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SCIENTIFIC CONTEXT :

Le devenir  des micropolluants  organiques dans l’environnement est un problème majeur  dans notre société
actuelle.  Les  minéraux  argileux  naturellement  abondants  dans  les  sols  jouent  un  rôle  important  dans  la
dégradation et la rétention de ces micropolluants. Le mécanisme d’absorption d’organiques sur les argiles fait
l’objet de nombreuses études théoriques reposant soit sur des calculs de dynamique moléculaire (MD) en champ
de force classique, ou en ab-initio (e.g : Density functional theory DFT). Hors, ces méthodes ce heurtent à des
limitations entre précision et taille du model/temps de simulation.

 

Une approche alternative émergeant depuis plusieurs années est d’utiliser du machine learning entraîné sur des
calculs DFT pour prédire la surface d’énergie potentiel de systèmes ciblés, ce qui permets d’allier la précision de
calcul de la DFT avec la rapidité de calcul des champs de forces classique [1].

De tels potentiels machine learning (MLP) sont en cours de développement pour différentes argiles : pyrophillite,
montmorillonite, saponite.

MISSIONS :

Le  stage  consistera  à  faciliter  le  développement de  MLP  pour  des  minéraux  argileux. Cela  consiste  en  la
construction de bases de données amenant une réflexion sur la sélection des données, ou une réflexion sur le
training particulièrement les descripteurs utilisés.

La·le stagiaire seras amené·e à utiliser plusieurs logiciels de calcul théorique ainsi que des logiciels de
développement de réseau neuronal.

L’environnement de travail est sous station de travail Linux et la·le stagiaire seras amené·e à développer des
outils bash ou python.

Encadrement  et  formation  assurés  au  travail  bibliographique,  langages  linux/bash/python,  rédaction  d'un
rapport et présentation orale des travaux.

OUTLOOKS :

Profil du candidat : intéressé·e par les simulations numériques, le machine learning
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