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45èmes journées du GFSM 2024 

ENSA-Khouribga (Maroc)  

16 et 17 mai 2024 

Mot de bienvenue 

Les 45èmes Journées du Groupe Francophone de Spectrométrie Mössbauer (GFSM-2024) sont 

organisées cette ann®e ¨ lôEcole Nationale des Sciences Appliquées de Khouribga (Maroc). 

Elles font suite à la série des réunions que le Groupe Francophone de Spectrométrie Mössbauer 

organise depuis 1979 et qui cherchent à regrouper les spécialistes ou utilisateurs, des pays 

francophones, de la technique de spectrométrie Mössbauer.  

La thématique choisie cette année est intitulée : Matériaux et environnement : applications de 

la spectrométrie Mössbauer et lô®v®nement a connu la participation de conf®renciers invit®s de 

renommées internationales ainsi que des participants nationaux et internationaux du Maroc, 

France, Belgique, Pologne, Allemagne, é. Lôobjectif de telles journ®es est de : 

- Regrouper la communauté des Mösbaueristes ; 

- Sensibiliser les jeunes à utiliser la technique de spectrométrie Mössbauer ; 

- Développer la technique au Maroc et ce en travaillant sur des sujets en collaboration 

(cotutelle de thèse, partenariat, é) ; 

- Rapprocher la recherche fondamentale des préoccupations des industriels. 

Nous vous souhaitons un agréable séjour au Maroc. 

 

Le comit® dôorganisation 
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Comit® local dôorganisation 

¶ Mohammed Sajieddine, ENSA Khouribga, Université Sultan Moulay Slimane, Maroc 

¶ Mohammed Sahlaoui, FST, Université Sultan Moulay Slimane, Béni-Mellal, Maroc 

¶ Abdelati Razouk, FP, Université Sultan Moulay Slimane, Béni-Mellal, Maroc 
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Réunions précédentes du GFSM 

Poitiers Matériaux vitreux et amorphes 

Spectroscopie Mössbauer et techniques nouvelles 

J.P. EMERY 

31 mai -1er juin 1979 

Lyon Surface, grains fins, catalyse 

P. BUSSIERE 

20-21 mars 1980 

Saclay Phénomènes de relaxation 

P. IMBERT 

5-6 mars 1981 

Strasbourg Quelques développements récents en métallurgie physique 

J.M. FRIEDT 

6-7 mai 1982 

Grenoble Applications de la spectroscopie Mössbauer aux sciences 

de la terre 

J.R. REGNARD 

5-6 mai 1983 

Paris Verres de spin - Actinides 

J.L. DORMANN et J. JOVE 

17-18 mai 1984 

Le Mans Chimie 

J. TEILLET 

30-31 mai 1985 

Aussois Magnétisme 

C. MEYER 

29-30 mai 1986 

Nancy Couches minces - surfaces 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. OLIVIER-FOURCADE et J.C. 

DUMAS 

17-18 mai 1990 

Rouen Multicouches et super-réseaux 

J. TEILLET 

23-24 mai 1991 

Paris Electronique moléculaire 

F. VARRET 

21-22 mai 1992 

Poitiers Applications récentes de la spectroscopie Mössbauer 

(Physique, chimie, Biophysique, Minéralogie, Géologie) 

J.P. EYMERY et J.N. RIMBERT 

18-19 mai 1993 

Caen Les oxydes supraconducteurs à haute température critique. 

Lôirradiation des mat®riaux par des ions lourds de haute 

énergie 

A. DUCOURET et F. STUDER 

18-19 mai 1994 

Le Mans Les matériaux nanostructurés 

J.M. GRENECHE 

31 mai ï 1er juin 1995 

Toulouse La chimie organométallique supramoléculaire 

A. BOUSSEKSOU et J.P. TUCHAGHES 

30-31 mai 1996 

Nancy Superréseaux métalliques ï composés 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 mai 1998 

Montpellier  Les transferts dô®lectrons : application aux batteries 

rechargeables 

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

05-07 juillet 1999 
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Versailles ï 

Jif sur 

Yvette 

La spectroscopie Mössbauer dans tous ses états 

F. VARRET et P. BONVILLE 

25-26 mai 2000 

Rouen Pluridisciplinarité et spectroscopie Mössbauer ï Physique, 

Chimie, Biologie ï les Matériaux Porteurs 

B. HANNOYER et J.M. LE BRETON 

17-18 mai 2001 

Strasbourg Magnétisme, catalyse, electrochimie 

C. ESTOURNES et J.L. REHSPRINGER 

30-31 mai 2002 

Liège Minéralogie et instrumentation 

F. GRANDJEAN 

05-06 juin 2003 

Nantes Structure et réactivité des matériaux 

P. LEONE 

26-28 mai 2004 

Montpellier  ICAME 2005 

J.C. JUMAS 

05-09 septembre 2005 

Le Mans Les nanoparticules dans tous leurs états 

J.M. GRENECHE et N. RANDRIANANTOANDRO 

18-19 mai 2006 

Caen  Matériaux et couches minces 

A. DUCOURET, F. STUDER et N. NGUYEN 

22-23 mai 2007 

Louvain la 

Neuve 

Chimie et matériaux fonctionnels 

Y. GARCIA et J. LADRIERE 

22-23 mai 2008 

Grenoble Applications récentes de la spectroscopie Mössbauer de la 

biologie aux matériaux 

J.M. LATOUR, J.L. ODDOU, R. GARCIA-SERRES, G. 

BLONDIN, M. CLEMANCEY et F. BERTHON 

18-20 mai 2009 

Lisbonne Lôeffet Mºssbauer au cîur des applications 

L. FERREIRA, M.D. CARVALHO 

20-21 mai 2010 

Strasbourg Spectroscopie Mössbauer et matériaux magnétiques 

C. LEFEVRE, J.L. RESPRINGER et C. LEUVREY 

18-20 mai 2011 

Rouen Nanomat®riaux, mat®riaux pour lô®nergie et 

lôenvironnement 

S. JOUEN, J. JURASZEK, A. DALLE-QUIRION et M. 

MORAND 

23-24 mai 2012 

Nancy Spectroscopie Mössbauer et interdisciplinarité : des 

matériaux aux sciences environnementales 

C. RUBY, M. ABDELMOULA, S. NAILLE 

16-17 mai 2013 

Montpellier  Spectrométrie Mössbauer et Energie 

P.E. LIPPENS 

21-23 mai 2014 

Jülich Sondes nucléaires et instrumentation 

R. HERMANN 

21-22 mai 2015 

Le Mans Nanostructures, Spectrométrie Mössbauer et approches 

numériques 

M. GRENECHE, N. RANDRIANANTOANDRO, N. 

YAACOUB, Y. CALAGE, I. LABAYE, F. 

CALVAYRAC, R. BUSSELEZ, S. MENARD & A. 

BIGET-BREBION 

19-20 mai 2016 

Béni-Mellal 

(Maroc) 

Physique et chimie de lô®tat solide, nanomat®riaux et 

applications de la spectrométrie Mössbauer 

M. SAJIEDDINE, M. SAHLAOUI, A. ESSOUMHI, E.H. 

AGOURIANE, L. OUFNI, A. RAZOUK, A. SALHI & H. 

CHAKIB 

18-19 mai 2017 

Bordeaux Chimie du Solide, Science des Matériaux & Chimie 

Moléculaire 

17-18 mai 2018 
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A. WATTIAUX & M. DUTTINE  

Montpellier  Conjointement avec la 5ème conférence méditerranéenne 

sur les applications de lôeffet Mössbauer (MECAME) 

PIERRE-EMMANUEL 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 Mössbauer et Interdisciplinarité : 

Magnétisme et Sciences Environnementales 

MUSTAPHA ABDELMOULA, ROMAIN COUSTEL, 

CHRISTIAN RUBY, PASCAL BOULET & SEBASTIEN 

BILIBERTO 

18-19 mai 2022 

 

Le Mans Spectrométrie Mössbauer de tous les états : physique, 

chimie, biologie, g®ologie, raciologie, éNIRINA 

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 

08h30-09h15 Accueil et inscription 

09h15-09h45 Mots dôouverture 

09h45-10h30 Mössbauer spectroscopic evidence for impact of magnetism on lattice 

vibrations 

Stanisğaw DUBIEL 

AGH University of Krakow, Pologne 

10h35-10h55 CO-1 : Etude par spectrométrie Mössbauer 57Fe des interactions hyperfines 

dans les alliages magnétiques de type L10 MnAl(C) dopés au fer. 

Nirina Randrianantoandro 

Le Mans Université, France  

10h55-11h10 Pause-café 

11h10-11h55 Synergie entre émission et viscoélasticité dans les nano-composites à 

transition de spin 

Smail TRIKI 

Université de Brest, France 

12h00-12h20 CO-2 : Aromatic substitution modulated spin Crossover behavior in the model 

[Fe(H2Bpz2)2(bipy)] complex 

Mengmeng Wang 

Université Catholique de Louvain, Belgique 

12h25-12h45 CO-3 : Mössbauer and theoretical study of magnetic properties in the Ni-Zn 

ferrite system 

Bouchra Rabi 

Université Sultan Moulay Slimane, Béni-Mellal, Maroc 

12h45-14h45 Déjeuner  

14h50-15h35 Redox Reactions in Electrode Materials for Li-Ion and Na-Ion Batteries 

Observed by Fe and Sn Mössbauer Spectroscopy 

Sylvio INDRIS 

Karlsruhe Institute of Technology, Germany 

15h40-16h25 Assemblée générale ï Yann Garcia, Président GFSM 

16h30-17h00 Session flash posters (1ère partie) 

17h00-17h30 Pause-café et session posters 

17h30-19h30 Visite 

20h30 Banquet GFSM 
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Vendredi 17 mai 2024 

08h40-09h25 Advances in photo-switchable nanomagnets and magnetic dendrimers 

Valérie MARVAUD 

Sorbonne Université, France 

09h30-09h50 CO-4 : 57Fe Mössbauer spectroscopy and SQUID magnetometry of a 3D iron 

(II) spin crossover framework. 

Li Xiaochun 

Université Catholique de Louvain, Belgique 

09h55-10h15 CO-5 : Application of Mössbauer spectroscopy in geopolymer structure 

studies: Ferro-sialate geopolymer 

Sanae Sbi 

Université Mohammed VI Polytechnique, Benguerir, Maroc 

10h20-10h40 CO-6 : Propriétés structurales et magnétiques de cobalt ferrite dopé par Ce3+ 

et Spectroscopie Mössbauer 

Soufiane Bahhar 

Universit® Chouaib Doukkali dôEl Jadida, Maroc 

10h45-11h15 Pause-café et session posters (2ème partie)  

11h15-11h35 CO-7 : Electronic and Magnetic properties of FeF3: Ab-initio and Mössbauer 

study 

Ayoub Bouhmouche 

Université Hassan II de Casablanca, Maroc 

11h40-12h00 CO-8 : Solvothermal synthesis and performance of Si/SnS2 composite as an 

anode active material for Li-Ion batteries 

Lahcen FKHAR 

Université de Liège, Belgique 

12h05-12h25 CO-9 : Caractérisation structurale et études Mössbauer d'alliages 

amorphes et nanocristallins Fe78-xCr2+xSi8B12 (x=0,6 et 10) préparés par 

trempe sur roue 

Abdelhamid El Boubekri 

Université Sultan Moulay Slimane, Béni-Mellal, Maroc 

 

12h30-12h55 Prix aux lauréats meilleures communications orale et par affiche 

Clôture des journées 

 

12h55-14h30 Déjeuner  
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Mössbauer Spectroscopic Evidence for Impact of Magnetism on Lattice Vibrations 

Stanisğaw M. Dubiel 

AGH University of Kraków, Faculty of Physics and Applied Computer Science, 30-059 

Krakow, Poland 

Abstract 

According to the standard theory (ST) of the electron-phonon interaction (EPI) the effect of 

magnetism on EPI is negligible, because the so-called small adiabatic parameter equal to the 

ratio between the Debye and the Fermi energy is of the order of 10-2 [1 and references therein]. 

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 metallic systems, and vice versa, should be much 

stronger than the ST-prediction. 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]: ñThe phonon densities of states of bcc Fe-V alloys across the full composition range were 

studied by inelastic neutron scattering, nuclear resonant inelastic x-ray scattering, and ab initio 

calculations. Changes in the PDOS were revealed at crossing the Curie temperatureò, B. 

Alling et al. based on disordered local moments molecular dynamics calculations came to 

conclusion that [3]: ñLattice vibrations strongly affect the distribution of local magnetic moment 

in experimental evidence paramagnetic Feò, and I. S. Tupitsyn et al. [4] communicated that: 

ñThis theory (ST) neglects the effect of magnetism on lattice dynamics and fails to explain 

enhancement of the critical temperature in phonon-mediated superconductors.ò 

In this lecture will be presented results acquired by means of 57Fe Mössbauer spectroscopy 

(MS) on s-phase Fe-Cr, Fe-V and Fe-Cr-Ni, l-phase NbFe2 and Fe-As compounds as well as 

with 119Sn MS and Nuclear resonance inelastic X-ray scattering (NRIXS) on metallic Cr. The 

common feature of all these systems is delocalized (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 

magnetism, at 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. B, 25 (1982) 6919  

[1] M. S. Lucas et al., Phys. Rev. B, 82 (2010) 144306 

[2] J. B. Alling et al., Phys. Rev. B, 93 (2016) 224411 

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

[5] S. M. Dubiel, J. Magn. Magn. Mater., 561 (2022) 169688  
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Synergie entre émission et viscoélasticité dans les nano-composites 

à transition de spin 

 

M. Kermarreca, R. Halouia, Y. Suffrenb, C. J. Gómez-Garcíac, T. Aubrya, S. Trikia 
aUniversité de Brest, CNRS, 6 A. V. Le Gorgeu, 29238 Brest, France (e-mail: 

Smail.Triki@univ-brest.fr) 
bUMR CNRS-INSA 6226, 20 Avenue des Buttes des Coësmes, 35708 Rennes, France 

cDpto. de Química Inorg§nica, Universidad de Valencia, C/ Dr. Moliner 50. 46100 Burjassot, 

Spain 

Résumé 

Parmi les matériaux commutables, les complexes à transition de spin présentent un intérêt 

particulier en raison de leurs applications potentielles dans le développement de nouvelles 

générations de dispositifs électroniques(1,2). Cependant, ces systèmes moléculaires, 

généralement caractérisés sous forme de poudres polycristallines, sont difficiles à intégrer dans 

des dispositifs électroniques. Ainsi, cette limitation et le désir de développer des systèmes 

multifonctionnels présentant d'autres propriétés physiques telles que la conductivité électrique, 

ou la fluorescence(3-6) ont incité, depuis quelques années, un certain nombre de groupes à 

développer des matériaux composites à base de complexes à transition de spin et des polymères 

organiques choisies pour leurs propriétés physiques et mécaniques(3-9). 

Avec lôobjectif de concevoir des composites multifonctionnels mous, plus facilement 

intégrables pour les applications spécifiquement visées, nous nous sommes concentrés, 

récemment, sur lô®laboration de nano-composites à base de complexes à transition de spin et de 

polymères organiques se distinguant par un comportement viscoélastique et par d'autres 

propriétés telles que la fluorescence ou la conductivité électrique. Dans ce contexte, nous avons 

préparé plusieurs séries de nano-composites mous à partir de particules de [Fe(NH2-trz)3]X2 (X 

= Cl, Br, NH2-trz = aminotriazole), dispersées dans la matrice viscoélastique et fluorescente du 

polystyrène sulfonate de sodium (PSS)(10,11). 

Dans cette contribution, nous présenterons deux séries de nano-composites se caractérisant par 

un comportement de type ǌgel critiqueǌ et un fort couplage entre la commutation magn®tique, 

la fluorescence et la viscoélasticité. 

Références : 
(1) M. P. Cuéllar, A. Lapresta-Fernández, J. M. Herrera, A. Salinas-Castillo, M. del C. Pegalajar, S. Titos-

Padilla, E. Colacio and L. F. Capitán-Vallvey, Sensors and Actuators B 2015, 208, 180. 

(2) O. Kahn, J. Krober, C. Jay, Adv. mater. 1992, 4, 718. 

(3) Y .C. Chen, Y. Meng, Z. P. Ni, M. L. Tong, J. Mater. Chem. C 2015, 3, 945. 

(4) Y. S. Koo, J. R. Galán-Mascarós, Adv. Mater. 2014, 26, 6785. 

(5) D. Nieto-Castro, F.A. Garcés-Pineda, A. Moneo-Corcuera, I. Sánchez-Molina, J.R. Galán-Mascarós, Adv. 

Funct. Mater. 2021, 31 (33), 2102469. 

(6) I. Sánchez-Molina, D. Nieto-Castro, A. Moneo-Corcuera, E. Martínez-Ferrero, J. R. Galán-Mascarós, J. 

Phys. Chem. Lett. 2021, 43, 10479. 

(7) S. E. Alavi, B. Martin, Y. Zan, X. Yang, M. Piedrahita-Bello, W. Nicolazzi, J-F. Ganghoffer, L. Salmon, G. 

Molnár, A. Bousseksou, Chem. Mater. 2023, 35, 3276. 

(8) O. Klimm, C. Göbel, S. Rosenfeldt, F. Puchtler, N. Miyajima, K. Marquardt, M. Drechsler, J. Breu, S. 

Förster, B. Weber, Nanoscale 2016, 8, 19058. 

(9) A. Enriquez-Cabrera, A. Rapakousiou, M. Piedrahita Bello, G. Molnár, L. Salmon, A. Bousseksou, Coord. 

Chem. Rev. 2020, 419, 213396. 

(10) M. Kermarrec, M. Marchivie, C. J. Gómez-García, T. Aubry, S. Triki (submitted) 

(11) M. Kermarrec, R. Haloui, Y. Suffren, C. J. Gómez-García, T. Aubry, S. Triki (to be published) 

 

mailto:Smail.Triki@univ-brest.fr
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Redox Reactions in Electrode Materials for Li -Ion and Na-Ion Batteries Observed by Fe 

and Sn Mössbauer Spectroscopy 

Sylvio Indris 

Karlsruhe Insitute of Technology, Germany 

Abstract 

The operation of Li-ion batteries is based on oxidation/reduction processes in the electrode 

materials. While for positive electrode materials these redox reactions are mainly based on 

redox-active transition metal elements such as Ni, Mn, Co, Fe, some negative electrode 

materials contain Sn as active element. 

Different case studies are presented where ex situ and operando Fe and Sn Mössbauer 

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 materials, spinel oxides, and stannates. 

Furthermore, similar investigations on Na-ion battery materials and synchrotron operando 

investigations will be presented.  
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Advances in Photo-Switchable 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 molecules and photomagnetic compounds attract more and more attention due to 

their potential interest in memory devices or optical switches. In this context, 

octacyanomolybdate or octacyanotungstate precursors might be viewed as interesting building 

blocks not only for the drastic increase of their magnetization induced by visible light 

irradiation, but also for the design and the synthesis of multicomponent architectures.  

In this presentation, we focus on three themes that emerge from our research:  

- 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 Magnet design. 

- A family of photo switchable compounds (such as MoZn2, WZn2, MoCu6 of Mo6Cu14) fully 

characterized by several techniques (XRD, SQUID, EPR, EXAFS, XMCD, é) in order to well 

understand the photo-magnetic processes that might vary from one compound to the others 

(spin transition, electron transfer, bond breaking).  

- Most of the compounds might be used as starting material for the design and the synthesis of 

polymetallic supramolecular architectures in order to combine multi-properties. Thus, 

according to a smart supramolecular approach, the versatility of the synthetic approach was 

demonstrated by getting several families of hetero-tetra-metallic complexes, combining up to 

four different metallic ions. Such compounds have the potential of featuring luminescent, 

magnetic and photo-switching properties. 

 

 

Fig. 1 : MoCu6 (X-Ray structure and photo-magnetic properties) and ZrTb4Co8 (X-ray structure)  

References: 
- A. Bleuzen, V. Marvaud, et al., Inorg. Chem, 48 (8) 3453, 2009  

- V. Marvaud et al. Angew. Chem. 43, 5468, 2004 

- C. Mathonière, V. Marvaud et al., Angew. Chem. Int. Ed., 2020, 59, 3117 ï3121 
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CO-1 

Étude par spectrométrie Mössbauer 57Fe des interactions hyperfines dans les alliages 

magnétiques de type L10 MnAl (C) dopés au fer.  

N. Randrianantoandro1, V. T. Nguyen1,2 F. Calvayrac1, A. Bajorek3 et F. Mazaleyrat4 

1Institut des Molécules et Matériaux du Mans, UMR 6283, CNRS - Université du Mans - 

Avenue Olivier Messiaen, 72085 Le Mans Cedex 9, France 
2Graduate University of Science and Technology, Vietnam Academy of Science and 

Technology 

18 Hoang Quoc Viet, Cau Giay, Hanoi, Vietnam 
3A. Cheğkowski Institute of Physics, University of Silesia in Katowice, Uniwersytecka 4, 

40e007 Katowice, Poland 
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Résumé 

La demande en aimant permanent dans l'industrie moderne est en constante augmentation, 

stimulée par de nombreux secteurs tels que la technologie, l'électronique, l'industrie automobile 

et médicale. Cette demande découle d'un ensemble de facteurs, notamment l'essor des 

technologies vertes, la miniaturisation des composants électroniques et la recherche de solutions 

écoénergétiques et durables. Les aimants à base de terres rares (Nd-Fe-B, Sm-Co) sont 

actuellement les plus performants, mais ils sont confrontés à des 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 le d®veloppement dôaimants sans terres rares ou qui limitent leur 

utilisation.  

Parmi les alternatives aux aimants à base de terres rares, les alliages binaires de type L10 (CoPt, 

FePd, FePt, FeNi, MnAl, NiMn, PtMn) possèdent des propriétés magnétiques durs pour le 

d®veloppement dôaimants performants. Les alliages MnAl ou FeNi sont particuli¯rement 

intéressants car ils sont faits d'éléments disponibles en abondance à la surface de la terre.  

Dans notre ®tude, une s®rie dôalliages MnAl(C) dop®s par des atomes de fer (ɔ2-Mn40Fe0.5Al59.5, 

ɓMn60Fe0.5Al39.5, Ů-Mn50.5Fe0.5Al47C2 et Ű-Mn50.5Fe0.5Al47C2) ont été synthétisés par broyage 

m®canique, suivi dôun traitement thermique. La pr®sentation porte sur la caract®risation 

structurale et lô®valuation des propri®t®s magn®tiques des alliages obtenus. Les r®sultats de 

diffraction des rayons X ont montré une grande puret® des phases ɔ2, ɓ, Ů et Ű et les mesures de 

spectrométrie Mössbauer 57Fe à température ambiante ont montré que les atomes de fer présents 

dans les ®chantillons (ɔ2-Mn40Fe0.5Al59.5, ɓMn60Fe0.5Al 39.5 et Ů-Mn50.5Fe0.5Al 47C2) possèdent un 

ordre magnétique locale non-ferromagn®tique. Le spectre de lô®chantillon Ű-Mn50.5Fe0.5Al 47C2 

montre une structure hyperfine magnétique qui révèle un ordre magnétique ordonnée complexe. 

Nous nous sommes focalis®s sur la d®pendance des param¯tres hyperfins de la phase Ű-

Mn50.5Fe0.5Al47C2 en fonction de la température. À partir de la courbe de dépendance à la 

temp®rature du d®placement isom®rique, nous avons d®termin® une temp®rature de Debye (ɗD) 

de lôordre de 423K. Une valeur de la temp®rature de Curie de lôordre de 560K a ®t® d®termin®e 

à partir la courbe de variation du champ hyperfin moyen en fonction de la température. Cette 

valeur est assez proche de celle d®termin®e par des mesures thermomagn®tiques, de lôordre de 

565K.  

Afin dôapprofondir lô®tude de lôordre magn®tique local de la phase Ű-Mn50.5Fe0.5Al47C2, nous 

avons effectué une mesure par spectrométrie Mössbauer 57Fe à 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 non-colinéaire. Les résultats de spectrométrie Mössbauer 
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sont confrontés à ceux obtenus par magnétométrie et par calcul ab initio basé sur la théorie de 

la fonctionnelle de la densité (DFT)  
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Magnetic Materials, 546, (2021) 168892  

Investigation of Mn-Fe magnetic interaction in mechanically alloyed Fe doped-MnAlC by 57Fe Mossbauer 
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17 
 

45èmes journées du GFSM 2024 

ENSA-Khouribga (Maroc)  

16 et 17 mai 2024 

CO-2 

Aromatic Substitution Modulated Spin Crossover Behavior in the Model 

[Fe(H2Bpz2)2(bipy)] Complex 

 

Mengmeng Wang,a Aurelian Rotarub & Yann Garciaa 
aInstitute of Condensed Matter and Nanosciences, Molecular Chemistry, Materials and 

Catalysis (IMCN/MOST), Université catholique de Louvain, 1348 Louvain-la-Neuve, 

Belgium. Email: yann.garcia@uclouvain.be 
bDepartment of Electrical Engineering and Computer Science and MANSiD Research Center, 

ñStefan cel Mareò University, University Street, 13, Suceava 720229, Romania. 

Abstract 

Spin crossover (SCO) materials are attractive ones for potential applications in high-density 

information storage, sensors, display devices and molecular electronics, for which 57Fe 

Mössbauer spectroscopy can play a key role. Fine-tuning of the ligand filed around the central 

metal ion and supramolecular interactions in the crystal packing contribute to influence the 

SCO property positively and bring valuable information about magneto-structural correlations, 

thus increasing general knowledge in the field. The SCO complex [Fe(H2Bpz2)2(bipy)] 

(H2Bpz2 = dihydrobis(1-pyrazolyl) borate; bipy = 2,2ǋ-bipyridine) is a representative 

example.[1] Modifying the molecular structures can not only adjust the transition temperature 

T1/2 but also add new physicochemical properties. Our group has recently investigated the effect 

of alkyl, ester and halogen substitutions on the SCO property of [Fe(H2Bpz2)2(bipy)] before.[2-

4  Here, we introduced different aromatic substitutions, 1-phenylmethanimine (1), 

1(naphthalen-1-yl)methanimine (2), 1-(naphthalen-2-yl)methanimine (3), and 1-(anthracen-9-

yl)methanimine (4) in the C5 and C5ᾳ position of the bipy ligand and synthesized four H2Bpz2-

containing FeII complexes (Figure 1, left). Variable-temperature direct current magnetic 

susceptibility measurements on polycrystalline samples under 1000 Oe reveal diversiform 

incomplete SCO behavior (Figure 1, right). Complex 3 shows the most abrupt transition at 

around T1/2 = 150 K, complex 2 exhibits two steps slow spin transition at around 250 K and 

130 K while complex 4 shows the smoothest SCO profile as the change of temperature. Small 

hysteresis loops were observed in complexes 1-3 at around 70 K, but no hysteresis loop appears 

at around the transition temperatures. Single crystal structure analysis and 57Fe Mössbauer 

spectroscopy were used to help explain the magnetic performances.  

 

  
Figure 1. Schematic structure of FeII complexes with different aromatic substitutions at the C5 

and C5ᾳ positions of the bipy ligand (left); and their temperature-dependent ɢMT plots (right).  

 

 



   
 

 

18 
 

45èmes journées du GFSM 2024 

ENSA-Khouribga (Maroc)  

16 et 17 mai 2024 

References:  
[1] J. A. Real, M. C. Muñoz, J. Faus, X. Solans, Spin Crossover in Novel Dihydrobis (1-pyrazolyl) borate 

[H2B(pz)2]-Containing Iron-(II) Complexes. Synthesis, X-ray Structure, and Magnetic Properties of 

[FeL{H2B(pz)2} 2] (L = 1,10-Phenanthroline and 2,2ǋ-Bipyridine), Inorg. Chem. 1997, 36, 3008ï3013.  

[2] S. Xue, Y. Guo, A. Rotaru, H. Mü ller-Bunz, G. G. Morgan, E. Trzop, E. Collet, J. Olá h Y. Garcia, Spin 

Crossover Behavior in a Homologous Series of Iron(II) Complexes Based on Functionalized Bipyridyl Ligands, 

Inorg. Chem. 2018, 57, 9880ï9891. 

[3] S. Xue, A. Rotaru, Y. Garcia, Ligand Field Strength Tuning in the Model [Fe(H2Bpz2)2(bipy)] Spin 

Crossover Complex, Hyperfine Interact. 2019, 240, 91.  

[4] Y. Guo, A. Rotaru, H. Mü ller-Bunz, G. G. Morgan, S. Zhang, S. Xue, Y. Garcia, Auxiliary Alkyl Chain 

Modulated Spin Crossover Behaviour of [Fe(H2Bpz2)2(Cn-bipy)] Complexes, Dalton Trans. 2021, 50, 12835ï

12842.  

 

  



   
 

 

19 
 

45èmes journées du GFSM 2024 

ENSA-Khouribga (Maroc)  

16 et 17 mai 2024 

CO-3 

Mössbauer spectrometry and theoretical study of magnetic properties 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, nanoparticles are quite interesting these 

days as they are helping to advance a lot of industries, such as electronics [1], manufacturing, 

telecommunications, medicine [2], and environmental applications [3]. A particular type of 

nanoparticle known as Ni-Zn spinel ferrites, with the general formula Ni1-xZnxFe2O4 (0ÒxÒ1.0), 

where x is the 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 concentration on the 

hyperfine parameters of Ni-Zn ferrites nanoparticles prepared by co-precipitation method and 

annealed at 1000°C. To achieve this, the obtained ferrites were investigated by 57Fe Mössbauer 

spectroscopy at room temperature, at 77K and also at 11K in an external magnetic ýeld of 8 T 

applied parallel to the ɔ-ray direction.  

Room temperature Mössbauer spectra revealed that the samples with x = 0 and 0.4 had magnetic 

spectra with a six-line 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, and hyperfine magnetic 

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

xÓ0.5, Mºssbauer spectra in the presence of a magnetic field reveal the existence of a canting 

effect; this magnetic behavior is explained by a model consisting of three sub-lattices. 

The temperature dependence of the A- and B-sites 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, Ni-Zn ferrites nanoparticles, 57Fe Mössbauer 

spectroscopy, Curie temperature. 
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57Fe Mössbauer spectroscopy and SQUID magnetometry of a 3D iron (II) spin crossover 
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Abstract 

Some transition metal complexes, particularly those of the first transition series with 

configurations 3d4 to 3d7, can undergo a spin 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 information storage devices, quantum computers and spintronics [2]. 

In this work, a new three-dimensional iron (II) complex based on tris(4,4ô-bis-1,2,4-triazole), 

hereafter abbreviated as btr, has been synthesized with the formula [Fe(btr)3] (anion)2. Single-

crystal X-ray diffraction showed that the complex crystallized in the R3 space group, and the 

structure is three-dimensional [3]. Two crystallographically independent iron sites were 

revealed, denoted as Fe1 and Fe2, respectively. The magnetic properties were studied using 

SQUID (Superconducting Quantum Interference Device). This compound exhibits SCO 

behavior. The low-spin to high-spin transition occurs in two steps with an unprecedented ca. 67 

K plateau, each involving around 50% of Fe2+ ions. The low-temperature step is abrupt and 

undergoes a thermal hysteresis with a width of 12 K from 116 K to 128 K. The high-temperature 

step, is centered on 187 K without thermal hysteresis. Differential scanning calorimetry (DSC) 

measurements have confirmed the occurrence of the two-step spin transition. In addition, 57Fe 

Mössbauer 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. 
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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 (OPC)[1]. 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 metakaolin)[2]. However, the role of iron in 

geopolymers has not been systematically investigated due to the limitations of nuclear magnetic 

resonance (NMR) spectroscopy. 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 using 57Fe Mössbauer 

spectroscopy. This technique can effectively differentiate between Fe atoms combined in oxides 

[FeO(OH) + Fe2O3 + Fe3O4], 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 -O][3-5]. 

 

Key words: Mössbauer spectrometry, geopolymer, ferro-sialate. 
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Résumé 

Lôint®r°t principal de ce travail est dô®tudier lôeffet dôune mineure substitution par Ce3+ sur les 

propriétés structurales et magnétiques de cobalt ferrite CoFe2O4. Pour cela, la méthode sol-gel 

a été utilisée pour synthétiser les échantillons sous forme des nanoparticules fines. Une étude 

pr®liminaire a ®t® effectu®e par diffraction des rayons X afin dôassurer la structure cristalline et 

la pureté des matériaux produits. Les propriétés magnétiques des échantillons ont été étudiées 

par la spectroscopie Mössbauer à la température ambiante. Les mesures des paramètres 

hyperfins sont réalisées en géométrie de transmission. Cette technique a été principalement 

utilis®e pour d®terminer lô®tat de valence des ions de fer.  
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Abstract 

The iron trifluoride FeF3 have been studied by Mössbauer spectrometry in the temperature 

range 4-300 K. The thermal variation of hyperfine parameters is reported. The values of the 

average hyperfine field Hhyf(T) show a temperature dependence [Hhyf(0)-Hhyf(T)]/Hhyf(0) = 

BT3/2, for T<TC/3 (TC is the Curie temperature), indicative of spin-wave excitation. The Fe spin-

wave constant B, the exchange stiffness constant D and the distance between nearest iron 

magnetic atoms were extracted. Furthermore, density functional theory (DFT) has been utilized, 

confirming both the hyperfine field value obtained through Mössbauer 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: FeF3, Mössbauer spectrometry, Spin wave theory, exchange constant 
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Abstract 

Thanks to its high theoretical capacity (994 mAh/g for the full lithiated phase Li17Sn4) and a 

suitable discharge voltage (0.2- 0.3 V vs Li+/Li), tin disulfide (SnS2)-based compounds are seen 

as an emerging class of anode-active materials for Li-ion batteries. However, SnS2 suffers from 

low initial Coulombic efficiency caused by side reactions during the first cycle attributed to its 

irreversible conversion reaction to Li 2S 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 lithium-silicon alloying results in a large volume expansion causing cracking and 

pulverization of the active material particles and formation of fresh and unstable solid 

electrolyte interfaces (SEI). To mitigate these drawbacks of both SnS2 and Silicon (Si) and to 

establish a good synergistic effect between Si and SnS2, we propose the development of Si/SnS2 

composites formed from Si particles and SnS2 by solvothermal 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 µm and 2D sheets of SnS2. The co-existence of the 

cubic phase of Si and the hexagonal structure of SnS2 was confirmed by XRD measurement. 

The BET surface area analysis indicates a decrease from 76.43 m2/g to 47.1 m2/g with the 

addition of 25 wt.% of Si to SnS2. 
119Sn Mössbauer 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 windows voltage 0.025 and 1.2 V vs. Li+/Li.  
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CO-9 

Caractérisation structurale et études Mössbauer d'alliages amorphes et nanocristallins 

Fe78-xCr2+xSi8B12 (x=0,6 et 10) préparés par trempe sur roue  

A. El Boubekri 1, M. Sajieddine 1,2, M. Sahlaoui 1, H. Lassri 3, A. Essoumhi 1,4, 

E.K. Hlil 5, A. Razouk 1 
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Email : elboubekri1989@gmail.com 

Résumé 

L'évolution du processus de cristallisation des rubans amorphes Fe78-xCr2+xSi8B12 (x=0,6 et 10) 

préparés par trempe sur roue (melt spinning) recuit à différentes températures a été étudiée par 

plusieurs techniques. L'analyse thermique différentielle, la diffraction des rayons X (DRX), la 

microscopie électronique à balayage (MEB) et la Spectrométrie Mössbauer (SM) en 

transmission nous ont permis de suivre les processus de cristallisation. Les résultats peuvent 

être divisés en deux étapes selon le comportement d'évolution de cristallisation. Dans la 

première étape, les échantillons restent toujours dans la phase amorphe pour des températures 

de recuit allant de 575 à 775K et ce pour les valeurs de x égales à 10 et 6 respectivement, et de 

575 à 675K pour x=0. Les résultats de spectrométrie Mössbauer 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 détectée pour x = 6. 

La seconde étape qui correspond à des températures allant de 800 à 875K, pour x=10 et 6, de 

775 à 875K pour x = 0, les analyses ainsi réalisées montrent que les échantillons sont cristallisés 

mais pas totalement. Aussi, l'abondance de la phase amorphe a diminué au dépend des phases 

cristallines. Des résultats Mössbauer, nous avons conclu que les phases cristallines formées 

concernent a-Fe, a-Fe(Si), t-Fe2B et Fe23B6. Par ailleurs, la taille moyenne des nanograins a 

été estimée pour chaque échantillon, elle est comprise entre 20 à 50nm. 
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A-1 

Étude des propriétés structurales et optiques des pérovskites à base de tellure : 

Sr3xPbxFe2TeO9 (0 Ò x Ò 2.25) 
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Résumé 

La pérovskite triple A3B2BôO9 (A = ions métalliques alcalino-terreux de valence +2, B et Bô = 

ions m®talliques de transition de valence +3 et +6 respectivement) a fait lôobjet de nombreuses 

études et a suscité un grand intérêt en raison de ses propriétés physiques et de ses applications 

technologiques. 

Les échantillons polycristallins de la série Sr3ïxPbxFe2TeO9 (0 Ò x Ò 2,25) ont ®t® synth®tis®s 

par la m®thode de r®action ¨ l'®tat solide dans lôair [1,2]. Ces mat®riaux ont ®t® ®tudi®s ¨ l'aide 

des techniques DRX, de la spectrométrie Mössbauer, de la spectroscopie Raman et de la 

spectroscopie UV-Vis. Les structures cristallines ont été déterminées par la méthode 

dôaffinement de Rietveld et ont r®v®l® que la s®rie Sr3ïxPbxFe2TeO9 (0 Ò x Ò 2,25) pr®sente un 

changement de groupe dôespace, passant de la phase tétragonale I4/m (0 Ò x Ò 1) ¨ une autre 

phase tétragonale I4/mmm (1,25 Ò x Ò 1,88) et ¨ la phase hexagonale R-3m (2,08 Ò x Ò 2,25).  

Lô®tat d'oxydation formel du fer contenu dans nos composés a été déterminé comme étant (+III) 

par les mesures de spectrométrie Mössbauer. Les spectres Mössbauer révèlent un comportement 

paramagnétique et un ordre magnétique et ce selon les compositions. Les spectres Raman 

observés en fonction de la quantité du Pb montrent des changements dans les positions des 

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 

à une diminution de l'énergie de la bande interdite optique de 2,14 à 1,85 eV. 
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A-2 

Application de la Spectrométrie Mössbauer dans l´Etude du Complexe Tetraaqua 

Bismaleato Iron(II)  
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Résumé 

Le Tetraaqua bismaleato Iron(II) [1-6] est un composé chimique complexe dans lequel un ion 

central de fer(II) 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(H2O)4(C4H2O4)2], ce qui indique la présence de quatre molécules d'eau et deux molécules 

de bismaléate liées à un ion de fer(II). La spectrométrie Mössbauer étudie les propriétés au 

niveau nucléaire en exploitant les transitions isomériques dans les noyaux atomiques, en 

particulier les transitions entre différents états énergétiques des noyaux. Cette technique est 

extrêmement bénéfique pour l'analyse du complexe tétraaqua bismaléato de fer(II)[3] 

[Fe(H2O)4(C4H4O4)2], car elle permet de déterminer l'état d'oxydation du fer présent dans le 

complexe et de confirmer la présence du fer(II). De plus, la spectrométrie Mössbauer permet 

de déduire des informations sur l'environnement de coordination autour des atomes de fer dans 

le complexe. Les décalages chimiques observés dans les spectres indiquent la nature des liaisons 

et la symétrie autour du fer, ce qui aide à caractériser les interactions entre le fer, les ligands 

maléate et les molécules d'eau. En effet, les informations fournies par la spectrométrie 

Mössbauer permettent de mieux comprendre les propriétés du Tetraaqua bismaleato Iron(II) et 

son comportement dans diverses applications. 

 

 
Figure 1. Application de la spectrométrie de Mössbauer dans l´étude du complexe Le 

Tetraaqua bismaleato Iron(II). 
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A-3 

Mössbauer spectroscopy and magnetic properties of LaFe1-xCr xO3 
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Abstract 

The LaFe1-xCrxO3 (x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1) solid solutions were synthesized by the sol-gel 

method. The structural properties are examined by X-ray diffraction (XRD) measurement, and 

it confirms the single-phase formation of orthorhombic perovskite structure with space group 

Pbnm (N° 62). The samples morphology 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 studied solid solutions. Magnetic 

hysteresis loops revealed a week magnetic ordering. Mössbauer spectroscopy measurements 

confirm that iron atoms are in Fe3+ state, the isomer shift d is varies between 0.31 and 0.39 

mm.s-1, and the average hyperfine field decrease with the increase of the Cr content.  The 

exchange interactions were determined with Neel temperature. 

 

Keywords:  Perovskite, LaFeO3, Magnetic properties, 57Fe-Mössbauer spectrometry, 

Exchange interactions, Neel temperature 
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Résumé  

Les composites d'hydroxydes doubles lamellaires magnétiques (MHDLs) ont suscité un grand 

intérêt de la part des chercheurs pour un large domaine d'application, grâce à leurs propriétés 

physicochimiques uniques, qui comprennent une capacité d'échange d'anions importante et une 

composition chimique ajustable, en plus, dôune facilit® de modification par rapport à d'autres 

matériaux. Ils ont été associés à des nanoparticules magnétiques pour améliorer leur séparation 

d'une solution aqueuse, comme les nanoparticules de fer (Fe-NPs/LDHs)[1]. 

Les composites MHDLs ont été largement utilisés comme catalyseurs hétérogènes pour de 

nombreuses réactions de synthèse organique[2], aussi comme adsorbants pour la purification des 

eaux polluées[3]. En outre de leurs particularit®s dô°tre facilement r®g®n®rables et utilisables 

pour plusieurs cycles catalytiques et d'adsorption. Enfin, le développement de composites 

MHDLs a connu une évolution majeure en raison de leur comportement magnétique, ce qui en 

fait de bons matériaux pour les applications catalytiques, environnementales et biomédicales.  

 

Fig 1. Composites magnétiques HDLs et leurs applications 

Références : 

[1] Dib, M., Ounacer, M., Kacem, M., Sajieddine, M., Ouchetto, H., Ouchetto, K., Essoumhi, A., Khouili, M. 

Synthesis of iron-based nanoparticles assembled with layered double hydroxides: structural and magnetic 

properties study. Mater. Res. Innov. 2022, 26, 76. 

[2] Elfarouki, K., Kacem, M., Dib, M., Ouchetto, H., Hafid, A., Khouili, M. A Review on the Recent Progress of 

Layered Double Hydroxides (LDHs)-based Catalysts for Heterocyclic Synthesis. Current Organocatalysis 2024, 

11, 154. 

[3] Talbi, S., El khanchaoui, A., Bouissane, L., Hafid, A., Khouili, M., Souad Rabi, S., Abdellatif Essoumhi, A. 

The High Performance of Multi-Metal Layered Double Hydroxides (LDHs) in the Removal of Organic Dyes. 

Chem. Proc. 2023, 14, 99. 

mailto:khadija.elfarouki@usms.ma


   
 

 

33 
 

45èmes journées du GFSM 2024 

ENSA-Khouribga (Maroc)  

16 et 17 mai 2024 

A-5 

De lôHydroxyde Double Lamellaire à la ferrite spinelle : synthèse, caractérisation et 

propriétés magnétiques 
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Par rapport aux méthodes traditionnelles, les spinelles produits par calcination de précurseurs 

d'hydroxyde double laminaire (HDL) [MII1-x_MIIIx -(OH)2]
x+ [An-]x/n.mH2O présentent une 

surface spécifique importante [1], une saturation magnétique significative [2] et requièrent un 

traitement thermique plus faible en un temps réduit. Dans cette étude, nous rapportons la 

formation de ferrites spinelles MFe2O4 (M=Mg2+, Co2+ et Ni2+) par décomposition thermique 

de précurseurs d'hydroxyde double laminaire à une température de 1000°C pendant 2 heures. 

Des HDL hydratés contenant des anions carbonates dans l'espace intercalaire avec un rapport 

molaire MII/Fe (MII= Mg2+, Co2+ et Ni2+) de 0,5 ont été synthétisés par méthode de 

coprécipitation à pH constant. Les résultats indiquent 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 à l'aide de diffraction des rayons 

X (XRD), analyse thermogravimétrique (TG/DTA), microscopie électronique à balayage 

(SEM), spectrométrie Mössbauer et spectroscopie infrarouge à transformée de Fourier (FT-IR). 

Mots clés : HDL, ferrite spinelle, coprécipitation, spectroscopie Mössbauer  
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magnetic studies  
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Abstract 

Amorphous Fe65Gd15B12Si8 in ribbon, have been studied by Mössbauer spectrometry in the 

temperature range 4-300 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 anisotropy. The values of the average hyperfine field Hhyf(T) show a 

temperature dependence [Hhyf(0)-Hhyf(T)]/Hhyf(0)=BT3/2, for T/TC<0.5 (TC : Curie temperature), 

indicative the spin-wave excitation. The Fe spin-wave constant B, exchange stiffness constant D 

and the distance between nearest iron magnetic atoms were extracted.  

Keywords: Amorphous ribbon; Mössbauer spectrometry; Spin wave theory; Exchange 

constant 
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Synthesis and characterization of nickel ferrite (NiFe2O4) nanoparticles via solïgel auto-

combustion method 
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Abstract 

Spinel ferrite nanoparticles have gained, in the last decades, great attraction for use in various 

technological applications. In this study, virgin nickel ferrite (NiFe2O4) was synthesized using 

nickel acetate and iron nitrate, along with citric acid, through a simple sol-gel auto-combustion 

method with pH control. The prepared material was calcined at different temperatures of 200, 

500, and 800 °C. Therma characterization techniques of NiFe2O4 were conducted within the 

temperature range of 100 to 700 °C by Thermogravimetric Analysis (TGA) and Differential 

Thermal Analysis (DTA). TGA curve revealed the onset of phase formation and stabilization 

of mass loss at 350 °C highlighted by an endothermic peak at DTA curve. X-ray powder 

diffraction analysis of the calcined powder at 500 and 800 °C for 2h indicated crystallization of 

the nanomaterial into a cubic structure with Fd-3m space group. Furthermore, Rietveld analysis 

using PDXL software was employed to refine XRD data, yielding lattice parameter a(Å) = 

8.33966 and volume V(Å3) = 580.02. Additionally, dielectric measurements, Mössbauer 

spectroscopy, optical and magnetic properties are in perspective to achieve a complete review 

of point to this spinel. 

Keywords : Spinel ferrite ; NiFe2O4; DTA; TGA; XRD data; Mössbauer spectroscopy; Rietveld 

analysis. 
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contaminated water, magnetic studies of the iron(II) complex 
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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 applications, for example, in 

molecular magnetism, photoluminescence, and cancer therapeutics [2,3]. A series of new 

tetrazole and C,N-triazole ligands, 2-(3-(3,5-dimethyl-1H-pyrazol-1-yl)-1H-1,2,4-triazol-1-

yl)acetonitrile (L1) and 5-((3-(3,5-dimethyl-1H-pyrazol-1-yl)-1H-1, 2,4-triazol-1-yl)methyl)-

1H-tetrazole (HL2 ), were prepared and identified by different spectroscopic methods including 

1H-NMR, 13C-NMR, FT-IR and HRMS. The reaction of L1 and HL2  with several metals, 

Ni(II), Cu(II), Co(II), Fe(II) and Cd(II) led to the formation of coordination complexes, namely: 

[Ni(L1)3](ClO4)2 (1), [Cd(L1)Cl2]  (2), [Cu(L1)2(NO3)]NO3 (3), [Co(L1)3](ClO4)2 (4), 

[Fe(L1)3](ClO4)2 (5), [Cu(HL2 )Cl2] (6) and [Ni(HL2 )3](ClO4)2 (7). In addition, the iron(II) 

analogue was studied by 57Fe Mössbauer spectroscopy and SQUID magnetometry. 

The main goal was to use model complexes to realize the simultaneous synthesis of a new 

hybrid material based on silica M1, whose surface is decorated with the ligand HL2 , which was 

prepared and identified using the standard methods of solid material characterization: FT-IR, 

elemental analysis, TGA, BET and SEM. The purpose of this M1 hybrid material research is 

to assess its efficiency and contribution to the removal of heavy metals from aqueous and real 

solutions. 
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Abstract 

In this study, we synthesized nanoparticles of La1-2xBaxBixFeO3 (x = 0.00 and 0.10), denoted as 

LFO and LBBFO respectively, using the auto-combustion method. The structural and 

morphological properties of the synthesized compounds were characterized utilizing X-ray 

diffraction (XRD) and scanning transmission microscopy (TEM). Analysis of the XRD data 

revealed a single orthorhombic Pbnm phase for both pure and Ba/Sr-doped LaFeO3 compounds. 

The average particles size of these compounds was less than 60 nm, decreasing to 34 nm in 

La0.8Ba0.1Bi0.1FeO3 compound. Magnetization increased with the introduction of Ba2+ and Bi3+ 

ions in the A-site of the LaFeO3 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 high-spin Fe3+ ions in octahedral oxygen coordination. At room 

temperature, a paramagnetic doublet was also employed to fit the Mossbauer spectra, 

corresponding to Fe4+ ions. In the doped LBBFO compound, the Mossbauer spectrum at 4.2 K 

displayed a new sextet with a low magnetic hyperfine field, likely attributed to Fe5+ ions. 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 size, porosity, and oxygen deficiency.  
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Abstract  

Titanium phosphates glasses have been the subject of many studies for their great importance 

in technological applications, such as nonlinear optical materials[1], fast ionic conductors[2], 

materials for nuclear waste confinement storage [3], anode materials for lithium-ion batteries 

[4], sunscreens for UV absorption [5], pigments [6], components of lasers and light-emitting 

diodes (LEDs) [7] and biomaterials [8]. In this work, glassy titanium phosphate belonging to 

Na2O ï CaO ï Fe2O3 ï TiO2 ï P2O5 system were prepared and structurally characterized by 

XRD, DTA, Raman and density measurements. 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 Fe3+ ions in glass network, leads to the decrease of the molar 

volume, the increase of the glass transition temperature, and the improvement of the chemical 

durability. This behavior is a consequence of the formation of more covalent Fe-O-P bonds 

instead of the Ca-O-P bonds. Raman and IR spectroscopy study shows that the glass structure 

consists of (PO4)
3- and (P2O7)

4- groups and short -Ti-O-Ti-O-Ti- chains. 

 

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

durability. 
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Résumé 

Ces dernières années, la silice a trouvé des applications intéressantes dans diverses disciplines, 

notamment les composites, le béton, la catalyse, les technologies propres, la science des 

séparations et les dispositifs microélectroniques. La silice est également un bon candidat 

comme charge dans les polymères composites. En fait, la réactivité de la silice dépend de l'état 

de surface des particules de SiO2. Les espèces Si ï OH sont d'une importance centrale lorsque 

la silice est impliquée soit en tant que surface réactive. Les groupes silanol (SiOH) sont les 

principaux sites réactifs de surface et leurs propriétés (nature, concentration, répartition, 

accessibilité, etc.) déterminera l'activité chimique de la silice. 

L'objectif spécifique de ce travail est d'étudier la dépendance entre la structure, l'état de surface 

et la réactivité de la silice pour différents composés hétérogènes de SiO2 et d'évaluer le 

comportement de leur surface soumise à une contrainte chimique, afin d'augmenter la capacité 

réactive de leurs surfaces. La morphologie de surface de la silice est examinée au microscope 

électronique à balayage environnementale (SEM-HE) et a montré la surface fibreuse originale 

du quartz de silice. Le décalage de fréquence FTIR de la vibration d'étirement de l'oxygène de 

pont Si ï O ï Si est observé et le rapport d'intensité entre la bande Si-OH et les augmentations 

de Si-O-Si est déterminé. Par ailleurs, la diffraction des rayons X a montré que le réseau de 

quartz était conservé pendant le traitement avec un déplacement du pic principal 101 en accord 

avec les résultats infrarouges sur le déplacement du pic Si-O-Si et l'augmentation du rapport 

d'intensité de Si-OH. / Si-O-Si. 

 

Mots clés : SiO2, Surface fonctionnalisée, Silanol, Réactivité, Composite 
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Résumé 

La valorisation des déchets revêt une importance significative dans le cadre du développement 

durable et joue un rôle crucial dans la promotion de l'économie circulaire Lors de 

l'enrichissement du phosphate, la Fluorapatite est séparée des minéraux de gangue associés par 

une combinaison de traitements successifs.  

L'exploitation minière du phosphate génère une quantité considérable de résidus, pouvant 

engendrer des problèmes environnementaux majeurs.  

Ces résidus, appelés boues de lavage phosphatées, peuvent constituer une source importante de 

matières premières pour la fabrication de matériaux de construction écologiques.  

Le but de ce travail consiste à analyser et caractériser ces produits afin de connaître le potentiel 

de valorisation en identifiant les composes importants. Les boues de phosphate ont été filtrées 

et séchées à 1050 C pendant 24 h pour éliminer l'eau. Les boues séchées ont été broyées puis 

tamisées dans un tamis de 100 Micron. Les caractérisations physiques, chimiques et 

minéralogiques (ICP, DRX, FTIR, MEB et EDX) montrent que les boues contiennent 40 % de 

carbonates, 11 % de silicates, de l'oxyde de fer, dôaluminium et de la silice. Par ailleurs, 

l'analyse par absorption atomique révèle que le pourcentage (80 %) de la silice est réactif, ce 

qui constitue une matière première importante pour les produits agricoles. 

 

Keywords : Boues de Phosphate, Silice, Silice Réactive, Valorisation, Construction, 

Agriculture. Environnement. 
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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 clay-based 

nanocomposite infused with TiO2 for photodegradation. The fabrication of the 

nanocomposite involved the implementation of the sol-gel technique, and a range of 

characterization methods, including XRD, IR spectroscopy, SEM-EDX, TGA, DTA, and 

HPLC, were utilized to assess the material's properties both pre- and post-doping. Upon 

calcination at 500°C with TiO2 present in the anatase form, the nanocomposite, comprising 

TiO2 nanoparticles 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 clay-TiO2 nanocomposites. 

This work underscores the potential of environmentally friendly approaches employing 

clay-based nanocomposites to combat water pollution. 

 

Keywords : Photocatalysis, Clays, Nanocomposites, Titanium dioxide, Sol-gel. 

 

 
Fig. 1. Methods of removing harmful chemicals via photocatalysis [1,2] 
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Abstract 

The rare-earth free M-type hexaferrite powders with formula "ÁȢ#ÁȢ &ÅȢ!ÌȢ/  were 

successfully synthesized via sol-gel auto-combustion method for a ratio of 1:1 of metal nitrates 

to citric acid, the samples were annealed at the temperatures of 1100 °C, 1150 °C, 1200 °C and 

1250 °C. The X-ray diffraction (XRD) analysis showed that the samples have the M-type phase 

with some traces of Ŭ-Fe2O3 in the samples annealed between 1100 °C and 1200 °C, while the 

purest sample was the one annealed at 1250 °C. Structural parameters such as lattice constants 

a and c, cell volume (Vc), crystallite size (D) 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 dispersive x-ray (EDX) analysis confirmed the 

composition of the prepared powders as the theoretical 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 Mössbauer spectroscopy will be beneficial in analyzing the effect 

of annealing temperature on the samples. 

 

Keywords : M-type hexaferrites, sol-gel auto-combustion, structural properties, SEM analysis.  
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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, we thoroughly investigate the performance of CZTS solar cells, 

emphasizing the utilization of sustainable materials. Our investigation encompasses various 

facets, including the use of SCAPS-1D software for simulating the foundational 

MoS2/CZTS/TiO2/ITO:Al structure to evaluate the optimal performance of three distinct 

CZTS-based solar cells enhanced with MoS2. This entailed adjusting the absorptive layer 

thickness in each cell as well as fine-tuning the thickness of MoS2. 

Furthermore, we observed the temperature sensitivity 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 an in-depth examination of the work function of 

the rear contact. Our numerical analyses unequivocally recommended platinum as a more 

advantageous alternative to molybdenum for the back metal contact. 
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Résumé 

Les ferrites magnétiques douces présentent généralement des caractéristiques attrayantes telles 

quôune aimantation de saturation ®lev®e, une r®sistivit® ®lectronique importante, de faibles 

pertes électroniques et une grande dureté mécanique. Ces propriétés les rendent 

particulièrement adaptés à de nombreuses applications. Cependant, leur faible résistance à la 

corrosion et leur consommation énergétique élevée lors du traitement peuvent altérer leurs 

propriétés magnétiques. Une solution prometteuse réside dans le développement de matériaux 

composites magnétiques polymériques innovants. Ces composites associent des particules 

dotées de propriétés magnétiques à une matrice polymère thermoplastique, créant ainsi un 

système fonctionnel intégré aux propriétés magnétiques renforcées. Cette conception ouvre la 

voie ¨ une utilisation dans divers secteurs tels que lôautomobile et lôa®ronautique. En plus de 

leurs propriétés magnétiques avantageuses, ces matériaux se distinguent par leur résistance à la 

corrosion, leur rentabilit® et une consommation dô®nergie r®duite lors de leur traitement ce qui 

en fait dôexcellents substituts aux mat®riaux actuellement utilis®s. Dans cette optique et pour 

obtenir un composite polymère magnétique performant, nous avons synthétisé des particules de 

NiFe2O4 par deux méthodes distinctes, puis les avons utilisées comme charges dans une matrice 

polymère. Pour étudier les caractéristiques structurales, morphologiques et magnétiques des 

particules et des matériaux composites magnétiques, nous avons employé diverses techniques 

dôanalyse. La diffraction des rayons X (DRX), la Spectroscopie Infrarouge ¨ Transform®e de 

Fourier (FTIR), la Spectroscopie Raman, et le Microscope Électronique à Balayage (MEB) ont 

été sollicités. Les propriétés magnétiques ont été évaluées à l'aide d'un Magnétomètre à 

Échantillon Vibrant (VSM), tandis que l'Analyse Thermogravimétrique (TGA) a permis 

d'examiner la stabilité thermique des matériaux composites magnétiques. 

 

Mots-clés : Matériaux magnétiques, polymères thermoplastiques, moulage par injection, 

dispositifs électromagnétiques 
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Abstract 

M-type hexaferrite materials are a product of interest due to their wide applications. In this 

work, SrFe10-xNixAl 2O19 (x=0, 0.1, 0.2 and 0.3) magnetic powders were synthesized via sol-gel 

auto-combustion method. Their structural, morphological, and magnetic properties were 

investigated. X-ray diffraction confirmed single-phase samples with a P63/mmc space group 

and crystallite sizes of 39.80ï43.94 nm. Scanning Electron Microscopy revealed grain sizes 

between 0.12 µm and 0.24 µm. Hysteresis loops (M-H) indicated reduced coercive field and 

saturation magnetization with increasing Ni content. These changes in magnetic properties are 

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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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 of grain size 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 (MEAM) potential developed by Lee et al. [3] were 

employed to provide detailed atomic-level information on the microscopic mechanisms 

involved in grain growth. Previous studies have demonstrated that annealing temperature has a 

significant impact on the grain growth of nanocrystalline metals. For instance, Simĕoes et al. 

[4] observed significant grain growth in nanocrystalline copper thin films with increasing 

annealing time and temperature. Chojnowski et al. [2] found that annealing nanocrystalline 

chromium at temperatures above 400°C led to controlled grain growth. Chen et al. [1] reported 

a decrease in the frequency of annealing twins in highly rolled pure nickel as annealing 

temperatures increased. In this study, atomistic simulations were conducted to investigate the 

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 mechanism. Our findings 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 rotation 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 

appearance of different types of defects during the growth. 

 

Keywords: Thermal annealing, Nanocrystalline metals, Grain growth, Grain Boundaries, 

Nickel, Molecular dynamics 
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MgNiFe-HDL : Synthèse, Caractérisation et Application Catalytique 
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Mostafa Khouilia 
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Université Sultan Moulay Slimane, BP 523, Beni-Mellal 23000, Maroc. 

Résumé 

Un matériau solide d'hydroxyde double lamellaire [1], MgNiFe-LDH, a été préparé par la 

méthode de coprécipitation [2], avec un rapport Mg2+ + Ni2+ / Fe3+ = 2/1, à pH = 10,0 ± 0,2, 

tandis que la caractérisation physico-chimique a été effectuée par différentes méthodes. Dans 

ce travail, nous avons pu évaluer la capacité catalytique de notre matériau en tant que catalyseur 

hétérogène [3] dans la synthèse de nouveaux composés hétérocycliques de type 4H-pyrane, qui 

sont d'un intérêt considérable pour les études médicinales en raison de leurs diverses propriétés 

biologiques et pharmacologiques [4,5]. Les caractéristiques attrayantes de ce protocole sont : 

des conditions de réaction douces, une synthèse respectueuse de l'environnement, de bons 

rendements et une séparation facile du catalyseur du mélange réactionnel. 

 

Mots clés : catalyse hétérogène, réaction à plusieurs composants, 4H-Pyran, hydroxyde double 

lamellaire. 
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Abstract 

In this study, thin films of titanium dioxide (TiO2) were deposited onto glass and indium tin 

oxide (ITO) substrates at room temperature, employing plasma-assisted pulsed DC sputtering 

of a ceramic stoichiometric TiO2 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 TiO2 nanostructures and study their influence on simulated 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 TiO2 thin films samples exhibited an optical transparency, 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 reduction in the 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 prospects of the TiO2/CdS heterojunction. 

 

Keywords: Titanium dioxide (TiO2), magnetron sputtering (MS), PRISA, Atlas SILVACO, 

TiO2/CdS heterojunction, Solar Cell. 
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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 investigations. In this study, a molecular 

dynamics (MD) simulation approach was employed to explore how the size of nanoparticles 

affects the thermal conductivity of Cu-water nanofluid. Thermal conductivities were 

determined using the Green-Kubo method, employing the SPC/E model where hydrogen and 

oxygen atoms are treated as rigid particles. The volume fraction of copper nanoparticles 

remained constant across different diameters (ű=1.5%). Results revealed a direct correlation 

between nanoparticle diameter and thermal conductivity, with an increase in diameter leading 

to higher thermal conductivity.  

Keywords: Nanofluids, Thermal enhancement, Molecular dynamics 
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Abstract 

In this work, we used molecular dynamics (MD) simulations in order to investigate the 

Medium-Range Order (MRO) in Mg-Al binary metallic glasses (MGs). The embedded atom 

method (EAM) has been adopted to accurately model the interatomic interactions. Various 

techniques such as radial distribution function (RDF), coordination number (CN) analyses and 

Gaussian fitting have been mobilized to comprehensively study the impact of cooling rate, 

composition and mechanical solicitations, on the structural properties at the MRO level. Our 

results reveal that the 1-atom connection mode is consistently dominant across all cooling rates. 

Moreover, as the cooling rate increases in the Mg25Al75 binary MG, the abundance of the 4-atom 

and 2-atom connection modes increases, while the percentage of the 3-atom mode experiences 

a slight decrease. Furthermore, we investigate the influence of composition on the properties of 

MgxAl100-x alloys, demonstrating that the RDF peaks and connection modes are highly sensitive 

to variations in the Al concentration. Additionally, we explore the relationship between 

mechanical properties and connection modes during tensile deformation. The 3-atom 

connection mode exhibits superior hardness and stability, while the 4-atom and 2-atom 

connection modes offer increased flexibility. These significant findings enhance our 

understanding 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, EAM, Medium-Range Order 
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Exploring Pressure-Dependent Local Configurations in Metallic Glass: Insights from 

Molecular Dynamics Simulations 
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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 our study, we have used the Voronoi tessellation analysis. The Voronoi analysis 

revealed that the fraction of icosahedral-like clusters increases with the decrease of temperature 

during the cooling process. However, it has been observed that the applied high pressure (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.  
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[2] W.H. Wang, R.J. Wang, D.Y. Dai, D.Q. Zhao, M.X. Pan, Y.S. Yao, Pressure-induced amorphization of 

ZrTiCuNiBe bulk glass-forming alloy, Appl. Phys. Lett. 79 (2001) 1106. 
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A Monte Carlo Analysis of the Impact of Surface and Bulk Exchange Interaction on the 

Magnetic Properties and Phase Transition of a Mixed-Spin Ising System  
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Abstract 

Through the use of the semi-infinite mixed spin-1/2 and spin-1 Ising model with competing 

surface and bulk exchange interactions in the Metropolis algorithm-based 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 

qualitatively interesting properties. The crucial exponents of specific heat (Ŭ), magnetic 

susceptibility (ɔ), and spontaneous magnetization (ɓ) have been accurately determined and are 

very close to the universal values of the two- and three-dimensional Ising models. 
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Effet de la fraction volumique de la fibre Ni sur les propri®t®s m®caniques de la matrice 

vitreuse m®tallique Al ®tudi®e par simulation de dynamique mol®culaire 

S. Bogtob1, A. Samiri1, A. Khmich1, A. Hasnaoui1  

1LS2ME faculté polydisciplinaire 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 

l'influence de la fraction volumique d'un matériau de renfort sur le comportement mécanique 

d'un nanocomposite à matrice de verre métallique Al-MG, dans le cadre de la méthode 

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 l'absence d'ordre atomique à longue portée. Dans tous les temps de travail, 

les échantillons Al-MG et les trois nanocomposites (█ Ϸ, █ Ϸ, █ Ϸ) sont 

traités à température ambiante ( ╚), suite à une application d'une contrainte de traction 

uniaxiale en la direction x avec la même vitesse de déformation de l'ordre de Ȣ ▼ . Les 

propriétés mécaniques des quatre échantillons (un Al-MG monoatomique et trois 

nanocomposites renforcés de fibres de nickel cristallin) trouvés après application de la 

contrainte sont déterminées et discutées. On observe que la résistance à la traction et le module 

d'Young augmentent avec l'augmentation de la fraction volumique du matériau de renfort. Ceci 

s'explique par la présence de l'interface hétérogène, qui agit comme une barrière à la 

propagation des bandes de cisaillement et stoppe la propagation des dislocations dans les 

échantillons. 

Mots clés : Dynamique moléculaire, Verres Métalliques, Nanocomposites, propriétés 

mécaniques, fraction volumique. 
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Résumé 

Les verres métalliques sont des matériaux solides amorphes qui se distinguent des métaux 

conventionnels et des verres traditionnels par leur structure atomique désordonnée à l'échelle 

atomique. Ils sont utilisés dans des domaines tels que l'industrie aérospatiale, l'électronique, 

lôautomobile, ... Vu les avanc®es de lôinformatique, il sôest av®r® que lôutilisation de la 

mod®lisation par la dynamique mol®culaire sous lôenvironnement LAMMPS peut pr®dire le 

comportement des matériaux voire les verres métalliques [1-2]. De ce fait, on a adopté cet outil 

de modélisation pour étudier un système basé sur Ag-Ni et ledit système est simulé pour former 

un verre m®tallique. La simulation sôest fond®e sur la m®thode de lôatomes entour® (EAM) [3]. 

Les propriétés structurales et vibrationnels des verres métalliques (Ag-Ni) 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)), l'analyse des 

polyèdres de Voronoï (VTA) et la distribution du nombre de coordinations (CN). D'autre part, 

lôextraction de la densit® dô®tat vibrationnel des diff®rentes compositions a ®t® effectu®e apr¯s 

relaxation de notre syst¯me. Les r®sultats montrent quôau cours du refroidissement, le volume 

augmente avec le pourcentage de la concentration de Ag. On observe que le polyèdre le plus 

dominant pour les 4 compositions est <0,0,12,0>, et la fraction augmente avec lôajout du 

pourcentage de Ag.  Au cours du refroidissement les nombre de coordination (7,8,9,10,11) 

diminue mais à partir de 12, on observe une augmentation de la coordination. Concernant la 

comparaison des densit®s dô®tat vibrationnels, en augmentant la fr®quence lôintensit® sôinverse. 

Mots-clés : Verre métallique, propriétés vibrationnelles, dynamique moléculaire 
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Résumé 

Les batteries structurelles présentent de multiples avantages pour apporter des solutions viables 

en matière de mobilité électrique. En effet, jouant un double rôle de dispositif de stockage 

d'énergie et de composant structurel, ils devraient permettre d'atteindre une plus grande 

autonomie de transport et plus de sécurité. Cependant, ils sont exposés à des charges 

mécaniques externes qui viendraient exacerber les contraintes mécaniques induites par les 

cycles charge/ décharge. 

Il est à noter que les batteries subissent des contraintes dues à l'intercalation et à la 

désintercalation du Li+. ê cette contrainte ®lectrochimique sôajoutent des contraintes 

mécaniques dues à son rôle de composant structurel. On explore la superposition de ces deux 

phénomènes et tente de comprendre le mécanisme de fatigue et de défaillance dans les batteries 

structurelles. Pour cela, nous envisageons d'utiliser le modèle de faisceau de fibres, une 

approche théorique pour étudier l'endommagement et la rupture des matériaux composites 

renforcés de fibres. 

Le concept de micro-batterie CF peut être modélisé comme un matériau composite avec 

plusieurs couches unidirectionnelles. Au cours de la 1ere désintercalation, des contraintes 

peuvent initier une fissure radiale dans la fibre. La fissure radiale peut également se développer 

en fatigue avec l'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 fibres restantes 

ininterrompues mais fatiguées et une défaillance supplémentaire des fibres adjacentes avec un 

phénomène d'avalanche. La superposition des contraintes multiples et leur processus 

d'avalanche est similaire à la rupture d'un faisceau dans le modèle du faisceau de fibres. 

Nous examinons un modèle simplifié de l'évolution de la rupture dans une nappe 

unidirectionnelle sous force de traction en utilisant le modèle FBM. Nous considérons une 

nappe unidirectionnelle de taille L constituée d'un grand nombre de fibres serrées aux deux 

extr®mit®s. Nous simulons lô®volution de la fissure en fonction de temps, temp®rature et charge 

appliquée. 
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Abstract 

Magnetically separable strontium hexaferrite (SrFe12O19) was prepared using the chemical 

coprecipitation method, and the nanostructured material was characterized by X-ray diffraction, 

scanning electron microscopy (SEM), transmission electron microscopy (TEM), energy-

dispersive spectrometry (EDS), BET and Mössbauer spectroscopy. The SEM and TEM images 

showed the homogeneity of the chemical composition of SrFe12O19 with uniform morphology 

and size distribution. The pore size and the specific surface area of the nanomaterial were 

determined by BET measurements. Superparamagnetic relaxation effects were observed in 

milled samples at room temperature using Mössbauer and magnetization measurements. The 
57Fe Mössbauer study of the as-synthesized SrFe12O19 shows sextet spectrum (fitted using 

hyperfine field distribution component) due to superparamagnetic relaxation. Moreover, the 

Mössbauer spectrum was fitted by superimposing three sextets, reflecting the presence of Fe3+ 

at the three sites of the hexaferrite structure. The hyperfine parameters, including isomer shift 

and hyperfine field, were systematically studied.  

The as prepared SrFe12O19 hexaferrite exhibited a strong magnetic field, which is highly suitable 

in heterogeneous catalysis for easier and efficient separation from reaction media. The magnetic 

nanocatalyst showed high activity for the epoxide ring-opening with amines, affording ɓ-amino 

alcohols under solvent-free conditions. When unsymmetrical epoxides were treated in the 

presence of aromatics amines, the regioselectivity was influenced by the electronic and steric 

factors. When the reaction was performed with aliphatic amines a total regioselectivity was 

observed. The magnetically SrFe12O19 nanocatalyst showed excellent recyclability with good 

catalytic activities for four cycles. 

 

Keywords: Heterogeneous catalysis, magnetically recyclable catalyst, strontium hexaferrite, 

SrFe12O19, 
57Fe Mössbauer spectroscopy. 
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Said El Ouahbi Doctorant Université Hassan II, Casablanca, Maroc 

Sana Handor Doctorant Université Sultan Moulay Slimane, Béni Mellal, Maroc 

Sanae Sbi Doctorant 
Université Mohammed VI Polytechnique, Benguerir, 

Maroc 

Sarah Baayyad Doctorant 
Université Mohammed VI Polytechnique, Benguerir, 

Maroc 

Smail Triki Enseignant chercheur Université de Brest, Brest, France 

Soufiane Bahhar Enseignant chercheur Université Chouaib Doukkali, El jadida, Maroc 

Soufiane Tariq Doctorant Université Hassan II, Casablanca, Maroc 

Soukaina El Khouad Doctorant Université Hassan II, Casablanca, Maroc 

Soukaina Zouaoui  Doctorant Université Sultan Moulay Slimane, Béni Mellal, Maroc 

Soumaya Talbi Auditeur libre Université Sultan Moulay Slimane, Béni Mellal, Maroc 

Stanisğaw M. Dubiel Enseignant chercheur AGH University of Krakow, Pologne 
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45èmes journées du GFSM 2024 

ENSA-Khouribga (Maroc)  

16 et 17 mai 2024 

Sylvio Indris Enseignant chercheur Karlsruhe Institute of Technology, Germany 

Valérie Marvaud Enseignant chercheur Sorbonne University, Paris, France 

Xiaochun Li Doctorant Université Catholique de Louvain, Belgique 

Yousra Bahjou Doctorant Université Catholique Louvain, Belgique 

 

 

 

 

 

 
 
 
 


