which is needed in materials for permanent magnet and magnetic recording
applications. The use of the Miissier spectroscopy will be beneficial in analyzing the effect

of annealing temperature on the samples.

Keywords : M-type hexaferrites, sajel autecombustion, structural properties, SEM analysis.
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Examining the Feasibility of CZTS Solar Cells with Environmentally Safe Buffer
Layers: An SCAPS-1D Simulation Analysis

O. Belhaidouri, R. Moultif , L. Mouakkir ,

LPMC, Facult® des Sciences Ben M6si k, Uni v e
Email: oussbelaidouri@gmail.com

Abstract

This study delves into the simulation of CZTS (Copper Zinc Tin Sulfide) solar cells, with a
primary focus on the incorporation of environmentally friendly layers. By employing
comprehensive simulation, whoroughly investigate the performance of CZTS solar cells,
emphasizing the utilization of sustainable materials. Our investigation encompasses various
facets, including the use of SCAR® software for simulating the foundational
MoS,/CZTS/TIiO/ITO:AIl structure to evaluate the optimal performance of three distinct
CZTSbased solar cells enhanced with MoShis entailed adjusting the absorptive layer
thickness in each cell as well as finming the thickness of MaS

Furthermore, we observed the tempematensitivity of CZTS cells, attributed to the increase

in electron energy levels as temperatures rise, which subsequently impacts the bandgap. To
enhance solar cell performance, we conducted-depth examination of the work function of

the rear contdc Our numerical analyses unequivocally recommended platinum as a more
advantageous alternative to molybdenum for the back metal contact.
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Development and characterization of novel magnetic composite materials based on
thermoplastic matrix HDPE and magnetic particles NiFeOa4 for electromagnetic
application
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Moussaolfi
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2 Fondation Marocaine pour | a Science Avanc
centre de conception de rabat, Rue Mohamed El Jazouli, Madnat El Irfane, 10100 Rabat,
Maroc.

Email: Sarah.BAAYYAD@um6p.ma

Résumé

Les ferrites magnétiques douces présentent généralement des caractéristiques attrayantes telles
gudune ai mantation de saturation ®l ev®e, un
pertes électroniques et une agde dureté mécanique. Ces propriétés les rendent
particulierement adaptés a de nombreuses applications. Cependant, leur faible résistance a la
corrosion et leur consommation énergétique élevée lors du traitement peuvent altérer leurs
propriétés magnétigge Une solution prometteuse réside dans le développement de matériaux
composites magnétiques polymériques innovants. Ces composites associent des particules
dotées de propriétés magnétiqgues a une matrice polymére thermoplastique, créant ainsi un
systéme factionnel intégré aux propriétés magnétiques renforcées. Cette conception ouvre la

voi e 7 une wutilisation dans divers secteurs
leurs propriétés magnétiquagantageuses, ces matériaux se distinguenepardsistance a la

corrosi on, | eur rentabilit® et une consommat
en fait déexcell ents substituts aux mat ®ri at

obtenir un composite polymére magnétiqudgrenant, nous avons synthétisé des particules de
NiFeO4 par deux méthodes distinctes, puis les avons utilisées comme charges dans une matrice
polymere. Pour étudier les caractéristiques structurales, morphologiques et magnétiques des
particules et des n@iaux composites magnétiques, nous avons employé diverses techniques
ddébanal yse. La diffraction des rayons X (DRX)
Fourier (FTIR), la Spectroscopie Raman, et le Microscope Electronique & Balayage (MEB) ont

ete sollicités. Les propriétés magnétiques ont été évaluées a l'aide d'un Magnétomeétre a
Echantillon Vibrant (VSM), tandis que I'Analyse Thermogravimétrique (TGA) a permis
d'examiner la stabilité thermique des matériaux composites magnétiques.

Mots-clés : Matériaux magnétiques, polymeres thermoplastiques, moulage par injection,
dispositifs électromagnétiques
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Magnetic and Structural Characterization of SrFeioxNixAl2019 M-Type Hexaferrites
Synthesized via SelGel Auto-Combustion method
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Bessais
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France
Email: elkhouals@gmail.com

Abstract

M-type hexaferrite materials are a product of interest due to their wide applications. In this
work, SrFeoxNixAl2019 (x=0, 0.1, 0.2 and 0.3) magnetic powders were synthesized wiglsol
autocombustion method. Their structural, morphological, and magnetic properties were
investigated. Xray diffraction confirmed singkphase samples with a P63/mmc space group
and crystllite sizes of 39.833.94 nm. Scanning Electron Microscopy revealed grain sizes
between 0.12am and 0.24 um. Hysteresis loops ) indicated reduced coercive field and
saturation magnetization with increasing Ni content. These changes in magnetites@per
correlated with the structural alterations induced by substituting iron ions with nickel ions. The
Law of Approach to Saturation (LAS) determined the first anisotropy constant (K1), giving
information about the magnetic behavior of our samples.
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Grain Growth in Nanocrystalline Ni During Thermal Annealing: A Molecular Dynamics
Study
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Abstract

Nanocrystalline materials have attracted significant research interest within the field of
materials science, particularly nanocrystalline nickel. Thermal annealing, a fundamental topic
of research, plays a critical role in determining the evolution ahgiae in nanocrystalline
metals. In this study, we investigate the isothermal grain growth behaviors of nanocrystalline
nickel, focusing on the effect of annealing temperature. Molecular dynamics simulations using
the Modified Embedded Atom Method (MEAMptential developed by Lee et ] were
employed to provide detailed atom@vel information on the microscopic mechanisms
involved in grain growth. Previous studies have demonstrated that annealing temperature has a
significant impact on the graingtwt h of nanocrystalline metals
[4] observed significant grain growth in nanocrystalline copper thin films with increasing
annealing time and temperature. Chojnowski ef2jlfound that annealing nanocrystalline
chromium atémperatures above 400°C led to controlled grain growth. Chern Bt i@ported

a decrease in the frequency of annealing twins in highly rolled pure nickel as annealing
temperatures increased. In this study, atomistic simulations were conducted tgatedbt

grain growth mechanisms, grain boundary structure, and the effects of annealing temperature
on microstructural properties during grain growth. The models were constructed using the
Voronoi geometrical method to study the grain growth mechanismfi@lings reveal that

during thermal annealing, nanocrystalline nickel exhibits stacking faults, twinning, changes in
grain size, rotations, and translations, which facilitate crystalline growth and grain coalescence.
Grain boundary migration, grain ro@ mechanisms, and dislocations (or stacking faults)
were identified as intermediate mechanisms in the grain growth process. These results provide
insights into how annealing temperature controls the rate of grain growth and its impact on the
appearancefdifferent types of defects during the growth.

Keywords: Thermal annealing, Nanocrystalline metals, Grain growth, Grain Boundaries,
Nickel, Molecular dynamics
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MgNiFe-HDL : Synthese, Caractérisation et Application Catalytique
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Résumé

Un matériau solide d'hydroxyde double lamellaire [1], MgNiB¥H, a été préparé par la
méthode de coprécipitation [2], avec un rapporfMgNi?* / Fe* = 2/1, a pH = 10,0 + 0,2,

tandis que la caractérisation physatomique a été effectuée par différentes méthodes. Dans

ce travail, nous avons pu évaluer la capacité catalytigue de notre matériau en tant que catalyseur
hétérogéne [3] dans la synthése deveaux composeés hétérocycliques de typewitdne, qui

sont d'un intérét considérable pour les études médicinales en raison de leurs diverses propriétés
biologiques et pharmacologiques [4,5]. Les caractéristiques attrayantes de ce protocole sont :
des coditions de réaction douces, une synthese respectueuse de I'environnement, de bons
rendements et une séparation facile du catalyseur du mélange réactionnel.

Mots clés: catalyse hétérogene, réaction a plusieurs composant®ythh, hydroxyde double
lamellaire.
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Abstract

In this study, thin films of titanium dioxide (T&Pwere deposited onto glass and indium tin
oxide (ITO) substrates at room temperature, employing pkassiated pulsed DC sputtering

of a ceramicstoichiometric TiQ target with a purity of 99.9%. The primary objective of this
research is to comprehensively investigate the influence of film thickness on both the optical
and electrical properties of Tianostructures and study their influence onusated solar
heterojunction. Employing advanced PRISA software analysis facilitated the determination of
several parameters including the refractive index, film thickness, and band gap energy.
Remarkably, the Tiexhin films samples exhibited an opticedisparency, reaching up to 90%

in the UV-Vis spectral region, the XRD shows the presence of an amorphous phase, which
becomes apparent at lower scan angles and the AFM image shows an homogeneous deposit
with low roughness. alongside a discernible reducitiothe optical band gap with increasing
thickness of the deposited films. Subsequent analysis of the acquired optical data was
meticulously conducted using Atlas SILVACO software, focusing on elucidating the complex
interactions and optimization prospectf the TiQ/CdS heterojunction.

Keywords: Titanium dioxide (Ti@, magnetron sputtering (MSPRISA,Atlas SILVACO,
TiO2/CdS heterojunction, Solar Cell.
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Nanoparticle size and interface effects on thermophysical properties of Guater
nanofluid using molecular dynamics simulations

IA. Toulil, *A. HasnaouilMly. M. Charafi

1 LS2ME, Polydisciplinary Faculty of Khouribga, Sultan Moulay Slimane University of Beni
Mellal, 25000 Khouribga, Morocco

Abstract

Nanofluids consist of a base liquid combined with solid particles, typically smaller than 100

nm in volume fraction. The enhancement of heat transfer in nanofluids has garnered attention

and sparked numerous theoretical and experimental investigatiahss btudy, a molecular

dynamics (MD) simulation approach was employed to explore how the size of nanoparticles
affects the thermal conductivity of Guater nanofluid. Thermal conductivities were
determined using the Greé&ubo method, employing the SPCodel where hydrogen and

oxygen atoms are treated as rigid particles. The volume fraction of copper nanoparticles
remained constant across different diameter s
between nanoparticle diameter and thermal comdtyGtwith an increase in diameter leading

to higher thermal conductivity.

Keywords: Nanofluids, Thermal enhancement, Molecular dynamics
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Impact of Cooling Rate, Composition, and Tensile Stress on MediwRange Order in
Mg-Al Binary Metallic Glasses: A Molecular Dynamics Study

Mohamed EAyoubi'", Adil Houbd, Abderrahim Kamicht, AbdelaliSamirit and Abdellatif
Hasnaoufi

1 LS2ME Laboratory, Polydisciplinadyaculty of KhouribgaSultan Moulay Slimane
University of Beni Mellal, B.P. 145, 25000 Khouribga, Morocco
* mohamedelayoubi2014@gmail.com

Abstract

In this work, we used molecular dynamidd¥) simulations in order to investigate the
Medium-Range OrderNIRO) in Mg-Al binary meallic glassesNIGs). The embedded atom
method (EAM) has been adopted to accurately model the interatomic interactions. Various
techniques such as radial distribution functiBDF), coordination numbeiGN) analyses and
Gaussian fitting have been mobilized to comprehensively study the impact of cooling rate,
composition and mechanical solicitations, on the structural properties lltR@devel. Our
results reveal that tHeatomconnection mode is consistéy dominant across all cooling rates.
Moreover, as the cooling rate increases irMigesAl7s binaryMG, the abundance of tleatom
and2-atomconnection modes increases, while the percentage 8fdtmmmode experiences

a slight decrease. Furthermpwee investigate the influence of composition on the properties of
MgxAlioox alloys, demonstrating that tiRDF peaks and connection modes are highly sensitive
to variations in theAl concentration. Additionally, we explore the relationship between
mechaical properties and connection modes during tensile deformation. 3fdtem
connection mode exhibits superior hardness and stability, whiled-ttem and 2-atom
connection modes offer increased flexibility. These significant findings enhance our
understading of MGs' structural evolution, stability and deformation behavior. Ultimately, this
knowledge facilitates the design and optimization of tailored MGs for advanced applications.

Keywords: Molecular dynamics, binary metallic glasses, EARgdiumRange Order
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A-23

Exploring PressureDependent Local Configurations in MetallicGlass: Insights from
Molecular Dynamics Simulations

A. Houba, M. Ayoubit, A. Samirf, A. OuKhouy&, A. Hassarl & A. Hasnaou

1- LS2ME Laboratory, Polydisciplinary Faculty of Khouribga, Sultan Moulay Slimane
University of Beni Mellal, B.P. 145, 25000 Khouribga, Morocco.
2- LIPIM Laboratory, ENSAhouribga, Sultan Moulay Slimane University of Beni Mellal,
B.P. 77, 25000 Khouribg&lorocco.
Email: adilmonir393@gmail.com

Abstract

In this work, we have studied the local atomic structure as well as the effect of pressure on the
structure of Tantalum monatomic metallic glass using molecular dynamics simulation. To
achieve ourstudy, we have used the Voronoi tessellation analysis. The Voronoi analysis
revealed that the fraction of icosahediia clusters increases with the decrease of temperature
during the cooling process. However, it has been observed that the appliedesgirg (HP)
weakened icosahedral order and increased the fraction of other clusters. Furthermore, it has
been observed that all glass transition temperatures (Tg), and main base clusters change with
increasing pressure.

References
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A Monte Carlo Analysis of the Impact of Surface and Bulk Exchange Interaction on the
Magnetic Properties and Phase Trasition of a Mixed-Spin Ising System

M. Khkai rAi2 Fat hi
l1LS2ME Laboratory, Polydisciplinary Facul't

Khouri bga, Morocco
(Emai | : khairimeryemll@gmail . comn
2LS2ME Laboratory, Polydisciplinary Facul't
Khouri bga, Morocco
(Email : Drfathi @otmail . com)
Abstract

Through the use of the seinfinite mixed spirl/2 and spiAl Ising model with competing

surface and bulkexchange interactions in the Metropolis algorithesed Monte Carlo
simulation technique. This system can experience several phase transitions and multicritical
points, as demonstrated by the study's examination of the phase diagrams, which display
qualita i vely interesting properties. The cruci
susceptibility (9), and spontaneous magneti z
very close to the universal values of the t&ond threedimensional Ising masls.
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Effet de | a fraction volumigque de | a fibre N
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S. BogtoB, A. Samirtt, A. Khmich', A. Hasnaoufi

I S2ME facultépolydisciplinaire de Khouribga, Université Sultan Moulay Slimane de Beni
Mellal, BP: 145 25000, Morocco.
Email: saidbogtob@gmail.com

Résumé

Dans nos travaux, nous étudions par la méthode de simulation de dynamique moléculaire
I'influence de la fraction volumique d'un matériau de renfort sur le comportement mécanique
d'un nanocomposite a matrice de verre métalliqudM@l dans le cadre de la théde
Embedded Atom (EAM). En termes de propriétés mécaniques, les verres métalliques (MG) se
caractérisent par une limite d'élasticité et une résistance élevée ainsi que par des performances
élevées en raison de I'absence d'ordre atomique a longue pamédous les temps de travail,

les échantillons AMG et les trois nanocompositd] ( b, ||} P, P) sont

traités a température ambiante ( L), suite & une application d'une contrainte de traction
uniaxiale en la direction x avec taéme vitesse de déformation de l'ordre & Vv . Les
propriétés mécaniques des quatre échantillons (ufM@Il monoatomique et trois
nanocomposites renforcés de fibres de nickel cristallin) trouvés aprés application de la
contrainte sont déterminget discutées. On observe que la résistance a la traction et le module
d'Young augmentent avec l'augmentation de la fraction volumique du matériau de renfort. Ceci
s'expligue par la présence de linterface hétérogene, qui agit comme une barriére a la
propagation des bandes de cisaillement et stoppe la propagation des dislocations dans les
échantillons.

Mots clés : Dynamique moléculaire, Verres Métalliques, Nanocomposites, propriétés
meécaniques, fraction volumique.
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Propriétés vibrationnelles des verres métalliques et relaxation en utilisant la simulation
de dynamique moléculaire

H. Chafik, A. Hassani and A. Hasnaolli
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Khouribga, B.P. 145, 25000 Khouribga, Maroc.
*Auteur correspondant hafsachafik95@gmail.com
**Auteur correspondant hasnaouiS9@hotmail.com

Résumé

Les verres métalliques sont demtériaux solides amorphes qui se distinguent des métaux
conventionnels et des verres traditionnels par leur structure atomique désordonnée a I'échelle
atomique. lls sont utilisés dans des domaines tels que l'industrie aérospatiale, I'électronique,

| 6 anokilg ...Vu | es avanc®es de | 6informatique, [
mod®l|l i sation par | a dynamiqgue mol ®cul aire st
comportement des matériaux voire les verres métalliquk De ce fait, on a adopté cet outil

de modélisation pour étudier un systeme basé siMiAg ledit systeme est simulé pour former

un verre m®talliqgqgue. La simulation sg3.st fon
Les propriétés structuralesw@brationnels des verres métalliques N ont été étudiées pour
différentes compositions (50:50, 60:40, 70:30, 80:20). La structure atomique est caractérisée en
utilisant diverses techniques telles que la fonction de distribution radiale (g(r)), dankdy

polyédres de Voronoi (VTA) et la distribution du nhombre de coordinations (CN). D'autre part,

| 6extraction de | a densit® doé®tat vibrationn
relaxation de notre sy s tcoursdurefrhidissemen®®ls wlurheat s n
augmente avec le pourcentage de la concentration de Ag. On observe que le polyédre le plus
domi nant pour l es 4 compositions est <0, 0,1
pourcentage de Ag. Au cours du refregBment les nombre de coordination (7,8,9,10,11)
diminue mais a partir de 12, on observe une augmentation de la coordination. Concernant la
compar ai son des densit®s do®tat vibrationnel
Mots-clés: Verremétallique, propriétés vibrationnelles, dynamique moléculaire
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Fatigue and failure mechanism induced bynechanical strain and electrochemical
cycling of Li* intercalation and de intercalation in CF structural batteries

Manal Karim!, Rachida Moultif, & Ahmed Hader

Laboratoire LPMC, Facult® des <asabtamaes Ben
Maroc
’LBGIM, Ecole Normale Supérieure, Université Hassan Il, Casablanaagdv
3Centre r®gional des m®tiersaodd®ducation

Email: manal.karim.pro@gmail.com
Résumeé

Les batteries structurelles présentent de mugtipl@ntages pour apporter des solutions viables

en matieére de mobilité électrique. En effet, jouant un double réle de dispositif de stockage
d'énergie et de composant structurel, ils devraient permettre d'atteindre une plus grande
autonomie de transport gtlus de sécurité. Cependant, ils sont exposés a des charges
mécaniques externes qui viendraient exacerber les contraintes mécaniques induites par les
cycles charge/ décharge.

Il est a noter que les batteries subissent des contraintes dues a lintercaatiola
désintercalation du Li é cette contrainte ®l ectrochim
mécaniques dues a son role de composant structurel. On explore la superposition de ces deux
phénomenes et tente de comprendre le mécanisme de fatigue etitEndéfdans les batteries
structurelles. Pour cela, nous envisageons d'utiliser le modeéle de faisceau de fibres, une
approche théorique pour étudier 'endommagement et la rupture des matériaux composites
renforcés de fibres.

Le concept de micrbatterie CF peut étre modélisé comme un matériau composite avec
plusieurs couches unidirectionnelles. Au cours de la lere désintercalation, des contraintes
peuvent initier une fissure radiale dans la fibre. La fissure radiale peut également se développer
en fatigueavec lI'augmentation du nombre de cycles En cas de défaillance d'une fibre, la charge
mécanique et électrochimique précédente sera partagée par les fibres intactes restantes. Les
contraintes mécaniques provoquent une plus grande vulnérabilité des fistastas
ininterrompues mais fatiguées et une défaillance supplémentaire des fibres adjacentes avec un
phénomene d'avalanche. La superposition des contraintes multiples et leur processus
d'avalanche est similaire a la rupture d'un faisceau dans le modaleahau de fibres.

Nous examinons un modele simplifié de ['évolution de la rupture dans une nappe
unidirectionnelle sous force de traction en utilisant le modéle FBM. Nous considérons une
nappe unidirectionnelle de taille L constituée d'un grand nombifibres serrées aux deux
extr®mit®s. Nous simulons | 6®volution de | a
appliquée.
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Magnetic strontium hexaferrite nanocatalyst for regioselectivesynthesis of amine
alcohols under ecefriendly conditions
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Morocco.
2- Laboratoire de Chimie Moléculaire, Equipe de Chimie de Coordination et Catalyse,
Département de Chimie, Université Cadi Ayyad, Faculté des Sciences Semlalia, BP 2390,
40001 Marrakech, Morocco.
3-Physic of Materials Laboratory, FST, Sultan Moulay Slimdneversity, BeniMellal,
Morocco.

Email : mouhsinelaayati93@gmail.cormekk.ayoub@gmail.com

Abstract

Magnetically separable strontium hexaferrite (2#Bg) was prepared using the chemical
coprecipitation method, and the nanostructured material was characterizedygiKraction,
scanning electron microscopy (SEM), transmission electron microscopy (TEM), €nergy
dispersive spectrometry (EDS), BET and Migser spectroscopy. The SEM and TEM images
showed the homogeneity of the chemical composition of1@Bkewith uniform morphology

and size distribution. The pore size and the specific surface area of the nanomaterial were
determined by BET measurementsip8rparamagnetic relaxation effects were observed in
milled samples at room temperature using Mossbauer and magnetization measurements. The
>’Fe Mossbauer study of the-sgnthesized SrkeO19 shows sextet spectrum (fitted using
hyperfine fielddistribution component) due to superparamagnetic relaxation. Moreover, the
Mossbauer spectrum was fitted by superimposing three sextets, reflecting the presefice of Fe
at the three sites of the hexaferrite structure. The hyperfine parameters, incdodnag shift

and hyperfine field, were systematically studied.

The as prepared SrE010 hexaferrite exhibited a strong magnetic field, which is highly suitable

in heterogeneous catalysis for easier and efficient separation from reaction media. Th&magneti
nanocatalyst showed high activity for the epoxidesongeni ng wi t h aamnmes, a
alcohols under solvetitee conditions. When unsymmetrical epoxides were treated in the
presence of aromatics amines, the regioselectivity was influenced biettenic and steric

factors. When the reaction was performed with aliphatic amines a total regioselectivity was
observed. The magnetically Sii@:19 nanocatalyst showed excellent recyclability with good
catalytic activities for four cycles.

Keywords: Heterogeneous catalysis, magnetically recyclable catalyst, strontium hexaferrite,
SrFa.019, °’Fe MOssbauer spectroscopy.
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