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Le devenir des micro-polluants organiques dans nos sols est fortement lié a leurs interactions avec
les minéraux des sols, particulierement les argiles car elles possédent une grande surface spécifique
et capacité d’échange ionique. Hors, ces interactions ne sont pas encore totalement comprises. En
plus d’études expérimentales, les interactions entre molécules organiques et minéraux argileux sont
étudiées par simulations atomistique. L’utilisation de ces techniques entraine un dilemme entre
méthode avec haute précision mais fort colt computationnel telle la théorie de la fonctionnel de la
densité (DFT) ou méthodes moins coliteuses mais a précision variable telle la dynamique moléculaire
classique. De nouvelles méthodes basées sur I'apprentissage automatique émergent approximant
des surfaces d’énergie potentiel en entrainant des réseaux de neurones sur des données provenant
de la DFT permettant des simulations haute échelle avec une précision approchant celle de la DFT.
Lors de ce travail de thése, un potentiel de réseau de neurones (NNP) pour des simulations de
pyrophyllites, une argile dioctaédrique ou les couches tiennent par interactions de van der Waals, a
été créé avec la méthode de Behler-Parinello utilisant un réseau de neurones a haute dimension. La
création de la base de données est cruciale pour la précision du NNP ; le processus itératif connu
sous le nom « adaptive learning » a été mis en place pour obtenir une base de données
représentative et diverse. Un NNP est purement mathématique, sa validation est donc cruciale. La
validation s’est faite en comparaison avec la DFT (sur laquelle le NNP a appris), ClayFF un champ de
forces classique développé pour les argiles, ainsi que des résultats expérimentaux, sur des propriétés
structurales, I'énergie d’exfoliation, des propriétés élastiques, et des propriétés vibrationnelles. La

« portabilité » de notre base de données, i.e. |la précision de NNPs entrainés sur cette base avec des



descripteurs et modeéles différents a été étudié, montrant I'importance d’avoir une base de donnée
représentative.
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