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	La Faculté des Sciences Semlalia  de Marrakech (FSSM) 

	  


	L’Association Marocaine de Cristallographie (AMC)


                  Organisent 
Atelier international sur l’analyse de la densité électronique obtenue à partir de la diffraction haute résolution des rayons X 

International workshop on the refinement and analysis of the electron density obtained from high resolution X-ray diffraction 

du 28 au 30 octobre 2009

Marrakech, Maroc.
En collaboration avec :
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	L’Association Européenne de Cristallographie (ECA)



	


	L’Union Internationale de Cristallographie (IUCr)



Sponsors
	


	Bruker Axs

	
	Groupe d'Assurance des Enseignants Supérieurs MCMA (GASUP)


Objectif et description de l’atelier :

       Cet atelier vise à faire connaître le domaine d’étude de la densité électronique obtenue à partir de la diffraction haute résolution des rayons X à la communauté scientifique maghrébine et africaine, en particulier aux cristallographes et aux chimistes théoriciens. 

Ce domaine de pointe permet la caractérisation expérimentale précise de la liaison chimique en général et sa calibration avec des calculs théoriques du type Hartree-Fock ou de la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT). Cette  technique est basée sur la diffraction haute résolution des rayons X sur monocristal. La densité électronique permet de remonter aux différentes propriétés électrostatiques. Il est ainsi possible de mieux comprendre et d’expliquer les interactions dans les matériaux solides cristallins. Le domaine d’étude de la densité électronique est pluridisciplinaire et s’adresse à une large communauté de physiciens, chimistes et biologistes impliqués dans les études structurales des matériaux.

Dans le cadre de cet atelier, les apports théoriques seront complétés par des séances pratiques permettant aux participants de se familiariser avec les outils modernes de détermination de la densité électronique.


Thèmes de l’atelier
( Mesures et traitement des données de diffraction haute résolution des rayons X :

· Généralités sur la diffraction des rayons X : interaction  rayonnement-matière, diffusion, diffraction, absorption, extinction.

· Acquisition des données de diffraction : appareillages, sources de rayons X, stratégies de mesures.

· Analyse détaillée du traitement des données 

( Modèle multipolaire, affinements des données 
· Le modèle multipolaire de la densité électronique.

· Méthodes et stratégies des affinements.

· Logiciels actuels.
( Analyse de la densité électronique

· Cartographies 2D et 3D de la densité électronique pour l’analyse des résultats.

· Analyses topologiques de la densité électronique et caractérisation de la liaison chimique et des interactions.
· Comparaison a des calculs du type Hartree-Fock ou DFT 

· Théorie des « atoms in molecule » introduite par R. Bader.

​​​( Potentiel électrostatique

· Potentiel électrostatique, introduction à la réactivité moléculaire
· Energie d’interaction électrostatique
Dates et lieu
Date-limite d’inscription :

le 15 juillet 2009

Date de la tenue de l’atelier :

Mercredi 28- Vendredi  30 octobre 2009

Lieu :

Club de l’Université Cadi Ayyad
Modalités d’inscription

Les candidats intéressés sont priés de remplir la fiche d’inscription se trouvant sur le site web de la manifestation à l’adresse www.ucam.ac.ma/fssm/adrx
et l’envoyer par courrier électronique au coordonnateur de l’atelier.

Une notification de réception sera automatiquement envoyée après réception des frais d’inscription.

Le nombre de participants est limité à 50.

Modalités de Payement

Le payement sera effectué par transfert bancaire au compte de l’atelier.

Comité d’organisation

N. BOUHMAIDA (FSSM, Marrakech, Maroc)

N.E. GHERMANI (UPS, Châtenay-Malabry, France)

M. BERRAHO (FSSM, Marrakech, Maroc)

F. BENSAMKA (FSSM, Marrakech, Maroc)

H. AHAMDANE (FSSM, Marrakech, Maroc)

M. EL AZHARI (FST, Marrakech, Maroc)

A. BOUKHRIS (FS, Agadir, Maroc)

Comité Scientifique 

C. LECOMTE (LCM3B, Nancy, France)
C. GATTI (ISTM CNR, Milan, Italie)

C. JELSH (LCM3B, Nancy, France)
Conférenciers Invités 
Claude Lecomte (France)

Carlo Gatti (Italy)

Noureddine Ghermani (France)

Béatrice Gillon (France)

Christian Jelsch (France)

Benoit Guillot (France)

Helmut Fuess (Allemagne)

Slimane Dahaoui (France)

Pierre Becker (France)

Coordonnateur de l’atelier

Pr. Nouzha BOUHMAIDA

Tél. : (212) 24434649 poste 485,
E-mail: nouzha@ucam.ac.ma ,

Adresse: Laboratoire Sciences des matériaux (LSM), département de physique, Faculté des Sciences Semlalia (FSSM), Avenue Prince Moulay Abdallah BP2390 Marrakech, Maroc.
Site Web : www.ucam.ac.ma/fssm/adrx
Le Comité d'organisation de «l’Atelier International sur l’Analyse de la Densité Electronique obtenue par Diffraction des Rayons X » observera la politique de base inscrite dans le statut du Conseil international de la Science et confirme le droit et la liberté des scientifiques à s'associer dans l'activité scientifique internationale sans discrimination raciale, ethnique, de religion, de citoyenneté, de langue ou de position politique.
