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Message du demandeur

Tout ces efforts ces dix dernieres années en raat@production de logiciels (ESPOIR : solution
de structure sur poudre dans l'espace direct ; MEMaindexation de diagrammes de poudre ;
GRINSP : prédiction) et de bases de données (detstes réelles : COD, ou prédites : PCOD, ou de
diagrammes de poudre : P2D2) pour la cristallogeaph mis a disposition sur Internet (et travaux
publiés), ces chapitres de livres, ce cours dermié@tation de structure sur poudre sur Internet (~50
inscriptions de niveau thése en 6 ans) et toutecaeférences invitées a I'étranger, ces RoundnRobi
internationaux organisés du Mans sur Internetrgataux publiés), n'ont eu aucune influence sur les
sélectionneurs de DR1. Ce type d'activité (sougeatifiée cependant "d'originale et prometteuse” pa
les évaluateurs) conduisait a un nombre annuelidkcations plus restreint (3 ou 4 en moyenne) que
par le passé et... a une absence de promotiorrgétai(j'en suis & mon quinzieme dossier de demande
de promotion DR1), un refus de financement ANR pauprojet blanc en prédiction de structure en
2005, un refus d'attribution d'un post-doc CNRS, e&tic.

Message définitivement recu. Les DR1 ne courentigmsues au Mans tandis que les PR1 y sont
légion, les DR2 se posent des questions en contpsrars dossiers a ceux de leurs collegues
enseignants-chercheurs. Qu'y faire ? Attendre guoiumistre décide d'augmenter progressivement le
nombre notoirement insuffisant des promotions @aHaitrait que ce serait programmeé... En tout cas
c'est démotivant de voir des collegues PR2 padkéravec 30 ou 40 publications, et des h-index de

10-15, voire beaucoup moins.

En supposant que cela puisse avoir un effet subvlaliateurs, mes activités 2009 ont bifurqué et
se caractérisent par la reprise d'une productioa guantitative, repassant a 8-10 articles catawgu
dans le Web of Sciences par an, apres la misecam@g@lan de ces travaux qu'ils estiment clairement
peu méritoires. Pour ces travaux sans intérét igréd de structure notamment, maintenance de
logiciels et bases de données cristallographigmesisbn”, ou devrais-je dire "appartement” tant
I'opposition locale sinon nationale a en faire ujetsde recherche reconnu a été et reste fortg), le

avancées seront désormais plus lentes.

A 59 ans, la retraite approche, il ne vous restragyde temps pour me promouvoir, mon objectif
principal est de passer de 163 a 200 publicatibas>3000 citations a I'horizon 2013. Pas sOragle

suffira...



"Points forts" 2009 - dix articles :

- 153 "Racemic calcium tartrate tetrahydrate (form-
II) in rat urinary stones." A. Le Bail, D. Bazin,
M. Daudon, A. Brochot, V. Robbez-Masson
and V. Maisonneuvecta CrystB65 (2009)
350-354.

Collaboration avec I'ndpital Necker et un labo

d'Orsay. Nouvelle forme de tartrate de calcium
tétrahydraté, bien des années apres la décou
la célebre forme 1 (inévitable en bouteilles dg Vin

- 154 "Crystallography Open Database — an opersaag#lection
of crystal structures." S. Gra ulis, D. ChateignerT. Downs,
A.F.T. Yokochi, M. Quirés, L. Lutterotti, E. Manaka, J.
Butkus, P. Moeck and A. Le Bail, Appl. Cryst42 (2009)
726-729.

Collaboration internationale. Base COD au Mans ddjmrigine (2003)
jusqu'en 2008, transférée a Vilnius. Cette publicaést
I'aboutissement de 6 ans de trav....

- 155 "[Cw(HF,)(H.0)s](FeRs).2H,0" A. Le Bail and
A.-M. Mercier,Acta Cryst E65 (2009) i23-i24.

Faut-il encore synthétiser de nouveaux fluorurgs ?
pourquoi pas ?

200+
- 156 "Third structure determination by powder 18017
diffractometry round-robin (SDPDRR-3)." A. Le Bail, 1601
L.M.D. Cranswick, K. Adil, A. Altomare, M. Avdeev, 140+
R. Cerny, C. Cuocci, C. Giacovazzo, |. Halasz, S.H. 120
Lapidus, J.N. Louwen, A. Moliterni, L. Palatinus, R 100
Rizzi, E.C. Schilder, P.W. Stephens, K.H. Stone, J 801"
van MechelenPowder Diffraction24 (2009) 254-262. 607"
40
Collaboration internationale, organisation Le Mans. 2041
0_

- 157 "Sg(V"V OF)sF(H,0); refined from a
non-merohedrally twinned crystals." A.
Le Bail, A.-M. Mercier and |. DixActa
Cryst E65 (2009) i46-i47.

Comment inscrire des octaédres dans une
structue type fluorine




- 158 "Ab initio structure determination of nano-sized
g-KAIF 4 with edge-sharing Alfoctahedra.” A.
Le Bail, Powder Diffraction24 (2009) 185-190.

Etonnant nouveau type structural !
Composé nano-cristallin.

- 159 "Structure determination of {g#/1;0s7," M.-H.
Chambrier, A. Le Bail, S. Kodjikian, E. Suard i
F. Goutenoirelnorg Chem48 (2009) 6566-6572.

Vieux probléme enfin résolu.

- 160 "Crystal structure of NaAlFa new aristotype,"
A. Le Bail, Powder Diffraction, 2009, in press.

Vieux probléme enfin résolu dans ce systeme
NaF/AlF; ultra-important dans le domaine de la
production d'aluminium.

- 161 "Thermodiffractometry and crystal structuoés
the hexagonal-tungsten-bronze-related
K3Al3F,.nHO (n = 2, 1)," A. Le Bail, Powder
Diffraction, 2010, in press.

KAIF 4.xH,O (x = 0.66, 0.33) de structure typée H
étonnant ! Sur poudre évidemment.

- 162 "A novel layered hybrid fluoroaluminate ireth
composition space diagram of the Al(QH)
HguaCl-HF,4-EtOH system," KAdil, A. Le Bail,
M. Leblanc and V. Maisonneuve, Inorg Chem,
submitted.




"Points forts" 2008 - deux chapitres de livres :

"The profile of a Bragg reflection for
extracting intensities."
A. Le Balil,
Chapter 5 (2008) 134-165.

in: "Powder Diffraction: Theory and
Practice,” Ed. R.E. Dinnebier & S.J

Billinge, Royal Society of Chemistry,

Cambridge.

Un article
fondateur de la
base de données
P2D2 (Predicted

Powder Diffraction
Data)

“Frontiers between
crystal structure
prediction and
determination by
powder
diffractometry”
A. Le Bail, Powder
Diffraction, Suppl.23
(2008) 5-12.

“Structure Solution.”
A. Le Ball,
Chapter 7 (2008) 261-309.

in “Principles and Applications of
Powder Diffraction,” Ed. A. Clearfield,
J.H. Reibenspies & N. Bhuvanesh,
Wiley-Blackwell, Oxford.



Curriculum-Vitee

Age: 59 ans le 16 juin 2009
Diplédmes : Doctorat de 3éme Cycle (1976, Rennes), Doctotatad(1985, Le Mans).
Carriere hors CNRS :1977-1981, Maitre-Assistant a I'Université d'ORAMNgeérie).

Carriere au CNRS : Octobre 1981, Attaché de Recherche; Octobre 1@8%rgé de
Recherche 1C ; Octobre 1990, Directeur de Reché&Che

Hébergé par : Université du Maine, Laboratoire des Oxydes etofltes (appellation
reconnue en 2004), numérotations CNRS successifzgA: 609, UA 449, URA 449, ESA
6010, UMR 6010. Anciennement "Laboratoire des FRiues." Plus anciennement
“Laboratoire des Fluorures et Oxyfluorures ioniques

Mobilité thématique : Le nombre de publications concernant le themerebtjué. Certains
textes (163 publications traditionnelles dénombr@esivent combiner plusieurs de ces themes.

1976-2005 Réseaux imparfaits (taille, distorsion) 20
1976-2008 Programmation FORTRAN 3?
1981-2003 Verres fluorés, amorphes z
1981-2009 Cristallochimie de fluorures {
1981-1988 EXAFS 10
1987-2009 Détermination de structate initio sur poudre 40
1988-2009 Cristallochimie des oxydes 4
1988-2009 Problémes de maclage ¢
1989-1995 Grandes mailles, superstructures

1997-2008 Reverse Monte Carlo, recuit simulé 1
2003-2008 Prédiction de structures inorganiques 7

Conférences invitées 38

Activités d’enseignement Responsable et créateur du Dipléme d'UniverqizU.)
«Structure Determination by Powder Diffractometrgmn EAD (Enseignement a Distance).
Une cinquantaine d’étudiants de niveau PhD, postedoprofessionnel inscrits dans la période
1999-2006.



Contributions Scientifiques

Introduction

Ce rapport résume 33 années d'activités remunéiges les métiers de la recherche (période post-
thése de troisiéme cycle soutenue a Rennes en.19883emble de l'activité s'inscrit dans le catbs
objectifs de la nouvelle section 15 du CNRS : Chinhés matériaux, nanomatériaux et procédés. Ces
objectifs restent voisins de ceux de l'ex-sectiBr{elle-méme ex-14¢laboration, caractérisation et
modeélisation du solide C'est essentiellement de la recheifcimelamentale

Réseaux imparfaits (taille, distorsion)

Les publications rattachées a ce theme ont en comumeffort de modélisation des formes de raies de
diffraction (rayons X, neutrons) en relation aves éffets de taille des cristallites et de distorgiu
réseau cristallin. Un programme de calcul (SIZEDIS8iIs au point lors de ma these de 3éme Cycle)
est inscrit awVorld Directory of Powder Diffraction Program@mith & Gorter, J. Appl. Cryst. 24,
369-402, 1991). Je revendique avoir été un desiprem introduire et a appliqguer une modélisation
des effets anisotropes d'élargissement des réfiexdans la méthode de Rietveld (programmes ARIT1
et ARIT4). Six conférences invitées sont en refaté&roite avec ce theme : au LURE (1986), au
GALERNE-86 , au NIST pour le congrés internatici#dcuracy in Powder Diffraction II" (USA, Mai
1992, au congres SIZE-STRAIN'95 (Slovaquie, Ao@83) dont les proceedings ont été publiés
(1999) sous forme d'un livre aux Editions Oxfordg@pour titre "Defect and Microstructure Analysis
by Diffraction™), a DXC-98 (47th Annual Denver Cenénce, Colorado USA, 2-6 Aolt 98), et enfin
au Sixth International School and Workshop of Giysgraphy, 22-27 Janvier 2000, Ismailia, Egypte.
Plusieurs de ces conférences sont en ligne sunétfeavec textes et transparents. Une contribation
SIZE/STRAIN Round-Robin organisé en 2000 par la Q@Bmmission of Powder Diffraction de
I'lUCr) est aussi consultable sur Internet.

Caractérisation par le
programme ARIT d'un BaCQ
nanocristallin provenant de la

carbonatation naturelle de
Ba(OH): 8H,0.

Programmation FORTRAN

Je me souviens d'un professeur d'université quidisait dans les années 70 : "il faut laisser la
programmation aux informaticiens, je ne permetsgases chercheurs de faire autre chose que de la
chimie". Je me suis bien gardé de respecter csf ayant un penchant marqué pour la méthodologie.
On n'est jamais mieux servi que par soi-méme. bpat de mes publications suivent I'évolution des
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logiciels de pointe en cristallographie. Certaires @ks logiciels sont les miens (ARIT, ARITVE,
STRUVIR, ESPOIR, McMaille, GRINSP) ou bien appligu@n algorithme dont je suis l'auteur. Mais
tres peu de mes articles sont exclusivement coésaaux méthodes, car ces programmes ou
algorithmes ont été introduits directement danspadsications d'application.

Programme ESPOIR
(détermination de structure
ab initio sur poudre dans
I'espace direct) en action
pour la determination de la

structure de LAV,Oq.

Verres fluorés, amorphes

Les articles rattachées a ce theme ont en commautedeatives d'approche de I'ordre local de divers
matériaux amorphes au moyen de différentes techsiques expériences se sont généralement
réalisées dans le cadre des "Grands InstrumentfURE et a I'lLL (caractérisations par EXAFS,
diffraction nucléaire et magnétique des neutroiffradtion des rayons X,
modélisation). Il s'agit en particulier de mon aéwe these d'Etat dans la
période 82-85. Les toutes derniéres publicatioagashent a modéliser
l'archétype des amorphes ($J@u moyen de mon programme ARITVE,
mais aussi des verres de formulation "NapiVI(M = Fe, V) par Reverse
Monte Carlo (RMC) et méthode de Rietveld, ainsi gu€kL amorphe. Un
article compare les méthodes RMC et RDM (Rietvadd Disordered
Materials). Une invitation a donner une conféreageSixth International
School and Workshop of Crystallography, 22-27 Jand000, Ismailia,
Cluster de tétraedres Egypte, est a signaler, avec pour titre « CombitiegReverse Monte Carlo

ZnCl, forme par and the Rietveld Methods for Amorphous Materiali&tire Modelling ».
modelisation Reverse jétais co-chairman d’'un microsymposium a ECM20th2@&uropean
Monte Carlo. Crystallographic Meeting, August 25th-31st, 200takow, Poland, tout en

présentant une contribution intitulée : “Old-stylmorphous structure
modelling, does it can still bring something” ? Bnfune "keynote lecture” a été donnée lors du
congres CONCIM-3 a Bonn en avril 2003 correspondanhe étude structurale des verres fluorés de
formulation BaMn(V,Fe)F

Verre fluoré "NaPbMFy"
(M = Fe, V) modélisé par RMC.
300 octaedres MiFdans un cube «
paramétre 30A



Cristallochimie de fluorures

Les publications rattachées a ce théme correspongiéméralement a I'élaboration et/ou a la
caractérisation structurale de fluorureédits ou a I'étude de comportements particuliers de dies
connus. Certaines des phases mises en évidence et
caractérisées sont peu banales. Le plus bel exeraptzlui de
t-AlFs : trouver, aujourd’hui encore (enfin, hier), une
géométrie vraiment nouvelle pour une stoechiomédussi
simple est absolument exceptionnel. Cette phaselaw la
collection des « Molecules of the Month »
http://origin.ch.ic.ac.uk/motm/ . Des formes inéditde g
CsAlF, de gBaZrk et de a'-BaFek sont également
surprenantes dans des systemes qui ont été dé&meat
fouillés. Autre curiosité: K(HsO,)Al.F9 qui se prépare par
chimie "ultra-douce". Il faut laisser évoluer spamément
K(H30)AlFs. La thermodiffractométrie de cette phase conduit
a une variété jusqu'alors inconnue de KAdlBnt la structure
. vient d'étre déterminée sur poudre. Ces phases eliesiv
t-AlF; (ci-dessus) nouvelle structure ~ . . . .
présentant des tétraédres d'octaédreg AIF peuvent etr\e classées ,en_pIu_5|eurs familles dotdices ne se
dans un édifice tridimensionnel. Ces mémesfattachent a aucune décrite jusqu'alors dans lxlgs revues
tétraédres d'octaédres forment des chainesde cristallochimie des fluorures. Le documesHConnected 3d
isolées dang-CsAlF, (ci-dessous). Nets', publié sur Internet et "postérisé" aux journdées la

division Chimie du Solide de la SFC (Paris, 1998}, le point
sur les réseaux tridimensionnels d'octaédres caésec
exclusivement par sommets, une famille qui s’est
considérablement agrandie ces 15 derniéres années.
derniéres structures de fluorures déterminées selis de
SiZr3F,,, BaGak.2H,0, a-BapZrFs (les deux derniéres par
diffractométrie de poudre, rayonnement synchrotroa}
NaCaAlF, un travail subventionné par la société Hydro-
Aluminum (cette structure leur manquait pour réalisles
analyses quantitatives d’échantillons trempés desbale
fluorures fondus utilisés en production de l'alumim) et finalement, les structures des chiolites
monocliniques NéM3F14 (M=Cr, Fe, Ga).

Les thématiques en relation avec les fluorures dOR ont évolué ces derniéres années vers des
composes fluorés hybrides. Il n‘est pas toujourssipte de les obtenir en monocristaux de qualité

suffisante pour une investigation cristallograpleiqll arrive que m'incombe la tache de tenter de
résoudre les structures des composes les plusitémats par diffraction de poudre.

Structure de [Hter].(AlFs)
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Structure idéalisée de
Ba,ZrFg, montrant la relation

Réseau bidimensionnel d'antiprismes .
avec la structure type fluorine

[ZrFg] dans S§ZrsF»,

Structure dea-NaCaAlF;
déterminée pour la société

Hydro-Aluminium Structure de KNaAlgF;

BaGak.2H,0 KCaAl,Fg

Une nouvelle série de fluorures est publiée en 2008AIF,, g-KAIF 4, Sk(V" OFs)sF(H.0)s,
K3A| 3F12.nH20 (n =2, 1), [CQ(HFz)(HzO)g](FGFs)ZHzO, voir pages 4-5,
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EXAFS

En 1981 les problemes posés au Laboratoire desurasosusceptibles d'étre résolus au moyen des
techniques EXAFS concernaient la structure desesefluorés et quelgues composés cristallins
présentant un désordre statique (notamment lesclgres du
type AMM'Fg). Bien peu de laboratoires de chimie du solide
avaient engagé un mouvement en direction de I'EXAFSette
époque. J'ai obtenu d'Anne Sadoc et JacquelinauPle sources
de quelques programmes FORTRAN du LURE. lIs étaeabre
bien rudimentaires et n'offraient pas toutes legionp de
traitement en développement rapide dans la litiézatcientifique
d'alors. Aprés adaptation et modification, une wmbaide
programmes interactifs a servi au Mans a traiteriren 500
spectres EXAFS et XANES de 1982 a 1987 (250 hedees
faisceau au LURE). Une dizaine de textes ont étdlignidont
certains correspondent a des collaborations notatn@eec F.
Studer de Caen et J.P. Laval de Limoges. Pouriceogaerne les
fluorures d'éléments de transition 3d, au fond ndagons guere
enfoncé que des portes ouvertes. L'environnementatens dans
les matériaux désordonnés a été trouvé complétesimmiltire a
leur environnement dans les composés cristalliogrdinence
octaédrique. Ces résultats sans surprise expliggem aucun doute la fin de I'époque EXAFS au
Laboratoire des Fluorures.

Détermination de structure ab initio sur poudre

Il s'agit la peut-étre de la plus grosse piecealéassier. C'est en 1987 que s'est présentée mour m
I'occasion de tenter de déterminer une structurgbsence d'un monocristal de taille convenable. Une
petite dizaine de cason-triviaux avaient été résolus jusqu'alors en diffractiorcahentionnelle ou
rayonnement synchrotron) par les poudres. Je ngetguivé d'emblée confronté avec le probléme
d'extraire efficacement l'intensité de 300 a plasl800 réflexions d'un spectre de diffraction. &itét
déraisonable en mode manuel. Seule la méthodevdeyPpermettait d'y arriver de fagon automatique,
mais par troncons de 300 réflexions dans la verdiomt je disposais a I'époque, qui souffrait de
problemes de stabilité liés au chevauchement diexigns. J'ai eu par nécessité l'idée d'une mé&thod
qui pourrait permettre d'y arriver en une fois tpigjue soit la taille du probléme, car les inte¥ssit
seraient exclues des parametres affinés. L'algoetprocede par simpl&ration de la formule de
décomposition de Rietveld Le programme (ARITB) correspondant a cette méthadautorisé la
détermination de plus de 40 structures au labosatoéme. Bien évidemment, I'extraction des facteurs
de structure n'est qu'une étape. Il a aussi étéspedsable de maitriser toutes les autres (de
I'enregistrement d'un spectre optimal a I'indexatietc). Plusieurs invitations a donner une camnfée
correspondent a ce theme : au congres "Powderabiiiin” a Toulouse en 1990, satellite du 15eme
congres delhternational Union of Crystallographa Bordeaux et a ACA'97 a St. Louis, cette derniére
conférence est totalement accessible sur Inteehéien d'autres. Une banque de données localisée a
Mans rassemble la quasi-totalité des travaux é&salidans cette sous-discipline reconnue comme un
"domaine chaud" de la recherche encore aujour{3iDPD-D : Structure Determination from Powder
Diffraction-Database). On peut constater dans dmteque de données que l'algorithme d'extraction
des facteurs de structure est incorporé sous le deniLe Bail method' dans les principaux
programmes appliquant laéthode de Rietveld(GSAS, FULLPROF, MPROF...). A quoi sert cette
banque de données ? C'est en quelque sorte laleepliess compléete sur la question et dans laglelle
débutant trouvera le catalogue commenté de toetesstratégies employées par les experts de la
discipline. A noter la sortie en 2008 du livre iale “Principles and Applications of Powder
Diffraction, Ed. A. Clearfield, J.H. Reibenspies . Bhuvanesh, Wiley-Blackwell, Oxford, dans
lequel je contribue pour le chapitre 7 “StructucduBon.” A. Le Bail, pages 261-309.
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Cristallochimie des oxydes

La délithiation d'oxydes complexes en milieu acitgit (avant la « restructuration » de 1997) un des
objectifs du theme Il au Laboratoire des Fluoru(€himie douce impliguant des modifications

LiINbWOg - trirutile LiSbWG; - tri-PbQ

topotactiques ou la précipitation d'especes mdiesta Je suis intervenu pour lidentification &t |
caractérisation (neutrons, rayons X) des composdshids ou lithies dans un nombre de cas
suffisamment important pour en "connaitre un baLiBbWO;, LINDWOg, LiSbG;, Li,TizO;. Certains
des composeés échangés présentent des propriegquasyliees a la mobilité ionique des protons. Le
plus intéressant (HisO;) est utilisé comme matériau de base dans ['élaborade films
électrochromes.

Mes autres interventions en cristallochimie desdesy concernent des phosphates, molybdates,
tungstates, chromates, silicates, des oxydes deegydalladium, métaux nobles (...). Les phosphates
caractérisés sont principalement des phosphatesamsdium précurseurs de (\MB)O;, catalyseur
connu pour son réle dans la synthése de I'anhydnaléique. Les structures de A(YHPQO,) (A =
NH*, K*, Rb"), b eta-VO(HPQy).2H,0 et (VO(HPO,).H,0, seront déterminéesb-initio & partir de
données de diffraction sur poudre. Celles de.NaP,O:7(OH) eta-NH4(VO,)(HPOs) seront établies

a partir de données de diffraction par monocrigdéhutres travaux de caractérisation de phosphates
concernent les déterminations des structures de I(Bg®,).H,0, Zni (HPOs)g(OH),
Co3(HPGy)2(OH),, N&Ca(HPQ),, LigPsO1s, CdBa(P.O7)(HPQy), Ga(PQ).F- HsN(CHz)sNHz- 2H,0

et la re-détermination de celle desMaP;014.H,0.

Projection de la structure
"zéolithique" de
K,TiSisOqy- H,O (publication
99). Détermination de structt
ab initio sur poudre.

Projection de la structure de
Na,Ca(HPQ),
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Du co6té des molybdates, chromates et silicates, stkesctures de FeVMoRQ FeV,Mo30,,
[PA(NHs)4]Cr.0; et de KTiSiz0q.H,O ont été déterminées, toutes a partir de donnéesffdaction
par les poudres.

Structure dea-VO(HPQy).2H,0

Projection de la structure de

K(VO2)(HPQy)

Structure de FeVMoQ

Structure de [PA(NBL]Cr,O;

Nay+V 4P40,7(OH) NiV 206
14



Certains composés sont en relation avec les nomveapraconducteurs (BBr,CaCuyOgigera €t
YBa,CuysxPdOy); d'autres en sont, en quelque sorte, des sousHso(BaPdQC;, LiBiPd,Os,
LigBi,PdQ); un autre est un précurseur pour PdO (P@iMB.0),); un autre est un homologue de
synthése d'un minéral naturel @4O;(OH),.2H,0).

LigBi,PdQ

[PA(NHs)4]Cr,07 résulte d'un travail "plus récent.” Il

m'est arrivé, sinon d'avoir I'idée de synthésenains

de décider de tenter de caractériser des compapeHes LiBiPd,0O,

depuis fort longtemps dans la littérature commdardgs

structuralement inconnus (Ni@s et LisCw,Oy4). En relation avec ce theme et celui des détertinima

de structure sur poudre, T. Hansen a séjourné ao &ans comme post-doctorant Européeapital
Humain et Mobilité" sur le sujet Nouveaux oxydes polycristallins de mercure et de naux
nobles. Caractérisation de structureab initio par diffraction sur poudre". Deux publication sont
paruesen co-signature et une autre sous son seul nast dujourd'hui "permanent” a I'lLL, en charge
du développement du multidétecteur de l'instrunid2@, entre autres. Le travail de détermination de
la structure de [Co(NEsCO3]NO3z*H,0 en collaboration avec Jianghai Zhu (Beijing) p&umé classé
dans ce theme. Ce composé représente l'un desedemples choisis pour BDPDRR (Structure
Determination by Powder Diffractometry Round Robie} dont aucun participant n’a su proposer un
modéle de structure.

Projection de la structure de
[Co(NH3)sCO3]NO3*H0

Des travaux plus récents (2008-9) se greffentestimdme des oxydes du LAOF notamment concernant
les déterminations structurales de composés desnsys La/W/O (proches des LAMOX) tels que
La,W,0g, LagsW-0,7, La;gW100s7 (données X + neutrons) en collaboration avec kit&wire, M.-H.
Chambrier, Y. Laligant. Le dernier composé a étlisaétcomme second probléme du SDPD Round-
Robin 3 en 2008.
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Problémes de maclage

Les structures déterminées en dépit d'un maclage¢ glotét rares (une centaine de structures
clairement identifiées parmi les 60000 phases mmirgies de la banque de données ICSD). G.
Sheldrick a introduit la possibilité de traiter teéns types de maclage dans SHELX93/97, il n'yrecdo

pas si longtemps.

programmes auparavant,

existait bien

évidemment dé&sut

et notamment mon programme

TMACLE. Six cas difficiles ont été traités avec dernier
programme, dont N&rAlsFs, RbNaAlgF: (DEA de Y.
Gao), RbNaA|3F12 et [Cr(Nl‘lg)e][Nl(H 20)G]C|5(NH4C|)0.5.

Un des plus

"joli"

cas est celui

de Bali.2H,0:

orthorhombique mais quasi-tétragonal. Le cas les plu
audacieux a été celui desBaAlgF33Cl, pour lequel la
structure n'a pu étre décrite qu'en faisant appelfais a un
désordre et a un maclage. Le manuscrit a fait facé
"reviewers" déployés en 3 vagues d'assaut (sangteones
interventions de I'éditeur et d'un co-éditeur) pfnir par étre

publié sans

révision majeure:

un détail qui

démontre combien c'était "non-classique"”. Notezumu'
programme spécial, capable d'affiner une struatlapres

des intensités observées représentant la somme des
contributions d'au moins deux domaines ("Twin Icatti
Symmetry"), n'est d'aucune utilité sans la bonrngothese

de maclage. Le dernier cas traité a la fois par TQUR et
SHELXL-93 est celui de $Zr3F,, présentant une macle
par inversion (le composé est non-centrosymmeétrejue
maclage conduit a superposer les paires de Figdlel -h-

k-l de deux -ou plusieurs- individus). Il reste amntionner
b-AlF3 qui, lui, a fait I'objet d'un démaclage mathémagiq
permettant enfin d'établir rigoureusement une sirecdont

le type ne faisait certes aucun doute ("bronze daxal")

mais dont le systeme complexe de basculement des
octaedres restait mystérieux (publication citée *&8).

bY

Une conférence a été donnée sur le théme "TwirsmagSuperstructures..." a I'Université de Valence
(Espagne) en 1990. A noter, un retour dans ce dwai 2009 avec le traitement d'un cristal maclé de
St(V" OFs)aF (H;0)s.

Grandes mailles, superstructures

Les grandes mailles et/ou les superstructures paenproblemes
particulierement délicats lors des tentatives déerdénation de
structure. Deux cas de grandes mailles (14x14x8D4r14x28A),
toutes deux de haute symétrie (ce qui n'arrangesh),

correspondant a des alliages

intermétalliques eppEs aux

quasicristaux (AkCusLieMgio et Alsg(Cu,Zn)ilizz) sont restés
quatre ans sans solution. Les structures sont erdine toute beauté
et méritaient cet acharnement thérapeutique, diurttérét industriel
lointain pour ces alliages. Un cas est bien conaurdieu de la
cristallochimie des fluorures puisque les synthédesnombreux
isotypes ont été signalées depuis 30 ans mais tanese établie
bien plus tard (RICrsF17).
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Un autre exemple, également grand consommateuerdpst de calcul et de réflexion, est celui de
KsCrioFs1 (chrome & valence mixte), un cas unique et renadigumontrant un ordre parfaitycr”
avec certains Gf en coordinence bipyramidale & base pentagonale.

PsMnFeF,4 représente un cas trés particulier de supersteuckerivée de la fluorine, présentant un
ordre parfait, cependant trées complexe et difficleétablir. KCaAlFs est caractérisé par un
extraordinaire empilement de 6 couches ordonnédgpee'bronze hexagonal”. Enfin, {g8V,100s7, de
structure complexe résolue sur poudre en 2009péaite d'un ensemble de polytypes, hexagonal avec
axe ¢ X 6 par rapport a la sous-maille.

Reverse Monte Carlo

La modélisation de structure par "Reverse MontdoCarquelque peu bouleversé la discipline. Depuis
une dizaine d'années, une centaine d'articles pempales modéles pour toutes sortes de matériaux.
J'ai réalisé la compilation des programmes esderdiin qu'ils puissent s'exécuter sous Windows
95/98/NT (ils sont téléchargeables). J'y ai ajdM@ECHAQS, un programme qui permet de construire
des configurations de départ qui ne soient pas Eempent chaotiqgues mais respectent des critéres de
distance minimale (et aussi GLASSVIR, logiciel paume visualisation 3D des modeles). J'ai profité
de I'annonce de "RMC Modelling Internet Confereh®87" pour envoyer une contribution ayant pour
titre "Modelling the NaPbMFy (M = Fe, V) Fluoride Glass Structures”. Dans wvail plus récent,
exposé en poster au congrées de Versallhesganic materials (septembre 1998), je compare les
méthodes RMC et RDM (Rietveld for Disordered Matkw) et montre que des modéles qui seraient
satisfaisants par RDM peuvent servir, une fois mdjsasur la base d'une pseudo-périodicité, de point
de départs & des modeles RMC sous contrainte. @@pi®che a été appliquée plus récemment aux
verres de composition BaMn(Fe,V)fnvitation au congres CONCIM-3, Bonn, Avril 2003)

ESPOIR est un de mes plus récents logiciels, eesddure
sur mon site Web. Il tente de concurrencer lesclels
commerciaux inaccessibles car hors de prix (PovaleeS
Endeavour, DASH) dans le domaine de la déterminat®
structure par localisation de molécule. Il utiliseméthode
Monte Carlo. Il a au moins attiré l'attention ductser
industriel en la personne de Richard Harlow, dimgeaphe
bien connu travaillant pour I®Dupont Company. Un
contrat de 20000 US$ a permis de booster le dépetopnt
d’ESPOIR en 2000/2001. Le logiciel est distribuéusso
licence GNU, il a été téléchargé environ 800 fapuls la

Projection de la structure de publication de la version Windows disposant d’une
La,W,0q interface utilisateur graphique. Les applications se
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limitent pas a la localisation de molécules de ®monnue au préalable, mais les structures peuvent
aussi étre déterminées a partir d'un modele dertiépanplétement désordonné (mode « scratch »).
C’est ainsi que la structure de M&0Oy a été résolue a partir d’'une combinaison des dmce
diffraction X et neutron sur poudre ainsi que cellen minéral : la gormanite (etc, etc).

McMaille est mon avant-dernier logiciel, abordalmdexation des diagrammes de poudre par la
méthode Monte Carlo. Son efficacité s'avere exctdleCependant, les temps de calculs, méme si ils
restent relativement raisonnables (quelques mirmaes des mailles monocliniques, quelques heures
pour une recherche dans toutes les symétries,amicluiclinique), ne deviendront compétitifs que
lorsque la vitesse des processeurs aura encoegriemt augmentée (L0GHz ou plus par tehchnologie
multicore). L'intérét réside dans une relative nsskilité a la présence dimpuretés. Des essais
d'indexation de mélanges de deux phases inconmmsigja prometteurs. La majorité des dernieres
invitations a donner des conférences corresporaledgveloppement du programme McMaille (AFC,
Caen, juillet 2003; ECM21, Durban, ao(it 2003; SIRBDSlovaquie, septembre 2003; Ef®aroc,

mai 2004). McMaille figure aux cotés de TREOR, ITCVOL dans la suite logicielle X'Pert Plus de
PANalytical (ex-Philips Analytical) et est incorgodans la suite logicielle CRYSFIRE de Robin
Shirley.

McMaille est décrit dans une publication du jourRaivder Diffraction

Prédiction de structures inorganiques

En 2004-2008, et fin 2003, pour I'essentiel, mdivaé s'est tournée vers un projet de logicielatdp
de prédire des structures cristallines inorganig@@RINSP (Geometrically Restrained INorganic
Structure Prediction - URL : http://sdpd.univ-leradrigrinsp/). Les résultats dépassent mes
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espérances puisque déja >110000 structures sgmbg#es par GRINSP et que les explorations sont
tres loin d'étre terminées. Bien entendu, de nouda® prédictions ne seront jamais confirmeées. Et le
logiciel GRINSP ne prédit aucunement les conditidassynthese... Mais au moins, GRINSP produit
tout autant les zéolithes diment répertoriéesbiemt des parametres de mailles extrémement woisin
des paramétres réels. De plus, des calculs d'éneffgctués en collaboration avec un groupe de
recherche Slovaque, montrent que toutes les stasctile zéolithes prédites par GRINSP, qu'elles
soient observées ou bien virtuelles, s'incrivemsdan mouchoir de poche, les variations se limigent
quelques eV. C'est assez logique puisque les aoi@ssgeéometriques sont drastiques, les struchaes
sont retenues que si un facteur de reliabilité &indpar rapport aux distances et angles idéawsx de
tétraedres (ou autres polyédres) est inférieur a R& ailleurs, il est évité de prédire les mémes
structures en mémorisant une sorte d'empreintdatigde chacune d'entre elles, la séquence de
coordination. Quelques sélections cubiques, O mixtes Si/Al sont présentées ci-dessous (FD =
Framework density).

PCOD1010002 unknown
[SizAl 1002)'%, @ = 16.635 A,
Im-3m, FD = 11.3

PCOD1010008 unknown
SiO,, a=13.860 A,
Pm-3m, FD = 13.52

Quelques milliers de titanosilicates prédits oné @tcorporés dans PCOD, de méme que des
zirconosilicates, niobiosilicates, vanadosilicats,

PCOD3200026- unknown
SiyTiO11
P4/mcm, FD = 13.0
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GRINSP a produit aussi des prédictions de strugiote BOs, a partir de triangles Bfpdes mixtes
B,Os/SIO,, triangles et tétraedres; des mixtes ARRG;, tétraedres et octaedres et plus simplement
des AlR, octaedres connectés exclusivement par sommeddlelrs, en réalité, GRINSP est la
concrétisation d'un vieux réve : parvenir a prédaestructure surprenante deAlFs;, découverte
seulement en 1992t{AlF3: Crystal structure determination from X-ray powakdfraction data. A
new MX; corner-sharing octahedra 3D network." A. Le Bail,. Fourquet and U. Bentrup, Solid
State Chem100,1992, 151-159). C'est chose faite... Toutes legtés connues de AlKpyrochlore,
perovskite, HTB...) sont prédites par GRINSP, enhdavelles variétés sont a espérer, si I'on en croi
les prédictions (publication parue dans le JSS@aldtment, des mixtes avec deux tailles d'octaedres
ont été modélisés par GRINSP. Certains sont cortlasires pas. Dans quelques cas, la composition
prédite, plus précise que MXu MX3 peut suggérer assez précisément certaines systHees
travaux sont en cours pour examiner la faisaldéé&ertaines prédictions. Quelques cas sont dégrits
dessous :

Im-3m

PCOD1000015
[CaAlF33*, a = 10.860 A
Known with Na atoms in the
holes, as Ng&CaAl /F33

Fd-3m

PCOD1000017

AlF3;, a=9.668 A

known with some OHand
water in the holes : pyrochlore
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P-43n

PCOD1010005

[CasAl4F»1]%, a = 9.009 A -
UNKNOWN

Could be stuffed by Na and give
the hypothetical Ng&CaAl 4F21 ?
or stuffed by Li ? or ?

P4/nmm

PCOD1000014

AlF3, a=10.216 A,c=7.241 A
Known ast-AlF;

PCOD offre plus de 100.000 entrées (liste détaillams le tableau ci-dessous). Les diagrammes de
poudre calculés correspondants ont été assemhbiésuda base de données (P2D2 : Predicted Powder
Diffraction Database) compilable pour les logicidlglentification de Bruker et Panalytical (EVA et
Highscore). Un article détaillant I'efficacité de mouveau moyen d’identification, permettant de
résoudre un probléme structural avant méme l'intlexalu diagramme de poudre, est publié en 2008
au journal Powder Diffraction Deux articles concernant tout spécialement le&diptions de
titanosilicates sont parus en 2007.
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Contenu des bases de données PCOD et P2D2, clsk#mulation ou combinaisons de polyedres
MX/M’X - pour un total de 27752 différent types structurauglus de 100.000 phases hypothétiques
(en incluant les isotypes) :

Identification det-AlF3; au moyen de la base de donnée P2D2 combinée aBiNiker). Si cette base
avait eté disponible avant 1992, la structure a@tine de cette phase (détermiraeinitio sur poudre)
aurait été établie dés cette étape de 'identibcatavant méme l'indexation :
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2 - Programme de recherche

Le programme principal est dorénavant de produirenaximum de publications scientifiques dans
la période 2010-2013 pour atteindre les 200 agidikeaisemblablement il s'agira de déterminatians d
structures cristallines de fluorures ou d'oxydesp®udre (applications et développement/maintemanc
des logiciels McMaille et ESPOIR) ou monocristailneJorientation plus "MOF" (Metal Organic
Framework) est probable, éventuellement ces MOFgieswront du fluor. Le développement du
logiciel de prédiction de structures inorganiquésRINSP) s'en trouvera probablement ralenti,
cependant une invitation par Scott Woodley et Ritt@atlow a proposer un article pour un numeéro
thematique de PCCP intitulé "Solid State StructBredictio"n pourrait étre suffisamment incitatif
pour reprendre ce collier avant la deadline du 8810, ce qui supposerait de réaliser une refonte
du logiciel afin d'étendre ses capacités actueliafin, le développement continu des bases de @snné
COD, PCOD et P2D2 n'est pas totalement perdu de vue

3 - Activités d'enseignement

1 - Cours en présentiel

De 15 a 20 heures de cours par an depuis 1998at'@n 2006 (arrét total), au niveau Master 2
(méthodes avancées en diffraction de poudre).

2 - Cours a distance Dipléme d'Université (D.U.) SDPD : http://sdpd.ut@mans.fr/course/

Comptabilisé pour 5 heures équivalent-TD par éntdsoit 49x5 = 245 heures sur 7 ans, 49 étudiants
étrangers pour la grande majorité, depuis 1999.

En février 2006, le contenu du cours a été rendassible librement sur I'internet (http://sdpd.univ
lemans.fr/DU-SDPD)/), les inscriptions sont clodess taux d’échec en EAD voisinent en général
80%, ce cours ne faisait pas exception.

2007 marqguera la fin de mes contributions en nati&@nseignement, afin de libérer du temps pour la
recherche dans le domaine de la prédiction detateif’ ANR n’ayant pas sélectionné le projet SCIV
en 2005, le CNRS n’ayant pas retenu la demandepbstidoc, etc...).

3 - Participations a I'encadrement de thesards, posloc, stagiaires(37 publications)

Thésarde du Mans : Amandine Cadiau (2008-2009)
"Parallel evolution of four guanazolium fluoroalurates within the composition diagram and with thegerature," A.
Cadiau, A. Le Bail, A. Hémon-Ribaud, M. Leblanc, Bbdy and V. Maisonneuve, Polyhedron, submitted.

23



Thésarde du Mans : Marie-Hélene Chambrier (2008-208)
"Structure determination of LgW,¢0s7," M.-H. Chambrier, A. Le Bail, S. Kodjikian, E. 8id and F. Goutenoirénorg
Chem 48 (2009) 6566-6572.

Stagiaire Master Il : Massinissa Oumsalem (2005-2@&)

Post-doc Capital Humain et Mobilité : Thomas Hanser{1994-1995)
"Barium-Oxomercurato(ll)-Oxoruthenate(VIl) BaHgRyu1@ new Oxomercurate with a Cyclic Mercurate-RuttenAnion.
High Pressure Synthesis and Ab Initio Structurerdpph by X-Ray Powder Diffraction.” Th. HANSEN, BE BAIL and
Y. LALIGANT, Materials Science ForupVols 228-231 729-734 (1996).

"Synthesis and Structure Approach of Barium Oxommexto(ll)-Oxoruthenate(VIl) BaRuHg{ T. HANSEN, A. LE
BAIL and Y. LALIGANT, J. Solid State Cheri20, 223-230 (1995).

Stagiaire : Lotta Permer (1994-1995)

"Structure of FeVMo@" A. LE BAIL, L. PERMER and Y. LALIGANT,Eur. J. Solid State Inorg. Cher®2, 883-892
(1995).

"Crystal Structure of B%,M0s0,, determined from Conventional X-ray Powder Diffiant Data,” Y. LALIGANT, L.
PERMER and A. LE BAILEur. J. Solid State Inorg. Chen32, 325-334 (1995).

Stagiaire : Pedro Amoros - thésard espagnol (1988394)

"Ab initio Crystal Structure Determination of VO({PD,),.H,O from X-ray and Neutron Powder Diffraction Data. A
Monodimensional Vanadium(lV) Hypophosphite." A. [EAIL, M.D. MARCOS and P. AMOROS|norg. Chem 33,
2607-2613 (1994).

"Synthesis and Crystal Structure of a Tubular Hyglpthosphite: Zy(HPG;)g(OH)s", M.D. MARCOS, P. AMOROS and
A. LE BAIL, J. Solid State Chem07, 250-257 (1993).

"Synthesis and crystal structureadNH,(VO,)(HPQ,)", P. AMOROS and A. LE BAIL,). Solid State Cher87, 283-291
(1992).

"Layer structure of [CoCI(kPO,)].H,0O". M.D. MARCOS, R. IBANEZ, P. AMOROS and A. LE BRJ Acta Cryst C47,
1152-1155 (1991).

"Recent advances in the chemistry and propertiexo¥anadium phosphates". D. BELTRAN-PORTER, A. BRAN-
PORTER, P. AMOROS, R. IBANEZ, E. MARTINEZ, A. LE BB G. FEREY, G. VILLENEUVE.Eur. J. Solid State
Inorg. Chem28, 131-161 (1991).

"Synthesis and crystal structure of N& ,P,0,-(OH) (x = 1.44)" A. LE BAIL, M. LEBLANC and P. AMORS,J. Solid
State Chem87, 178-185 (1990).

"Structure of vanadyl hydrogenphosphate dihydrat& O(HPQ,).2H,O solved from X-ray and neutron powder
diffraction". A. LE BAIL, G. FEREY, P. AMOROS and.IBELTRAN-PORTER,Eur. J. Solid State Inorg. Cherf6,
419-426 (1989).

"Crystal structure ob-VO(HPQ,).2H,0 solved from X-ray powder diffraction”. A. LE BA|LG. FEREY, P. AMOROS,
D. BELTRAN-PORTER and G. VILLENEUVE]. Solid State Chen79, 169-176 (1989).

"Synthetic pathways to vanadyl phosphates". D. BERAN-PORTER, P. AMOROS, R. IBANEZ, E. MARTINEZ, A.
BELTRAN-PORTER, A. LE BAIL, G. FEREY, G. VILLENEUVESolid state lonics32/33, 57-69 (1989).

"Crystal structure of A(VQ(HPQ,) , (A=NH* K*Rb") solved from X-ray powder diffraction". P. AMORO®.
BELTRAN-PORTER, A. LE BAIL, G. FEREY and G. VILLENBVE., Eur. J. Solid State Inorg. Cher5, 599-607
(1988).

Thesarde du Mans : Annie Hemon (1989-1993)

"Synthesis and Structure Approach aB&AlgF::Cly", A. LE BAIL, A. HEMON-RIBAUD and G. COURBION,J. Solid
State Chem 107, 234-244 (1993).

"Crystal Structure Approach of KCafh. A New Hexagonal-Tungsten-Bronze Related Struttuke HEMON, A. LE
BAIL and G. COURBIONEur. J. Solid State Inorg. Chey0, 415-426 (1993).

"Synthesis and crystal structure of NaSr&IFA. HEMON, A. LE BAIL and G. COURBIONEur. J. Solid State Inorg.
Chem 27, 905-912 (1990).

"Crystal structure of N#&rAlsF6". A. HEMON, A. LE BAIL and G. COURBIONJ. Solid State Chen81, 299-304
(1989).

Thésard du Mans : Gao Youping (1989-1992)
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"Synthesis, X-ray single crystal structure deteation and dehydration study of BaFj,.2H,O by X-ray powder
Thermodiffractometry”, Y. GAO, J. GUERY, A. LE BAland C. JACOBONLJ. Solid State Cher88, 11-24 (1992).
"Structure determination of AlaAlsF;, (A = K,Rb)." A. LE BAIL, Y. GAO, J.L. FOURQUET an€. JACOBONI,Mat.
res. Bull 25, 831-839 (1990).

"Crystal structure of RiNaAlgF>1; a new term of the MNa(Al,Fsy.1); family (A = Rb, Cs). A. LE BAIL, Y. GAO and C.
JACOBONI,Eur. J. Solid State Inorg. Cher26, 281-288 (1989).

Stagiaire - Thésard espagnol - José Luis Pizarro 8a (1991)

"Synthesis, crystal structure and magnetic progeif Cg(HPO,),(OH), related to the mineral Lazulite". J.L. PIZARRO,
G. VILLENEUVE, P. HAGENMULLER and A. LE BAIL.J. Solid State Cher82, 273-285 (1991).

Thésard de Limoges , Ali Abaouz (1990)

"Defect structure of the orthorhombic anion-excissrite-related SmEs{Oq 70 phase”. J.P. LAVAL, A. ABAOUZ, B.
FRIT AND A. LE BAIL, Eur. J. Solid State Inorg. Cher7, 545-555 (1990).

"Short-range order in the anion-excess fluoritetel Cged N st>3, solid solutions: EXAFS study of the tn
environment." J.P. LAVAL, A. ABAOUZ, B. FRIT and A.E BAIL, J. Solid State Cher85, 133-143 (1990).

Thésarde du Mans, Marie-Ange Lafontaine (1990)

"Structure determination of NpDg from X-ray powder diffraction: a rutile-ramsdedliintergrowth”. A. LE BAIL and
M.A. LAFONTAINE, Eur. J. Solid State Inorg. Che7, 671-680 (1990).

"Copper containing minerals: |. @#,0;(OH),.2H,0: the synthetic homologue of volborthite; cryststructure
determination from X-ray and neutron data; struataorrelations.” M.A. LAFONTAINE, A. LE BAIL and GFEREY,J.

Solid State Chen85, 220-227 (1990).

Poste rouge CNRS, Marie-Carmen Moron - 1989

"The crystal and molecular structures of [Cr@HH[Ni(H ,0)].Cls.(NH,Cl)os'. M.C. MORON, A. LE BAIL and J.
PONS,J. Solid State Chen88, 498-504 (1990).

"(NH,),FeFs: crystal structures of ita andb forms." J.L. FOURQUET, A. LE BAIL, H. DUROY and I@. MORON,
Eur. J. Solid State Inorg. Cher?6, 435-443 (1989).

Dipléme de Recherche Scientifique - Pierre-Alain dliet (1988-1989)

"Li*/H" topotactic exchange on LiSBOThe series LiH,SbQ; (0<x<1)." J.L.. FOURQUET, P.A. GILLET and A. LE
BAIL, Mat. Res. Bull24, 1207-1214 (1989).

"Li*/H" topotactic exchange on betaiLiND1.,0WO3 (0<x<0.5). The series HoNbig\WxO; . J.L. FOURQUET, P.A.
GILLET and A. LE BAIL, Mat. Res. Bull23, 1253-1260 (1988).

"LINbWOg : crystal structure of its two allotropic formsJ.L. FOURQUET, A. LE BAIL and P.A. GILLETMat. Res.

Bull. 23, 1163-1170 (1988).

Thésarde du Mans - Martine Riviere (1988)

"Crystal structure and protonic conductivity of pghlore phases A(OH,,..F]e.H,O and AY(OH)..F]s (x=0.5)." J.L.
FOURQUET, M. RIVIERE, A. LE BAIL, M. NYGRENS and GRINS, Eur. J. Solid State Inorg. Cherfl5, 535-540

(1988).

These d'Etat, Le Mans - Jean-Marc Greneche (1988)

"Structural aspects of amorphous iron (Ill) flu@sdJ.M. GRENECHE, A. LE BAIL, M. LEBLANC, A. MOSSETF.
VARRET, J. GALY and G. FEREYJ. Phys. C : Solid State Phy&l, 1351-1361 (1988).

Thése d’Etat, Le Mans — Alain Gibaud (1987)

"A premartensitic phase in KAJF neutron and X-ray scattering evidences" A. GIBAWA. BULOU, A. LE BAIL, J.
NOUET and C.M.E. ZEYENJ. Physiquet8, 1521-1532 (1987).

"A re-investigation of the room-temperature phat&AlF ;. evidence of antiphase domains" A. GIBAUD, A. LRIB
and A. BULOU,J. Phys. C: Solid State Phyk9, 4623-4633 (1986).

25



4 - Transfert technologique, relations
Industrielles et valorisation

Contrats

1995 : Contrat de 5000 US$ avec la société Précteamble (New York) pour une détermination de

structure sur poudre.

1997 : Contrat de 5000 US$ avec la société Hydwomdhum (Hollande) pour la détermination de
structure da-NaCaAlRs

1999-2008 : Contrats pour recherches sur des camppbarmaceutiques divers, en particulier,
analyses quantitatives de mélanges de vargéid de thalidomide par la méthode de Rietveld
et diverses déterminations de structures sur poudre

2000-2001 : Contrat de 20000 US$ avec la Compaguomont de Nemours (Richard Harlow, USA)
pour améeliorer le logiciel ESPOIR de déterminatiienstructure par diffractométrie des poudres
(Monte Carlo, recuit simulé, localisation de molési.

Banques de données (disponibles sur un serveur dam®n bureau http://sdpd.univ-lemans.fr/ ou
bien sur http://www.crystallography.net/)

1992 : Création de SDPD-D (Structure DeterminatipfPowder Diffractometry-Database)

2003-2008 : Organisation de la "Crystallography 1©peDatabase" (COD)
http://www.crystallography.net/ Prise de risquketire de menace recue de I''CDD, attaques
diverses provenant des monopoles des banques déeto@SD, ICSD.

2004-2008 : Organisation de la "Predicted Crysgaiiphy Open Database” (PCOD)
http://www.crystallography.net/pcod/

2007-2009 : Mise a disponibilité de la P2D2, baseldnnées de > 100.000 diagrammes de diffraction
de poudre calculés

Logiciels (derniers développés)
1999-2001 : programme ESPOIR (détermination dettre dans I'espace direct)

2002-2003 : programme McMaille (indexation de dzagme de poudre par méthode Monte Carlo).
2004-2009 : logiciel GRINSP (prédiction de struetaristalline)

5 - Responsabilités collectives
et management de la recherche

Comités de lecture

Journal of Applied Crystallography; Acta Crystallaghica A, B, C, E; Zeitschrift fir
Kristallographie; Powder diffraction; Journal oflfidState Chemistry; Solid State Sciences.

Communauté scientifique internationale
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A diverses reprises, membre de commissions de dfUninternationale de Cristallographie
(Crystallographic Computing Commission, etc). Riuss articles sollicités et parus dans les
Newsletters de I'lUCr.

Membre du comité scientifique et de programme degyes congres et workshops en Egypte, Maroc,
Algérie, dont ESCA-9 en Egypte, hovembre-décemb2

Instances d'évaluation
Section 33 - Université du Maine (membre suppl@stgu’en 2006 inclus)
Management

-1990-1997:Createur et responsable d'un théme de rechercbeme au Laboratoire des fluorures. Ce
théeme n'a été présenté que dans un seul des mpgmentifigues du laboratoire : dissolution
autoritaire, conséquence des restructurations dergeassage obligé du nombre de themes de 6 a 3,
élimination des thémes horizontaux (multidiscipiiea) survivance des seuls thémes verticaux
(fluorures cristallins, verres fluorés, oxydes)isBrde risque ? Simple décapitation sur la place
publique.

-2003-2007: Principal coordinateur du conseil d'administratide la COD (Crystallography Open
Database: http://www.crystallography.net/) dont teembres actuels sont, par ordre alphabétique,
Daniel Chateigner - France, Xiaolong Chen - Chikkgrco Ciriotti - Italie, Lachlan M.D. Cranswick -
Canada, Robert T. Downs - USA, Saulius Grazulighuanie, Armel Le Bail - France, Luca Lutterotti

- Italie, Yoshitaka Matsushita - Japon, Peter Mo&tRA, Miguel Quirds Olozabal - Espagne, Hareesh
Rajan - Inde, Alexandre F.T. Yokochi - USA. Cetenque de données s'inscrit dans le courant "Open
Data" visant a rendre accessibles les donnéesllogtphique de petites molécules et composés
inorganiques gratuitement sur le Web (ainsi qusil possible pour les protéines avec la base de
données PDB). Les membres de la COD échangenbdesets sur une liste de discussion (CRYOD:
http://fr.groups.yahoo.com/group/cryod/). Derni@eation décidée : une pétition lancée en mai 2005,
faveur de l'accés ouvert pour les coordonnées gqtamifttp://www.crystallography.net/petitioy/
signée par plus de 1700 scientifiques intéressgégifection de la COD a été transférée fin 2007 a
Saulius Grazulis et les serveurs sont hébergéstenahnie. Je reste membre du conseil. Je m'occupe
tout spécialement de la branche des structureggsd@COD).

6 - Mobilité
Interne

1974-1976 - These de 3eme Cycle, Rennes. Priseqler. DEA et thése de cristallographie apres une
formation de géologue et minéralogiste.

1977-1981 : Sejour professionnel prolongé a I'@esin maitre assistant a I'Université d’Oran,
Algérie. Prise de risque : retour de coopératiaeiitain (départ comme non-titulaire).

1981 : Recrutement CNRS (chargé de recherche) aws.M2rise de risque : il faut étre fou pour
accepter un poste dans un trou perdu comme Le Mmamss évaluateurs prennent en compte le
contexte, parvenir a des résultats honorables wiampetite université de province est compliqué
par la rareté des opportunités a saisir.

Externe

Pratiquée via l'Internet depuis 1993. A ce propternet est un excellent moyen d'irrigation pour
certains sujets de recherche méthodologiques (@néat suivi de listes de discussion - "faire
école" - ou de sites Web spécialisés).
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Thématique

1976 : Elargissement des raies de disgrammes filaatién (thése de 3éme Cycle). Prise de risqae : |
sujet est bien loin de la paléontologie, de larséditologie, de la pétrologie, etc, etc, étudiées en
licence et maitrise de géologie.

1981 : Verres fluorés : approche de la structurdE¥aAFS et méthodes de diffraction (R.X., neutrons)
(These d'Etat). Prise de risque : a nouveau l'imgersynchrotron au Lure, neutrons a I'lLL.

1987 : Méthodes de détermination de structalveinitio par diffractométrie des poudres. Prise de
risque : moins de 30 structures détermirgesnitio sur poudre a ce moment-la (entre 1948 et
1987), plus de 1000 aujourd'hui, la "méthode Lel"Bagubliée en 1988 (sans ce nom
évidemment, donné ultérieurement par des utilisa}auy est pas pour rien.

2000-2008 : Méthodes Monte Carlo (logiciels ESPQIRMaille, GRINSP). Prise de risque : aucune
garantie de succes pour un investissement en tertmement considérable. Les articles sont
signés d'un unique auteur, il n'y a aucune amkéguit

2004-2008 : Prédiction de structures et propriéréstallines. C'est un trés gros virage thématique
commencé fin 2003. C'est bel et bien l'avenir dehanie du solide qui est concerné : étre
capable de prévision globale des structures etri@tép de tout ce qui est physiquement et
chimiqguement possible, afin de choisir les syntheseéaliser en toute connaissance de cause
(pour une application précise). La pertinence dadctif me parait totale: la fin des méthodes
d'investigation qualifiées de "péche a la lignet ©est pas pour tout de suite, naturellement,
mais il faut s'y atteler dés maintenant. C'est uand) défi nécessitant une approche
pluridisciplinaire. Malheureusement, le projet ANRNC déposé en 2005 n’a pas été retenu.

7- Analyse des citations au Web of Knowledge

123 articles dans le Web au Knowledge (163 au taincluant chapitres de livres et articles non
répertoriés par Thomson-ISI)

2433 citations de ces 123 articles cités dans ~2@files, hors auto-citations

20 citations en moyenne par article

h-index = 24

g-index = 45

article le plus cité : 843 citations

Liste restreinte des articles les plus cité@dex de Hirsch h = 24)

Liste des publications citées 24 fois ou plti®riibre de citationen début de référencesn bleules
références absentes (erreur ou journal non-réféyeshe Web of Science mais présentes en utilisant
I'option "Cited Reference Search" :

843 (+37) - Ab-initio structure determination of LiSbW@®y X-Ray powder diffraction. A. Le Bail, H. Duroy
and J.L. FourqueiMat. Res. Bull23, 447-452 (1988).

93 - A new study of the structure of Lajli; ; using a modified Rietveld method for the refineingfimeutron
powder diffraction data. C. Lartigue, A. Le BaildaA. Percheron-Guegad, Less-Common Metal9,
65-76 (1987).
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68 - Crystal structure of the metastable form of aluommitrifluoride b-AlF; and the gallium and indium
homologs. A. Le Bail, C. Jacoboni, M. Leblanc, R Pape, H. Duroy and J.L. Fourqu&tSolid State
Chem 77, 96-101 (1988).

62 - Synthetic pathways to vanadyl phosphates. D. &elRorter, P. Amoros, R. Ibanez, E. Martinez, A.
Beltran-Porter, A. Le Bail, G. Férey, G. Villeney@wlid state lonics32/33 57-69 (1989).

59- Recent advances in the chemistry and propediesxovanadium phosphates. D. Beltan-Porter, A.
Beltran-Porter, P. Amoros, R. Ibanez, E. Martinkzle Bail, G. Férey, G. Villeneuvé&ur. J. Solid State
Inorg. Chem28, 131-161 (1991).

54 - Size-strain line broadening analysis of the aewund-robin sample. D. Balzar, N Audebrand, MR
Daymond, A Fitch, A Hewat, JI Langford, A Le Bdi,Louér, O Masson, CN McCowan, NC Popa, PW
Stephens, BH Tobyl. Appl. Cryst37 (2004) 911-924.

49 - Extracting structure factors from powder diffian data by iterating full pattern profile fitting\. Le
Bail, NIST Special Publicatiof46, 213 (1992).

49 - The room-temperature crystallisation of a one-disignal gallium fluorophosphate, Ga(HPsB-
HsN(CH,)sNH3- 2H,0, a precursor to three-dimensional microporou$ugalfluorophosphates, Walton,
RI, Millange, F, Le Bail, A, Loiseau, T, Serre, @Hare, D, Ferey, GChem. Comm 203-204 (2000).

43 - Modelling the Silica Glass Structure by the Rietivislethod. A. Le Bail,J. Non-Cryst. Solidsl83 39-42
(1995).

43 - Structure of vanadyl hydrogenphosphate dihydeesdO(HPQ,).2H,0O solved from X-ray and neutron
powder diffraction. A. Le Bail, G. Férey, P. Amorasd D. Beltran-Porteizur. J. Solid State Inorg.
Chem 26, 419-426 (1989).

41 - Crystal structure ob-VO(HPQy).2H,0 solved from X-ray powder diffraction. A. Le Balg. Férey, P.
Amoros, D. Beltran-Porter and G. Villeneuve Solid State Cher9, 169-176 (1989).

38 - Structure of Zeolitic KTiSi;Og*H,O Determined ab initio from Powder Diffraction DaM.S. Dadachov
and A. Le Bail Eur. J. Solid State Inorg. CheBd, 381-390 (1997).

34 - Fluoride glasses of 3d transition metals. C. JaopbA. Le Bail et R. De Papé&lass Technolog4,
164-167 (1983).

34 - Short-range order in the anion-excess fluoriteteela&Ca ¢d-No 35> 3> Solid solutions: EXAFS study of the
Ln®*" environment. J.P. Laval, A. Abaouz, B. Frit and_A.Bail,J. Solid State CherB85, 133-143 (1990).

32 - Synthesis and Crystal Structure of a Tubular Hygptwsphite: Zm(HPGs)g(OH)s, M.D. Marcos, P.
Amoros and A. Le Bail). Solid State Chert07, 250-257 (1993).

32 - Smoothing and validity of crystallite-size distrttmns from X-ray line-profile analysis. A. Le Bait D.
Louér,J. Appl. Cryst11, 50-55 (1978).

30 - Copper containing minerals: |. &0,(OH),.2H,0O: the synthetic homologue of volborthite; crystal
structure determination from X-ray and neutron gataictural correlations. M.A. Lafontaine, A. LaiB
and G. Férey]. Solid State Chers5, 220-227 (1990).

27 - b-BasAlFg, a Complex Structure Determined from Conventiofiay Powder Diffraction, A. Le Bail].
Solid State Cheml03 287-291 (1993).

27 - Crystal structure of A(VQ(HPQ,) , (A=NH* K* Rb") solved from X-ray powder diffraction. P. Amoros,
D. Beltran-Porter, A. Le Bail, G. Férey and G. ¥ileuveEur. J. Solid State Inorg. Chera5, 599-607
(1988).

27 - t-AlF3: Crystal structure determination from X-ray powdkffraction data. A new MXcorner-sharing
octahedra 3D network. A. Le Bail, J.L. Fourquet andBentrup,J. Solid State Cheni00 151-159
(1992).

26 - Structure determination df and g-BaAlFs by X-ray and neutron powder diffraction. A modet the
a®b«g transitions. A. Le Bail, G. Ferey, A.-M. Merciek, De Kozak and M. Samouél, Solid State
Chem 89, 282-291 (1990).

24 - Structure Determination by Powder Diffractomdirgtabase. A. Le Bail.

24 - A Qualitative Account for Anisotropic Broadening Whole Powder Diffraction Pattern Fitting by
Second-Rank Tensors. A. Le Bail and A. Jouanneaukppl. Cryst, 30, 265-271 (1997).

24 - Crystal structure and protonic conductivity gfgchlore phases A(OH;..F]es.H-O and Ab(OH)1.«F]s
(x=0.5). J.L. Fourquet, M. Riviere, A. Le Bail, Mlygrens and J. Gringur. J. Solid State Inorg. Chem
25, 535-540 (1988).
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Pas encore de déclin décelable sur ce graphiqu@d(2@09) du nombre de citations par an :

Analyse des 1916 articles citant les miens (augttions exclues) :

Par journaux:
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Cité principalement par qui ? Cité principaleingsins quel pays ?

Quelles institutions ?
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Comparaison de "performance" au sein du LdOF

(étude en 2008 sur le Web of Knowledge menée pdirdatrice pour les 18 membres du LAOF)

Nombre de publications en fonction de
I'age :

(position marquée par le point encerclé).

Nombre de citations par article,
en fonction de l'age :

Index de Hirsch en fonction de I'age :
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LISTE COMPLETE
des
PRODUCTIONS SCIENTIFIQUES
1976-2009
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Publications traditionnelles

Communications, posters

Conférences invitées

Logiciels / Algorithmes

Bases de données

PLAN

34

35

42

44

47

48



Liste complete par ordre de parution

Sur les 163 articles répertoriés ci-dessous, 188cadalogués par le Web of Science (figure ci-agsd|
manque 5 chapitres de livres, 35 articles publ@sdlies comptes rendus de collogues, newsletters de
cristallographie, etc.

Entre parenthéses, aprés le numéro d'ordre, egtéddorsqu’il est supérieur ou égal a 5,nlembre de
citations dans la période 1975- aolt 2009 ainsi qu'il peéxg ébtenu dans I8cience Citation Index(ISI) par
consultation dWeb of Knowledge

CL=Chapitre de livre
IUCr-N = International Union for Crystallography Newste#t

- 163 "Parallel evolution of four guanazolium fluoroalurates within the composition diagram and with the
temperature,” A. Cadiau, A. Le Bail, A. Hémon-RidawM. Leblanc, M. Body and V. Maisonneuve,
Polyhedron, submitted.

- 162"A novel layered hybrid fluoroaluminate in the camsfiion space diagram of the Al(Of)lguaCl-HFq-
EtOH system," K. Adil, A. Le Bail, M. Leblanc and Wlaisonneuve, Inorg. Chem., submitted.

- 161"Thermodiffractometry and crystal structures of Hexagonal-tungsten-bronze-relateghlgF,.nH,O (n
=2, 1)," A. Le Bail, Powder Diffraction, 2010, press.

- 160"Crystal structure of NaAlf a new aristotype," A. Le Bail, Powder Diffractid2009, in press.

- 159 "Structure determination of LaW.,0s7," M.-H. Chambrier, A. Le Bail, S. Kodjikian, E. &ud and F.
GoutenoireJnorg Chem48 (2009) 6566-6572.

- 158" Ab initio structure determination of nano-sizgdKAIF , with edge-sharing AlfFoctahedra." A. Le Bail,
Powder Diffraction24 (2009) 185-190.

- 157"Srs(V"Y OFs)sF (H,0); refined from a non-merohedrally twinned crystals.'Le Bail, A.-M. Mercier and
I. Dix, Acta Cryst E65 (2009) i46-i47.

- 156 "Third structure determination by powder diffractargeound-robin (SDPDRR-3)." A. Le Bail, L.M.D.
Cranswick, K. Adil, A. Altomare, M. Avdeev, R. CegtnC. Cuocci, C. Giacovazzo, |. Halasz, S.H. Lapidu
J.N. Louwen, A. Moliterni, L. Palatinus, R. Riz#.C. Schilder, P.W. Stephens, K.H. Stone, J. van
MechelenPowder Diffraction24 (2009) 254-262.

- 155"[Cu,(HF,)(H0)g](FeFs).2H,O" A. Le Bail and A.-M. MercierActa CrystE65 (2009) i23-i24.

- 154 "Crystallography Open Database — an open accessctioll of crystal structures." S. Graulis, D.
Chateigner, R.T. Downs, A.F.T. Yokochi, M. Quirgs,Lutterotti, E. Manakova, J. Butkus, P. Moeck and
A. Le Bail, J. Appl. Cryst42 (2009) 726-729.

- 153 "Racemic calcium tartrate tetrahydrate (form-llyam urinary stones." A. Le Bail, D. Bazin, M. Daurjo
A. Brochot, V. Robbez-Masson and V. Maisonneu\aa CrystB65 (2009) 350-354.
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- 152 "The third Structure Determination by Powder Lifftometry Round Robin (SDPDRR-3)." L.M.D
Cranswick, A. Le Bail,Acta CrystA64 (2008) C209-210.

- 151"The predicted powder diffraction database (P2D%)Le Bail, Acta CrystA64 (2008) C626.

- 150“Frontiers between crystal structure prediction determination by powder diffractometry” A. Le Ball
Powder Diffraction Suppl.23 (2008) 5-12.

- 149 CL “Structure Solution.” A. Le Bail, Chapter 7 in “Rdiples and Applications of Powder Diffraction,
Ed. A. Clearfield, J.H. Reibenspies & N. Bhuvaneaafigy-Blackwell, Oxford (2008) 261-309.

-148CL "The profile of a Bragg reflection for extractingtensities." A. Le Bail, Chapter 5 in: Powder
Diffraction: Theory and Practice, Ed. R.E. Dinr@b®& S.J.L. Billinge, Royal Society of Chemistry,
Cambridge (2008) 134-165.

- 147 1UCr-N “Search-matching inorganics through the PPDF-1 {Etexti Powder Diffraction File)” A. Le
Bail, IUCr CPD Newsletter35 (2007) 27-28.

- 146 “Inorganic structure prediction: too much and nabegh”, A. Le Bail, Solid State Phenomenk30
(2007) 1-6.

- 145« Predicted corner-sharing titanium silicates » @ Bail, Z. Kristallogr., Suppl.26 (2007) 203-208.

- 144 “New 1D hybrid fluoroaluminate templated by angimal tetramine”, K. Adil, A. Le Bail, G. Dujardin
and V. Maisonneuved?olyhedron26 (2007) 2493-2497.

- 143 "Hypothetical AlR; crystal structures" A. Le Bail, F. Calvayrak,Solid State Cheml79 (2006) 3159-
3166.

-142 (7) "Whole powder pattern decomposition methods angliegiions - A retrospection”. A. Le Bail,
Powder Diffraction20 (2005) 316-326.

- 141 (4) "Inorganic structure prediction with GRINSP." Ae [Bail, J. Appl. Cryst38 (2005) 389-395 - et
Acta CrystA61 (2005) c97.

- 140 "COD (Crystallography Open Database) and PCOPBdieted)." A. Le Bail, D. Chateigner, X. Chen, M.
Ciriotti, L. M. D. Cranswick, R. T. Downs, L. Luttetti and A. F. T. YokochiActa Cryst.(2005). /61,
c481

- 139 ©) "Renewed interest in powder diffraction data indegx! J. Bergmann, A. Le Bail, R. Shirley and V.
Zlokazov,Z. Kristallogr. 219(2004) 783-790.

- 138 @1) "Monte Carlo indexing with McMaille." A. Le BaiRowder Diffraction 19 (2004) 249-254.

- 137 64) "Size-strain line-broadening analysis of the cedand-robin sample." D. Balzar, N. Audebrand,
M.R. Daymond, A. Fitch, A. Hewat, J.I. Langford, Re Bail, D. Louér, O. Masson, N.C. Popa, P.W.
Stephens, B. Tobyl. Appl. Cryst37 (2004) 911-924.

- 136 IUCr-N "Geometrically restrained inorganic structure pcédn : GRINSP,” A. Le Bail,IUCr
Computing Commission Newslette(2004) 37-45.

- 135IUCr-N "Unindexed powder pattern of the week (UPPW)," &. Rail, IUCr Commission on Powder
Diffraction NewsletteB1 (2004) 63-64.

- 134 IUCr-N "PPP - Powder Pattern Prediction,” A. Le BallCr Commission on Powder Diffraction
Newslettei31 (2004) 51-53.

- 133 @) "Characterization and structure determinationrofrenium bismuth oxalate Bi(NJ{C,0,)..xH0,"
G. Vanhoyland, A. Le Bail, J. Mullens, L.C. Van &g, Inorg. Chem43 (2004) 785-789.

- 132 IUCr-N "How easy/hard is to convert raw data into a Wetalksse," A. Le BailJUCr Computing
Commission Newslett@r(2003) 39-41.

- 131"Reverse Monte Carlo and Rietveld modelling of B&dM®V)F glass structures from neutron data," A.
Le Bail, Chemistry Preprint Server http://prepchemweb.com/inorgchem/0310001 (2003).

- 130"Results and conclusions of the internet basedcE#datch Round Robin 2002", J-M. Le Meins, L.M.D.
Cranswick, A. Le BailPowder Diffraction 18 (2003) 106-113.

- 1291UCr-N "SDPD Round Robin 2002 Results," A. Le Bail & Lra@swick,lUCr Commission on Powder
Diffraction Newslette29 (2003) 31-34.

- 128"A crystal structure for the souzalite/gormanieziss from synchrotron powder diffraction data,"l4&
Bail, P.W. Stephens & F. HubeEuropean Journal of Mineralogy5 (2003) 719-723.

- 127"Distorted chiolite crystal structures @fNasMsF4 (M=Cr, Fe, Ga) studied by X-ray powder diffractjon
A. Le Bail & A.-M. Mercier,Powder Diffraction 18 (2003) 128-134.

- 126 IUCr-N "Order through random numbers : Indexing and sglvimystal structures from powder
diffraction data using Monte Carlo methods." A.Bail, [IUCr Computing Commission Newslettie2003)
84-87.

36



- 125" Methods for integrated intensities extractiorpimwder diffractometry - Out of prehistory." A. Lealg
Z. Kristallogr. 217 (2002) 338-340.

- 124"Rietveld microstructural study of BaG@om natural carbonation of Ba(Of§H,0," A. Le Bail & Y.
Laligant,Chemistry Preprint Servehttp://preprint.chemweb.com/inorgchem/02020010&20

- 123"A crystal structure for the souzalite/gormaniggiss from synchrotron powder diffraction data." L&
Bail, P. W. Stephens and F. Hubéktta Cryst.(2002). A8 (Supplement), c370.

- 122 "Beyond classical Rietveld analysis using Le Biflng." L. M. D. Cranswick and A. Le BailActa
Cryst.(2002). A8 (Supplement), c242.

- 121 "Size-strain round robin: first results and thenparative analysis of the measurements." D. Baldar,
Audebrand, M. R. Daymond, A. Fitch, A. Hewat, JLangford, A. Le Bail, D. Louér, O. Masson, N. C.
Popa, P. W. Stephens and B. Tohgta Cryst(2002). A8 (Supplement), c24.

- 120 (L2) “Ab initio structure determination of lanthanum cyclo-tetngatatea-La,W,0Oy from X-ray and
neutron powder diffraction.” Y. Laligant, A. Le Band F. Goutenoire]. Solid State Cheni59 (2001)
223-227.

- 119 IUCr-N “Revisiting the 1998 SDPD Round Robin.” A. Le Bahd L.M.D. Cranswick,lUCr
Commission on Powder Diffraction Newslet®&r (2001) 7-9.

- 118 @2) “ESPOIR : A Program for Solving Structures by Motarlo from Powder Diffraction Data.” A. Le
Bail, Mat. Sci. Forum378-381(2001) 65-70.

- 117 “Structure Determination by Powder Diffractometrinternet Course.” A. Le Bail, Y. Laligant and A.
Jouanneauxylat. Sci. Forum378-381(2001) 47-52.

- 116CL "Trends in structure determination by powder diffametry." A. Le Bail, in Advances in Structure
Analysis Edited by R. Kuzel and J. Hasek, published byGhech and Slovak Crystallographic Association
(2001) 166-189.

- 115“Combining the Reverse Monte Carlo and the Rietvelalss Structure Modelling Methods.” A. Le Bail,
The Chemistry Preprint Server, CPS: waltonttp:fpre.chemweb.com/inorgchem/0008001 (2000)

- 114 @9 “The room-temperature crystallisation of a one-disienal gallium fluorophosphate,
Ga(HPQ),F.HsN(CH,)sNHs- 2H,O, a  precursor to three-dimensional microporous liuyal
fluorophosphates.” R.I. Walton, F. Millange, D. Git¢, A. Le Bail, T. Loiseau, C. Serre, G. Féreyefdh
Comm. 3, 203-204 (2000).

- 113"Reverse Monte Carlo and Rietveld Modelling of th@PbMF, (M = Fe, V) Fluoride Glass Structures."
A. Le Bail, J. Non -Cryst. Solid&71, 249-259 (2000).

- 112"New developments in microstructure analysis vietwld refinements." A. Le Baildvances in X-ray
Analysis Vol. 42., 191-203 (2000).

- 111 "Investigation of mixed divalent cation phosphat®mthesis and X-ray powder structure determimatio
of CdBg(P,O;)(HPQ,). L. Ben Taher, L. Smiri, Y. Laligant and A. Le iB&Solid State Scienc@s 285-292
(2000).

- 110IUCr-N “The powder diffraction handicap.” A. Le BailJCr Newsletter7, N°4, p. 4 (1999).

- 1091UCr-N “Solving structures by reverse Monte Carlo fromaschn.” A. Le Bail, IUCr Commission on
Powder Diffraction Newslette21, 13-14 (1999).

- 108 CL “Accounting for size and microstrain in whole-powdmttern fitting.” A. Le Bail, in : Defect and
Microstructure Analysis by Diffraction, R. Snyded, Fiala & H. Bunge Editors, Oxford Science
Publications, Chapter 22, 535-555 (1999).
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Logiciels / Algorithmes

Encore disponibles en acces ouvert (GPL = GNU PublLicence)

GRINSP (2005)

Prédiction de structures cristallines a réseauxoihiectés
(simple pour N = 3, 4, 5, 6, et mixte N/N’)

- 135(14) "Inorganic structure prediction with GRINSP." Ae [Bail, J. Appl. Cryst38 (2005) 389-
395.

McMaille (2004)
Indexation de diagramme de poudre par méthode Moatk®
- 133 @4) "Monte Carlo indexing with McMaille." A. Le BaiRowder Diffraction 19 (2004) 249-254.

ESPOIR (2001)

Solution de structure sur poudre ou monocristal das I'espace direct

- 116 @4) “ESPOIR : A Program for Solving Structures by Morarlo from Powder Diffraction
Data.” A. Le Bail,Mat. Sci. Forum378-381(2001) 65-70.

STRUVIR (1995)

Reprise de STRUPLO avec production de fichiers emhgage VRML
pour affichage sur le Web.

Logiciels plus anciens :
SIZEDIST, ARIT, ARITVE, HKLGEN, OVERLAP, TMACLE, N@HAOS, GLASSVIR

Incorporé dans GSAS, FULLPROF, WinMPROF, RIETAN, EXPO, EXTRA,
EXTRACT, etc:

« Méthode Le Bail » (1988)
extraction des intensités d’'un diagramme de poudre
par itération de la formule de décomposition de\Rid

- 29 843 "Ab-initio structure determination of LiSbWiy X-Ray powder diffraction” A. Le Bail, H.
Duroy et J.L. FourqueMat. Res. Bull23, 447-452 (1988).
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Bases de données

COD : Crystallography Open Database

http://www.crystallography.net/

~80.000 fichiers CIF de structure cristallines aweateur de recherche par mot-clé, paramétres de
maille, volume, formulation chimique.

PCOD : Predicted Crystallography Open Database

http://www.crystallography.net/pcod/

>110.000 fichiers CIF de structures prédites palotgciel GRINSP, avec moteur de recherche par
mot-clé, parametres de maille, volume, formulatbmique.

> 600.000 fichiers CIF de structures de zéolithéslipes par ZEFSA 1l (M.W. Deem)

P2D2 : Predicted Powder Diffraction Database

http://www.crystallography.net/pcod/p2d2/

>110.000 diagrammes de poudre de composés pratitte dogiciel GRINSP, pour identification,
incorporeés dans les logiciels EVA (Bruker) et Highi® (Panalytical).

> 600.000 diagrammes de poudre de structures dieezgarédites par ZEFSA Il (M.W. Deem)
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