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Présentation

Le groupe « cristallographie et physique de la matiére » (CPM) est composé de chimistes, de cristallographes, de
physiciens expérimentalistes et théoriciens (8 EC (2Pr/6MCF), 4 C CNRS (3DR/1CR) et 1 académicien). Ces chercheurs
de spécialités variées ont pour but commun de stabiliser des matériaux innovants, d'établir et de comprendre le lien
fort existant entre la structure des composés et leurs propriétés physiques, en particulier celles liées au comportement
des électrons. lls recherchent de nouvelles phases structurales, électroniques et magnétiques dans des composés a
multiples interactions. Pour cela, une approche transversale est mise en ceuvre, alliant la synthése de phases cristallines,
les mesures de laboratoire, sur grands instruments, ainsi qu’un support théorique.
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Axes de recherche
La synthése de phases cristallines La cristallographie

Les propriétés physiques
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Les composés visés sont des oxydes,
ou hybrides présentant de multiples
interactions en compétitions (spins,
charges, réseau...) et souvent &
dimensionnalité réduite. Les calculs
prédictifs de stabilité de structures
sont un appui conséquent dans la
recherche de ces nouvelles phases.
Ces matériaux présentent des
structures cristallographiques
complexes et nécessitent souvent
une caractérisation cristallochimique
multi-échelle  trés poussée  (ex:
bronzes de tungsténe, oxydes de
Tellures, de phases dérivées
hexagonales 2H et de pérovskites
hexagonales 6L).

Certains de nos chercheurs sont tres
impliqués dans le développement des
techniques de diffraction tel que la 3D
ED et participent activement & leur
amélioration via I'étude nos matériaux.
D’'autre part le développement de la
cristallographie passe également par
I'organisation d'écoles et par la
participation a des réseaux
infernationaux de  cristallographie
(Reciprocs). Nous travaillons sur I'étude
de fransitions de phases impliquant des

stfructures complexes (non cenfro-
symétriques, apériodiques,
désordonnéses...).

Les propriétés que nous visons
peuvent avoir un intérét applicatif
(supraconduction,  (multi)ferroicité,
magnétotransport, magnétisme, effet

magnétocalorique...) mais  elles
mettent également en jeu des
problématiques de physique

fondamentale (onde de densité de
charge, magnétisme non colinéaire

et de basse dimensionnalité,
dynamique lente, physique des
vortex...). Notre démarche repose

fortement  sur
chimique des
mesurés.

I'origine  cristallo-
comportements

Les membres de I'équipe travaillent avec un réseau de partenariat académique, national et international. On pourra
mentionner les nombreuses collaborations en cristallographie et en physique, incluant les collaborations pérennes avec les
centres de neutrons et de lumiére et les partenariats privilégiés avec d'autres laboratoires de chimie et de physique (LCS et
CIMAP Caen, UCCS Lille, IPCMS Strasbourg, institut Néel, Simap Grenoble, Prague, Bariloche...). Nofre équipe est fortement
impliguée dans le GDR MEETICC du CNRS, I'IRN internationale APERIODIC, le réseau de métier RECIPROCS.

Résultats marquants

* Des oxydes de type spinelle a haute entropie de mélange ont été stabilisés sous forme de poudres polycristallines par
synthése en voie solide. Le choix des métaux de transition permet de moduler les propriétés magnétiques et magnéto-

électriques.
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Long range magnetic ordering and magneto-(di) electric effect in a new class of high
entropy spinel oxide, Scripta materiala, V183 P107 (2020).
https://dx.doi.org/10.2139/ssrn.3507452
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*Des oxydes de tellure et cobalt sont étudiés pour leurs propriétés magnétoélectriques. Les multiples environnements
du Cobalt (tétraédrique, pyramidal a base carrée, octaédrique) gouvernent de nombreuses transitions de phase entre

structures magnétiques complexes. Nous nous sommes particulierement intéressés, par plusieurs techniques de
diffusion neutronique, a des phases spinelles ordonnées avec phases magnétiques ordonnées a courte et longues
distances, phases magnétiques coniques et présentent un couplage magnétoélectrique a basse température.
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Articles en préparation

*Des nouveaux matériaux hybrides fonctionnels de la famille des metallophosphonates ont été synthétisés par voie
hydrothermale. Ces matériaux, obtenus a partir de ligands rigides polyfonctionnels sont stables thermiquement et a
la dimensionnalité contrdlée, et congus pour des propriétés ciblées : magnétiques, luminescents, et multiferroiques

Designing of a Magnetodielectric System in Hybrid Organic—Inorganic
Framework, a Perovskite Layered Phosphonate MNO3PC6H4-m-Br-H20 »:
Advanced Functional Materials 29, 1901878 (2019)
doi:10.1002/adfm.201901878.

« Incipient spin-dipole coupling in a 1D helical-chain metal-organic hybrid »,
Journal of Materials Chemistry C, vol. 6, n° 38, p. 10207-10210, (2018)
doi:10.1039/c8tc04328k.

*Les propriétés structurales et électroniques des bronzes phosphates de tungstene présentant des modulations de
type onde de densité de charges ont été étudiés, et de nouveaux états modulés et des fortes corrections quantiques
ont été mis en évidence et analysés. Des études de diffusion diffuse et inélastique des RX (avec Arianna Minelli
(ESRF,Oxford), Marc de Boissieu (SIMAP)) apportent des informations cruciales sur les mécanismes des
transitions.

Weak localization competes with the quantum oscillations in a natural
electronic superlattice: Phys. Rev. B 101, 161117(R) (2020)
https://doi.org/10.1103/PhysRevB.101.161117

Cascading transitions toward unconventional charge density wave states
in the quasi-2D tungsten bronze P4sW160s6: IUCIJ 7, 184 (2020)
https://doi.org/10.1107/S2052252519016695
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*Nous étudions une famille d’'oxydes de cobalt (A1«CoTM20g) combinant les problématiques de la faible dimensionnalité
(chaines de spins avec un fort caractére Ising) et de la frustration géométrique (réseau triangulaire et compétition
premiers/seconds voisins le long des chaines). Des comportements de Single-Chain Magnet et de Single-lon Magnet --
-considérés comme typiques des composés moléculaires-- ont été observés dans ces oxydes. L’ajustement des
interactions par effets de pression chimique (e.g. SrsxCaxCoMn209) permet de contrdler la mise en ordre magnétique.
Les phénoménes d’incommensurabilité associés a la stoechiométrie en oxygene jouent aussi un réle fondamental sur
les propriétés physiques.

Single-lon and Single-Chain Magnetism in Triangular Spin-Chain
Oxides: Phys. Rev. B 95, 174417 (2017)
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Interplay between Single-lon Magnetism, Single-Chain Magnetism
and Long-Range Ordering in the Spin Chain Oxides SrsxCaxMn2Co00g:
J. Mater. Chem. C 6, 3362 (2018)
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Pretransitional short-range ordering in a triangular lattice of Ising
spin chains: Phys. Rev. B 98, 144414 (2018)

Effect of thermal treatment upon the structure incommensurability
and magnetism of the spin chain oxide SrsCaMn2Co0Qg+s :
J Alloy Comp. 790, 572 (2019)

Properties of a Quasi-1D Ising S = 1/2 Spin System: Ba4CoPt209+s :
JMMM 508, 166877 (2020)
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* Depuis 2019, le nouveau microscope électronique en transmission JEOL F200 associé a un systeme de précession
des électrons, a des porte-objets tomographiques et & des caméras ultra-rapides constitue une configuration de tout
premier plan au niveau international pour la cristallographie aux électrons (3D ED). Les premiers résultats obtenus sont
prometteurs comme la possibilité de collecter des données de diffraction en moins de 1 minute d’'une qualité suffisante
pour déterminer la structure de cristaux de taille inférieure au micromeétre.

Precession electron diffraction tomography on twinned crystals:
application to CaTiO3 thin films

J. Applied Cristallography 52, 626 (2019)

Doi :10.1107/S1600576719005569

3D Electron Diffraction: The Nanocrystallography Revolution

ACS Cent. Sci. 5, 1315 (2019)
Doi : 10.1021/acscentsci.9b00394
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*Dans le cadre du projet européen SOLSA, nous développons un prototype utilisant 'analyse combinée de diffusion
des rayons X, fluorescence X, spectroscopies Raman et Infrarouges. L'objectif global de ce projet est de développer un
systeme expert pour le forage rapide, I'identification et la quantification de phases et la quantification élémentaire de
carottes miniéres, sur site et avec une résolution d’échantillonnage inégalée a I'heure actuelle. Une nouvelle base de
données Raman a été développée (https://solsa.crystallography.net/rod/), aidée au CRISMAT par un calculateur acquis
pour les simulations DFT.

Insight into the structural, elastic and electronic properties of a new orthorhombic 60-SiC
polytype: Scientific Reports 10, Article number: 7562 (2020)

Raman Open Database: first interconnected Raman and X-ray diffraction open-access
resource for material identification. Journal of Applied Crystallography 52, 2019, 618-625

Combined XRF, XRD, SEM-EDS, and Raman Analyses on Serpentinized Harzburgite (Nickel
Laterite Mine, New Caledonia): Implications for Exploration and Geometallurgy:
ACS Earth and Space Chemistry 3, 2237 (2019)
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