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Introduction générale

La découverte de la structure de I'atome au débutinigtieme siécle a marqué une
grande étape dans l'avancée des connaissancesorbDereux phénomenes physiques et
chimiques demeuraient sans interprétation telsl'qtfet Compton, I'effet Zeeman, etc. Ce
qui a conduit les physiciens et chimistes a abanelole modeéle classique de la mécanique
newtonienne et a introduire un nouveau modeéle gqtilae mécanique quantique, ce qui a

permis une interprétation nouvelle de la clasdificapériodiqugl].

La mécanique gquantique a été la théorie la plustapelaire réussi dans I'histoire de la
science. L'impact de la théorie a été ressenti dasgslomaines tels que la physique du solide,

et la science des matérial®y.

L’évolution de I'histoire de la chimie au XIXe slécnous montre a quel point une
classification devenait nécessaire. La classificatelle que Mendeleiev I'a publiée en 1869
puis en 1871 a stimulé la recherche en chimie etaebreuses questions fondamentales se
sont appuyées sur cette formidable base théorigeeepferme ce tableau. C’est actuellement
un point de repére universel pour la communauté&kiesisteq3].

Le tableau périodique reste, aprés plus d'un sideleplus important moyen de
comparaison entre les éléments chimiques. Il neasi@ d'étudier rationnellement la grande

variété des substances que nous trouvons dantule [¥g.

La matiére condensée est formée par l'agrégatiatondés, et les propriétés de
l'agrégat dépendent de la structure électroniqgeatiames qui le constituent. Elle est donc
d’'une grande importance, ce qui est essentiel [goalassification des propriétés physiques
des éléments solides comme il I'est pour ses ataowstitutifs[5].

La classification périodique des éléments exprime profonde vérité physique et
permet d'unifier un grand nombre de connaissanoesmi sur la matiére. Ce classement
facilite la compréhension des groupes d'élémentaamtrant la relation entre leurs propriétés
chimiques et leur structure atomique. De plus,olanaissance du tableau périodique permet
de prévoir les formules des composeés et les typdfadons unissant les composants d'une

molécule[4]. Les éléments dans le tableau périodique sont rapgé®rdre croissant du
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numeéro atomique Z, selon la configuration électjarides atomg$], en respectant la régle

de Klechkowski dans le remplissage des orbitalegpargie croissante.

Le tableau périodique est pour nous, de toute éuilele guide le plus sdr dans
I'étude de la chimie. Mais il comporte certaine®raalies ou contradictions, qui sont les
éléments qui ne respectent pas la régle de Klecsikiowt qui présentent des configurations
électroniques faisant exception a la norme, teés:qu

- L’hydrogéne qui ne s’ajuste harmonieusement aiageoupe, c’'est un non-meétal est
il est placé généralement dans la méme colonneeglithium qui est un métal tres
réactif. L’hydrogene est parfois placé en téte doupe 7, avec les halogenes. Dans
certains tableaux périodiques, il est méme plaoé ts deux groupes a la .

- L’'Hélium se trouve dans le bloc p alors qu'il dsttype s.

- Le lutécium et le lawrencium sont placés danblte f, alors que leur couche f est
déja saturée, ils contiennent 1 électron 5d ou ll8dconstituent bien le début des
éléments de transition.

Les tableaux périodiques habituels de Mendeleisvetiaments chimiques sont déja a
97% en accord avec la mécanique quantique. Trémaits seulement qui ne le sont pas, et
sont en désaccord avec le principe d'exclusion aldi.PAfin d'assurer la cohérence, il est
proposé de placer I'nélium a coté de I'hydrogemesda bloc s. Le lutécium et le lawrencium
dans le blod des métaux de transition, pour que le tableawgigpie soit conforme a 100%
avec la mécanique quantigi8.

Dans cette these on a étudié les contradictiorssaates dans le tableau périodique, et
on les a confronté moyennant I'approche data mietrges techniques, telles que I'analyse en
composantes principales (ACP) et la régression \Pdu8 sont employées pour la premiére

fois pour I'étude de ce probleme, et ce qui faitiinalité de ce travalil.

Cette thése est organisée comme suit:
- Le premier chapitre est consacré a la présentamérale du réductionnisme en chimie

quantique, ses différentes formes, ses aspectjdes de réduction, la comparaison entre la
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physique et la chimie, la réduction de la chimia anécanique quantique, et le lien existant

entre le tableau périodique et le réductionnismehémie quantique.

- Le deuxieme chapitre est consacre a I'étude iedaa périodique, son historique, la loi de

la périodicité des propriétés, son évolution, staemalies.

- Le troisieme chapitre est consacré a la défimitla datamining et ses différentes techniques,
'analyse en composantes principales (ACP) et @ression PLS (la régression par les

moindres carrés partiels), le principe de ces nu&hpoet leurs objectifs.

- Le quatrieme chapitre présente les résultatliéspplication de I'approche datamining, et
ses techniques telles que : 'analyse en compasanitecipales (ACP) et la régression (PLS),
qui ont été appliquées sur les différentes basedodaeées contenant les différentes familles

du tableau périodique qui présentent des contiaditvec la mécanique quantique.

A la fin de cette thése, une conclusion générateufarécapitulatif de I'essentiel des
principaux résultats obtenus tout en dégageanipdespectives pour la poursuite de cette

investigation.
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Chapitre 1. Le réductionnisme en wtié quantique

I.1. Introduction

Bien qu'il soit évident que les tentatives pour ligger la chimie en termes de
la théorie quantique ne peuvent apparaitre suigegaloppement de la mécanique quantique
au XXe siécle, ce type de réductionnisme ne dataljgajourd'hui.

En général, le réductionnisme est l'idée qu'unersd, telle que la chimie, peut étre réduite
plus a une science "fondamentale”, dans ce dafldysique.

Comme nous le verrons dans ce qui suit, la cormeptiéme du réductionnisme supposant
une hiérarchie dans les sciences entre les scigrloesfondamentales, généralement la
physique et les mathématiques, et ceux qui sonsidérées comme des dérivés ou des
épiphénomenes, a commencer par la chimie, et pggsaata biologie aux sciences humaines

comme la sociologie ou la psychologflg.

|. 2. Définition du réductionnisme

Le réductionnisme consiste a rendre compte dealadgr variété des phénomenes naturels
par un petit nombre d'entités « élémentaires >edbid « fondamentales ». Son but, selon le
physicien francais Jean Perrin, es« @xpliquer le visible compliqué par de linvisible
simplex» faisant de la simplicité une marque de végieée
Réduire, dans un sens général, c’est rapetisseur, lgs sciences, on comprend le plus
souvent que réduire, c’est rendre compte d'unatéédbns les termes des propriétés des

éléments qui la constituefd].

I. 3. Les différentes formes de réductionnisme

Le réductionnisme est un des themes les plus irpsrtde I'épistémologie. Il existe
plusieurs formes de réductionnisme :
- La premiere, dit®ntologique consiste simplement a admettre que les lois ddisgpline
s'appliquent a une autre. (Dans le cadre qui noigsesse ici, cela veut dire admettre que
toutes les lois de la physique, et elles seulest galables dans les systemes chimiques et
dans lI'ensemble de la chimie.)
- Le deuxiéme un niveau de réductiméthodologique qui consiste a admettre que l'on peut

tout déduire dans une discipline a partir d'uneeauiici cela voudrait dire que l'on peut
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analyser et comprendre le comportement d'un systbimaque a partir des seules lois de la
physique.)

- Il y a enfin un réductionnismépistémologique(qui consisterait a admettre que la chimie
n'‘est qu'une branche de la physique). Il n'estimsimple de mettre tout le monde d'accord
sur les réductions existantes entre deux champgplimaires. On peut cependant reconnaitre
gue la chimie est réductible a la physique du pdatvue ontologique et méthodologique,
mais pas du point de vue épistémologique. La chimaist certainement pas une branche de la
physique, mais la mécanique quantique, et elleesgadrmet de calculer avec une grande

précision les liaisons chimiqudd].

|. 4. Réductionnisme et complexité

L'essence des débats sur le réeductionnisme eskktign suivante: la connaissance d'un
objet complexe se réduit-elle a la seule connagesde ses composants? Cette conception de
la réduction du complexe au simple a déja été @éfpar Aristote (dans la métaphysique), qui
remarguait que la syllabe BA n'était pas identigug et A, mais avait un contenu informatif
qui allait au-dela de celui des deux lettres qucdenposent. Elle est autre chose. Il y a
eémergenced’'une propriété nouvelle. La définition de ce goat des objets ou des systemes
complexes demande a étre précisée. Pour GallatiWgremzeller, dans leur introduction au
dossier déja mentionné de Science (1999): «Unmgstdmplexe est celui dont les propriétés
ne sont pas completement expliquées par la commaieset la compréhension de ses
composants.» Cette définition identifie les obamplexes et les objets pour lesquels il est
nécessaire d'aller au-dela d'une analyse purerédaottionniste pour les comprendre. Selon
cette définition, une syllabe ou un mot sont d€ja objets complexes

Une autre définition empirique d'un systeme complest celle, d'un systeme dont les
composants sont nombreux et en interaction. D’auttéfinitions sont données dans un
dossier («Complex systems», Natu4d0 2001, p. 241-284.) consacré aux systemes
complexes, principalement physiques, paru dans rBlatobmme par exemple celle d’'un
systeme opérant a la limite du chaos. On trouveotiebreux exemples de complexité dans un
livre récent, totalement consacré a ce theme (B&mkirane, 2002). En fait, il semble que
I'on parle de choses assez différentes quand usigibg, un informaticien ou un biologiste
utilisent le terme de complexité. Ce qui est comraghsans doute ce que Chaitin, dans cet

ouvrage, appelle complexité algorithmique, quiesstentiellement la quantité d’'informations



Chapitre 1. Le réductionnisme en wtié quantique

(les composants mais aussi toutes les interactiongant exister entre eux) nécessaires pour
décrire le systeme

L’un des objectifs de la science est d’essayerudmanter les problemes posés par cette
complexité. En physique, dans le cas du problémecarps, la théorie du chaos permet de
surmonter la complexité

La complexité est, comme dit plus haut, une notrés ancienne; mais elle a connu
récemment un développement important dont témolgngeublication, en décembre 2003,
dans la revue Pour la science, d’'un numeéro sp@uidli est totalement consacré sous le titre
«La complexité: la science du XXsiécle». Ce concept a des applications dans taus le
domaines, y compris les sciences humajags

I. 5. Aspects du réductionnisme

La question du réductionnisme s’est posée a tausikeaux de la classification des
sciences: peut-on réduire les mathématiques ajique, la chimie a la physique, les sciences
de la vie a la physico-chimie, la psychologie esd@iologie a la biologie? Historiguement,
elle a acquis son vocabulaire propre («réduirexamener», tant en langue francaise
qu’allemande) au milieu du XBéiécle.

Quelles sont les raisons de la persistance, aufuuirdde la querelle du réductionnisme,
entamée il y a au moins un siecle et demi? Cetteetle assurément n’est pas vide de tout
contenu, car elle possede des motivations clairemdentifiées. Il est pourtant difficile d’en
déceler le fondement réel, et plus difficile encdien démontrer I'utilit§4].

|.6. Le réductionnisme, une démarche incontournable

La physiquecorpusculaire, et la mécanique quantique ont condudiversifier les
concepts et les criteresémes de la réalité, eu égard notamment a la «@parabilité »
absolue entre I'espace ettéanps, entre la matiére et I'énergie...

Il N'empéche, toute description de la réalité sexmaister fidéle a un principe hiérarchique
visant a définir des niveaux supérieurs a partinideaux plus fondamentaux. Ainsi, et pour
rester dans le domaine de la physique, « toutédbté matérielle est censée s’expliquer au
niveau fondamental par des quarks, des leptonst(@hs, muons et tauons) et quatre
interactions fondamentales qui rendent compte dex$ exercées entre les particules de la
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matiere ». Il en va de méme pour la chimie, poubilzlogie, quipeuvent étre donc «
réduites» selon cette méme logique a la physigeeréductionnisme gouverne aujourd’hui
toute démarche scientifique ; ce qui permet eneadigffectuer les ponts nécessaires entre les
diverses disciplines que croise par exemple la hsadidn moléculaire : physique, chimie,
biologie, médecine... ce qui lui vaut d'étre un mddeéduction emblématique.

La conception réductionniste vise donc toujourss gdlélémentaire, le niveau fondamental,
afin d'assurer toujours davantage une « maitriseédli », et par suite, une efficacité de

I'intervention humaine sur ce méme r¢gj.

[.7. L'idée de réductionnisme

Les réductionnistes, ont la vertu d’essayer d’atrssi clairs et explicites que possibles.
La premiére précision qu’ils apportent est qu'ilfaet pas parler de concepts ou de propriétés
(comme par exemple la température) sans les patarmérieur d’'une théorie. Ce que I'on
met en rapport, ce sont toujours des théories.édaation d’'une théorie T a une théorie S
établit une telle relation entre deux théaries
De facon informelle, on peut dire qu'une théoriee§t réductible a une théorie S si toute
observation que 'on peut expliquer par T peut ékpliquée aussi par S. (C’est une relation
asymeétrique ; toute observation explicable parestnpas nécessairement explicable par T.)
Il faut ajouter, pour qu’il y ait un sen& parler de réduction, que lI'on suppose que le
vocabulaire de T (la théorie que I'on réduit) ¢ent des termes que S ne contient pas, c'est-
a-dire que T parle d'objets dont S ne parle pasiet/I'aide de concepts que S ne connait pas.
C’est, de nouveau, une de ces trivialités dont desséquences ne sont pas triviales.
Evidemment, le vocabulaire de S peut contenir derds que celui de T ne contient pas, de
sorte que I'on peut dire plus simplement que c@mulemande est que le vocabulaire de T ne
soit pas inclus dans celui de S.

Les réductionnistes admettent I'existence de nixedpassociée a chaque niveau, une
liste de propriétés caractéristiques de ce nividaus pouvons alors, en suivant Brbat en
utilisant une terminologie modifiée, distinguerisrgortes de lois. (i) Les lois ‘intra-niveaux’
qui concernent les propriétés caractéristiques diueau. Elles sont valables a ce niveau et a
des niveaux supérieurs, mais pas a des niveauseinfgé (par exemple une loi qui relie la

température et I'entropie d’'un systéme). (ii) Les finter-niveaux’ qui relient des propriétés

! BROAD, C.D. The mind and its place in anture. Lond&outledge & Kegan Paul, (1925) pp. 77-78.
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définies a un niveau i donné a celles définies igaan i-1 (par exemple une loi qui relie
I'énergie cinétique a la température). (iii) Dessl‘trans-niveaux’ qui seraient valables non
pas pour un niveau spécifique, ni pour une paigzifigue de niveaux adjacents, mais pour
tout niveau et toute paire de niveaux adjacents.

Les premieres (‘intra’) n’offrent a mon avis paspteblemes de principe, mais bien les
derniéres (‘trans’). En voici un exemple. OppenheinPutnam proposent I'échelle suivante
comme « systéme de niveaux réductifs »: (1) pdesc élémentaires, (2) atomes, (3)
molécules, (4) cellules, (5) étres vivants multideires, (6) groupes sociaux. Laissant de c6té
tout ce que les niveaux supérieurs peuvent avgiroleiématique, constatons qu'ils obéissent
manifestement aux deux loigans-niveaux : (i) toute entité d’'un nivequelconque, excepté

le niveau le plus bas, peut étre décomposée eerdiéés du niveau sous-jacent, (ii) aucune
entité d’'un niveau quelconque ne possede des pauieappartiennent a un niveau supeérieur.
Ce sont sans doute des lois ‘trans’ pour systemaivEaux, qui d’ailleurs été construit
conformément a ces lois. Ce ci montre simplemestlguotion de lois trans-niveaux n’est
pas absurde méme si 'on n’en trouve pas d’intargss.

Les lois ‘inter-niveaux’ de quelle nature sont-gllequels sont leurs ingrédients?
Contentons nous ici de prendre comme exemple uheyud relie la mécanique a la
thermodynamique, et intéressons nous plus pagieautient et de fagon tout a fait sommaire a
cette loi des gaz parfaits, selon laquelle le pitodiel la pression, P, et du volume, V, d'une
quantité donnée de gaz est proportionnel a sa tatpe, T : PVo T. Comment peut-on
déduire cette loi de la mécanique a laquelle obatskes molécules qui composent le gaz ?
Quels sont les ingrédients de cette deductif. ?

|.8.Les types de réduction

Il semble raisonnable de distinguer, la réductibarizontale” d’'une théorie a une autre
plus englobante, dont la premiére devient un cascpher, et la réduction “verticale” d’une
théorie a une autre portant sur des objets cosidg&rmme plus fondamentaux parce que plus

élémentaires.

1.8.1.Réduction verticale

La réduction de la chimie a la mécanique quantigseun des exemples le plus
souvent cités. « Les lois physiques fondamentadegssaires pour la théorie mathématique

de la plus grande partie de la physique et detéditto de la chimie sont ainsi completement

9
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connues, et la difficulté est seulement que I'aygiion de ces lois conduit a des équations
beaucoup trop compliquées pour qu’on puisse lesid¥e » (Dirac, 1929).

1.8.2.Réduction horizontale

Pour prendre un exemple connu, la mécanique quemnéie-elle englobé la mécanique
classique en sorte de la rendre superflue, ou endas de la réduire au statut d’'un cas
particulier, d’'un cas limite? On sait que Bbhrétait pas de cet avis. Il attachait une
importance considérable au passage a la limite @ohstante de Planck tend vers zéro, qu'il
avait théorisé sous le nom de principe de corredgmace. Mais ce n’était pour lui que 'une
des faces de la relation entre la mécanique quenid la physique classique : l'autre face
étant que les concepts classiques restaient, eiedwester indispensables a la description
des expériences. « En fait, nous devons comprequieel’interprétation non ambigué de
n'importe quelle mesure doit étre articulée essdiathent en termes des théories physiques
classiques, et nous pouvons dire en ce sens giamdage de Newton et Maxwell restera
toujours le langage des physicieng}:

I. 9. Comparaison entre la physique et la chimie

En 1669, Bernard Le Bovier De Fontenelle, le premiele plus célébre secrétaire
perpétuel de I'académie royale des sciences 3 Baais propose la comparaison suivante:
Par ses opérations évidentes, la chimie résoutdgss en un certain nombre de principes
réels et bruts; les sels, les soufres, etc. taneispar ses spéculations délicates, la physique
agit conformément aux principes comme agit la chisuir les corps, les résolvant en d'autres
principes encore plus simples, petits corps faceraiédéplacés dans un nombre infini de
manieres: c'est la différence principale entgghigsique et la chimie, I'esprit de la chimie est
plus confusplus dense; ou les principes sont mélangés I'en Bautre, tandis que I'esprit de
la physique est plus clair, plus simple, moins emwo@, et, enfin, va droit aux origines des
choses, tandis que I'esprit de la chimie ne vapadin.

Ainsi, alors que la chimie est souvent percue comieant a fournir les principes
généraux regissant les transformations matérietdlest la physique qui est engagée dans la
recherche des constituants finaux de la natureest Idis fondamentales régissant leur

comportement.

2BOHR N, 1931, Maxwell and modern theoretical physio Nature (Suppl.) 128, 691-692. Et Niels Bohr)l€xed
Works, Amsterdam, North-Holland, vol. 6, 1985, Bp7-360.
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En effet, comme une série d'études récentes sthiaie du XVlle siécle a montré,
ces positions ont été considérées comme étantremiédt compatibles. Ainsi, Daniel
Sennert, par exemple, explique un certain nomlmgédations chimiques en termes d’ajout
ou de retrait d'atomes qui posseédent leurs prqpawiétés chimiques caractéristiques. Nous
devons donc conclure, que ni la discontinuité mdMogénéité des matiéres sous-entendues
par atomisme ne fournit les raisons suffisantesr pdistinguer une vue philosophique
caractéristique du physicien de celle du chimiste.

C’est trop superficiel d’essayer de distinguerHarte de la physique suivant la ligne
des éléments contre les atomes, entre une philesaih matiére caractérisée par des
principes inhérents ou une vision basée sur laamatiomogene mais discontin@abord, le
désaccord entre ces deux traditions a précédéaflitipp des disciplines modernes de la
physique et de la chimie. En second lieu, et deiégnarplus significative, les chimistes ont
toujours été confrontés a une multiplicité d'intétptions des phénomenes chimiques, et un
grand nombre d'entre eux n'ont pas hésité a ddlieloctrine corpusculaire avec celle des
éléments ou des principes.

Au milieu du dix-neuvieme siecle, la définition d'aomposé par la nature et la proportion de
ses constituants étaient défiées par un paradigmestigal qui a tenu compte de
l'arrangement des atomes en molécules. Sur celepadest I'arrangement physique des

éléments constitutifs qui explique les proprietecdmposégl].

. 10. Le monde guantigue

La révolution quantique, conduite vers le milieus dennées vingt par de jeunes
physiciens est peut-étre, parmi les nombreusedutmas dont est jalonnée I'histoire des
sciences, celle qui a le plus radicalement et pdément bouleversé I'image que les
physiciens se faisaient du monde. La difficultéilgiéurent a I'accepter fut parfois si grande
gue certains, et non des moindres puisque Einfitellun d’entre eux, ne parvinrent pas a la
surmonter. « Celui qui n’est pas choqué par larteéuantique », disait Bohr, « ne I'a pas
comprise ». Elle remettait profondément en quedsrnconcepts auxquels les avait habitués
la mécanique rationnelle et que la relativité niapas vraiment bousculés : un monde fait de
points matériels doués a tout moment d’'une masseedoosition et d’'une vitesse bien
définies. Elle introduisait a sa place la notioétdt d’'un systeme et en faisait I'élément de

base de son processus d’abstraction et de matisenati
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Aujourd’hui, si elle est toujours aussi choquanteingligeste — et par conséquent
difficile & enseigner aux jeunes étudiants — edieumanimement acceptée par les hommes de
science. Les anciens concepts de la mécaniquenmatle sont compris comme n’étant que
des approximations, en quelque sorte des illusiens mécanique quantique. Il a fallu, pour
parvenir a ce résultat, des années d’observatiatigxpériences qui ont donné de la théorie
tant d’éclatantes confirmations que le doute rpass permig8].

I. 10. 1. La réduction de la chimie a la mécaniguguantique

Les concepts et théories que les chimistes ontlalgwés, sans contradiction avec la
mécanique quantique mais en renoncant aux soluérastes et en usant d’approximations
justifiées par les données expérimentales, sofdgiimes ?

Méme avec les techniques actuelles, on ne peunhiohies solutions exactes de
I'équation de Schrodinger que dans des cas extrémeparticuliers : atomes a un électron,
molécules diatomiques homonucléaires a un élecenplus, la fonction d’onde, définie
dans un espace de configuration abstrait, n’a pasgification physique simple : elle oblige
le chimiste a renoncer a toute tentative de voijueeles atomes et les molécules sont en train
de « faire » — et qui serait possible seulemens dlaspace a trois dimensions. Il en résulte
une curieuse dichotomie en chimie quantique : pgsaches ad hoc, simples et qualitatives,
tres utilisées par les chimistes, coexistent aves approches rigoureuses ou ab initio,
dépourvues de concepts et d'images simples. largyére d’espoir, concluaient ces auteurs,
gue I'abime séparant ces deux types d’approchesggtre jamais franchi (« There appears
hardly any hope of ever bridging the chasm betwibeniwo »). Autrement dit, la réduction
de la chimie a la mécanique quantique est impassiolsqu’a nouvel ordre. Certes, la
meécanique quantique joue un réle fondamental emiehimais le concept de réduction est
incapable de décrire ce role. Non seulement lastisns exactes des équations quantiques
sont presque toujours inaccessibles, mais encareus les possédions nous ne saurions pas
quoi en faire. Les solutions approchées, élabozéaenant compte des données empiriques,
nous aident bien mieux a comprendre. Pourquoi tefgecalculer exactement telle grandeur
chimique, quand on peut la mesurer ?

Un autre physicien, Philip W. Anderson, a publiée umtéressante critique du
réductionnisme sous le titriglore is different(Anderson. 1972). Il est vrai qu’il se dit
“réductionniste” : mais cela ne signifie pour lierr de plus que la compatibilité au sens de

Leggtt : les lois de la physique sont universel®ws,ce sens qu’aucun phénomeéne connu ne
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leur échappe. Mais, ajoute Anderson, on ne peaiieane maniere passer du réductionnisme
au “constructionnisme” : « La capacité de tout med des lois fondamentales simples
n'implique pas la capacité de partir de ces loigrp@construire I'univers. En fait, plus la
physique des particules élémentaires nous dit deeshsur la nature des lois fondamentales,
moins celles-ci semblent pertinentes pour les probk bien réels du reste de la science, et
moins encore pour ceux de la société ». Aprés aamalysé divers exemples (molécules,
solides, noyaux), Anderson énonce qu’en géenénaléion entre un systeme et ses parties a
sens unique : la synthése est presque impossibldistque I'analyse peut étre non seulement
possible, mais féconde a tous égards. Et il congtut’arrogance du physicien des particules
est peut-étre derriere nous (“ le reste est daitaie”, a dit le découvreur du positroj).

En 1929, Paul Dirac, I'un des créateurs de la mgoanquantiqueavait déclaré que
les lois physiques fondamentales nécessaires adhébrie mathématique d'une grande partie
de physique et de la totalité de la chimie sontnteaiant complétement connues. La seule
difficulté, selon Dirac, c'était que l'applicaticexacte de ces lois a mené aux équations
beaucoup trop compliquées pour étre soluble. Ced'autres déclarations similaires ont
clairement démontré I'ambition des physiciens péduire tous les phénomeénes chimiques
aux mécanismes de la mécaniqgue quantique des atbfaegiment lui-méme est tout a fait
franc. En principe, la chimie est entierement ciswite par la description de la distribution
d'électron exprimée par I'équation de Schrodingeec le principe établi, le reste de la
chimie est une question de détaiQuoique des solutions exactes pour I'équation de
Schrddinger ne sont connues que pour les atomgdesincomme I'hydrogene et I'hélium
avec seulement un ou deux électrons, il est raguarde supposer qu’'avec lI'amélioration des
outils mathématiques, et en particulier, I'énormeltiplication de la puissance de calcul
apportée par I'ere numérique, approximations outisols de mieux en mieux pour tous les
autres éléments et composés suivra. Ainsi, la ehipaurrait, en principe au moinétre
déduite de la mécanique quantique. Les conceplsatifons, des protons, des orbitales, et les
niveaux d'énergie qui sont déployés pour explideemphénoménes chimiques réussissent a
le faire seulement grace a l'utilisation judicieuss hypotheses complémentaires. Selon la
théorie quantique, le carbone devrait étre bivalerais ceci n'arréte pas la majeure partie de
ses combinaisons étant tétravalent. L'hypotheskhderidation des orbitales explique cette
tétravalence, mais, tout en étant compatible awé¢ledorie quantique, elle demeure ad hoc. En
outre, alors que la systématisation des théorieplgmsique pourrait bien avoir réussi a
intégrer certains éléments de chimley'a pas mis un terme au développement des #&ori

chimiques indépendantes. C'est pourquoi Moniguwsy déscute a la fin d’'une " réduction par
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synthese " qui est une forme de réduction qui vésen role fondamental pour la discipline
"réduite " la relation entre la microstructure et pgopriétés macroscopiques qui forme l'axe
central de la physique de I'état solide, et quragmdément modifié I'approche de tous les
chimistes travaillant sur des matériaux solidgs

Ces dernieres années, la réduction de la chimté &adtée de différentes fagons. De
nombreuses études se sont concentrées sur laiokdunter-théorique entre les théories de la
chimie et les théories de la physique (Bunge, 198itnas, 1983). D'autres ont discuté de la
réduction de la chimie d'une maniére naturalistegd@@minant la question comment certaines
propriétés généralement moléculaires tels quengkesa de liaison peuvent étre déduites de la
mécanique quantiqgue dans un modéle ab initio ¢&1systeme périodique peut étre déduit de

la méme facon de la mécanique quantif@je

[. 10. 2. Le tableau périodigue et le réductionnism en chimie quantique

Le tableau périodigque des éléments a eu une irduprofonde sur le développement de
la chimie et de la physique moderne. Dans la chisae influence est bien connue et
indéniable. Les fonctions du systéme périodique menun principe unificateur continue a
guider la recherche des chimistes de jour en jamsdle nombreux domaines spécialisés.
L'influence de la classification périodique sur développement de la physique et en
particulier la mécanique quantique n’est pas sm lmennue mais €galement indéniable. La
mécanique quantique fait partie de la traditiorucéidnniste dans la science modejae

En 1939, Georges Champetier a suggéré que le tapéadique avait efficacement été
réinventé en raison de la théorie atomique. Sedgmpsopres paroles, "la théorie atomique est
maintenant devenue le fondement le plus solideadghimie théorique et expérimentale. La
classification périodique a pris une importanceuoeap plus grande a la suite de la
clarification de nos idées concernant la structab@mique”. Champetier a suggéré que la
réforme pourrait étre poussée plus loin en redsfamt I'élément en termes de nombre
combiné de protons et de neutrons dans le noyaunamd a chaqguidsotope " sa propre place
dans un nouveau tableau. En dépit de cette réatientproposée du tableau périodique
autour des découvertes en physique atomique, Chemp& jamais suggéré qu'il pourrait
étre possible de déduire la chimie de la physiqogant le futur rapport entre les deux
disciplines en termes de collaboration plutét gaeddmination. Ainsi, la chimie des solides
continue a devenir de plus en plus orientée vesgilence des matériaux, qui étudie - ou, de

plus en plus, concoit - des matériaux en termdsuts propriétés, développant les matériaux
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qui sont particulierement bien adaptés a des afits données. De ce point de vue, le
chimiste peut voir le tableau périodiqgue comme bioke a outils bien organisée, ou chaque
colonne est comme un tiroir, avec chaque élémemhissant un certain réseau de propriétés
Tandis qu'un groupe fournit une gamme des métanigues qui sont de bons conducteurs, ils
peuvent étre employés en méme temps que les oxijalesautre groupe pour faire une pile.
D'autres groupes fournissent des semi-conductetiigs halogéenes, par exemple, assurent
une gamme d’additifs pour faire les lampes fluozeses de diverses couleurs. Le tableau
périodique peut étre vu comme un entrepdt accessdit organisé, ou un catalogue a partir
duqguel on peut commander les éléments de basecpastruire de nouveaux matériaux qui
remplissent les fonctions désirées. C'est certanerfimpression donnée par le chimiste
Michel Pouchard: Le chimiste est principalementhiecte de la matiere aussi bien que son
macon ; sa balance est celle du nanometre, ses briquesornes cent élémentdans le

systéme périodique de Mendeleiev, et son cimen¢@st électrons de valenfH.

I. 11 Conclusion

On objectera aisément a ce qui précéde que méaeréduction n'existe pas pour le
moment elle peut jouer le réle d’'un idéal, d'un Buiatteindre. N'a-t-elle pas stimulé le
développement de la chimie et de la physique dwsig8le ? N’inspire-t-elle pas aujourd’hui
la biologie? Examinons cela. L’idée d’'une réductenticale qui, de I'antiquité aux lumiéres,
a été une thése philosophique (I'atomisme) s’ineaun 19 siécle dans I’hypothése atomique
des chimistes, puis dans la théorie cinétique des dans la mécanique statistique, et
finalement dans la “réalité moléculaire” (selonxpeession de Jean Perrin). La théorie des
quanta puis la mécanique quantique donnent a liatoendes physiciens et des chimistes une
justification plus profonde ; elles expliguent quemme le disait Bohr, il existe dans la
nature une tendance a produire des formes déteemitéa les faire réapparaitre, encore et
toujours, méme lorsqu’elles ont été perturbéeséuides. Mais, en triomphant, I'atomisme a
perdu sa simplicité originelle. Les atomes ne gbhm$ insécables et inaltérables. L’existence
des molécules n’est plus un postulat de base diitaie, mais un résultat de la théorie
guantique, valable sous certaines réserves. La&nitéste I'atomisme s’est scindée en deux
branches bien distinctes: d'un co6té la théoricaste; et les techniques récentes de
manipulation d’atomes ou de molécules presque asglé&e l'autre, I'idée de réduction
verticale qui n’est plus une these philosophiqueuoe hypothése scientifique, mais est

devenue une croyance.
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Imaginons que la chimie, la physique du solidethHarmodynamique, la mécanique
classique enfin, soient toutes remplacées par leanidgue quantique, devenue entierement
calculable aprés l'avenement d’ordinateurs d’unetymuveau. L’industrie informatique
réaliserait des chiffres d’affaires fabuleux. M#idéal d'intelligibilité qui a présidé a la
naissance de la science serait mort et enterré)aans dans les sciences physiques ; car la
mécanique quantique, qui calcule par ses propregemsoet fournit des résultats d’'une
exactitude numeérique étonnante, ne peut guére ssempales beéquilles de la physique
classique quand on lui demande de nous faire cordprece qui se passe. Par suite, les
sciences physiques, débarrassées désormais de itmettitude et de toute nouveauté
véritable, sombreraient dans un océan d’ennui. &nnse, méme si la réduction devenait
possible dans les sciences physiques, elle neidesad pas a remplir ce qui doit rester la
tache fondamentale de toute science : nous aidssngprendre les phénomengq. La
mécanique quantique a montré a quel point la stparantre la physigue et la chimie était
arbitraire[10].

Friedrich Paneth a clairement défini le statut #®pmlogique du concept chimique de
I'élément dans une conférence portant ce titré guionné en 1931. Ici, il a soulevé deux
guestions. La premiére rappelle le probleme didigsavec « les mixtes véritables », en quel
sens peut-on supposer gque les éléments persisteatles composés? " Sa réponse - basée
sur une étude historique des notions d’élémentiegtatomes - est claire: puisque la chimie
est concernée par les qualités secondaires detasobs, les chimistes devraient assumer la
persistance des qualités dans les composés. rdpmge d'appeler ce qui persiste " substance
de base " alors qu'il réservait le terme " substagimple " pour la matiere montrant des
manifestations phénoménologiques associées astgittance de base abstraite, renouvelant
de ce fait la distinction conceptuelle de Mendeldevdeuxieme question de Paneth était: «
s’il est vrai ou non que la chimie doit et va sesdudre dans la physique? " Ici, il a traité la
possibilité de reduire la chimie a la physique,déweloppement qui avait été déja prédit par
certains physiciens.

La théorie quantique offre clairement des avargagasidérables pour I'enseignement de la
chimie et, en particulier, pour la présentationtalbieau périodique, avec son explication du
comment et du pourquoi les propriétés chimiquesdilesrs éléments obéissent a un modele
global. Néanmoins, ceci ne signifie pas que lesnidtes peuvent s'en sortir seuls avec la
mécanique quantique. Le chimiste ne peut pas etisié ces développements et de se
contenter d'exécuter et de décrire les réactidnse Ipourra pas tirer parti de ses succes

précédents a moins qu'il assimile les disciplin@plysicien ou accepte de collaborer avec
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lui. Cette évolution de la chimie vers la physidorgie est est le trait le plus caractéristique
de ces vingt dernieres anngtp
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Chapitre Il. Le tableau périodique

I1.1. Introduction

Le tableau périodique se classe comme l'une dessidiés plus fécondes et
unificatrices dans toute la science modefthg L'élément chimique est proche d'une
abstraction mathématiquAinsi, il devient un instrument qui nous permetadastruire une
série qui est supposée se cacher derriéere. Cettmetipn permet au chimiste de décrire
I'ordre qui existe derriére la multiplicité appaeechaotique du monde phénomeénal. La plus
grande valeur du concept de Mendeleev d'un élépstrda puissance de construire la série
apparentée. Les éléments chimiques sont efficadeltié@sincarnés” les entités abstraites qui
sont attachées au vrai monde par le réseau desrtayigcrits par le systeme périodique. Ce
rapport abstrait-concret est représenté par ldaipngie I'élément dans le tableau périodique,

qui forme alternativement la base pour une muttii@id'interprétatiofi2].

[1.2. Historiqgue

Tout a commencé par la notion d’élément, puis Beeade la réactivité des éléments
chimiques a amené bon nombre de scientifiques @oper des systemes de classement baseés
sur l'analogie des réactivités. Le tout premiet&spe de classement, publié en 1829, celui de
Johann Dobereiner de I'Université de Iéna et Sd.di des triades. La premiere
classification périodique qu'il homma "la vis tellurique”, fut celle de Beguyer de
Chancourtois en 1862. Dés 185%®Villiam Odling s'intéressa au classement des éléments
connus en développantiagle des triades Il publia en 1864 une classification assez proche
de celle que Dmitri Mendeleiev publia cing ans pars.

En 1863,John Newlands publia dans "Chemical News" une classification 5e
éléments en 11 groupes basés sur la similitudeuwts propriétés chimiques, il observa aussi
gue dans un méme groupe deux éléments consécuditsume masse atomique différente
d'un multiple de huit, Newlands introduisit ulogé des octavedaissant entendre que tous les

huit éléments on retrouve des propriétés chimiguagaires.

11.2.1. Lothar Meyer ouDimitri Mendeleiev ?

L'allemand Meyer et le russe Mendeleiev ont étathiacun de leur coté, un
classement des éléments chimiques. Meyer proposalassification périodique dés 1864,

mais celle-ci ne fut publiée qu'en 1870, un ansapelle de Mendeleiev.

20



Chapitre Il. Le tableau périodique

Le classement se fit sur la base de la masse atenumissante (les numéros atomiques
n'étaient pas encore inventés) en conjonction dvesimilitude des propriétés chimiques.
L'originalité des tableaux de Mendeleiev et de Mdyede laisser des emplacements vides,
prévoyant ainsi la prochaine découverte de nouvémentg3].

C'est au chimiste russBjmitri Ivanovitch Mendeleiev (1834-1907), que revient le
mérite d'avoir structuré une classification cohérate I'ensemble des éléments. En rédigeant
un volume de chimie, il se rend compte qu'en plalggnéléments en ordre croissant de leur
masse atomique, il apparait une tendance en ceoguerne les propriétés, tendance qui se
répete a plusieurs reprises. En 1869, il présen& premiere version de son tableau
périodique. Celui-ci contient alors les 63 élémaatsnus a cette époque. Mendeleiev disposa
son tableau de maniére que la périodicité appaefiement. En classant les éléments
verticalement (ils sont disposés horizontalememisda classification actuelle). Les rangées
horizontales se succedent régulierement au fumetsure que certaines propriétés chimiques
et physiques se répétent. Dans les rangées vegjaah retrouve des éléments possédant a
peu prés les mémes propriétés chimiques et deembimces dans leurs propriétés
physiques. Pour respecter la loi périodique a légjiendeleiev croyait fermement, il dut
parfois modifier I'ordre déterminé par la progreasies masses atomiques et laisser certaines
cases vides. Jusque la, trés peu de scientifigeEeptaient les idées de Mendeleiev. Mais
lorsque ces éléments prédits par ce dernier fuléobuverts, présentant de surcroit des
propriétés tres proches de celles qu'il avait pEéyles scientifiques reconnurent l'utilité de
son tableau périodique. Bien que la classificalterMendeleiev marquat un net progrés sur
tous les autres essais de classification d'albrgste qu'elle contenait certaines anomalies

dues a des masses atomiques encore mal déterraibéesquées].

11.2.2. Le tableau périodique des éléments

Le tableau périodique des éléments répertorie llmeihts chimiques selon I'ordre
croissant de leur nombre atomique. Le tableau ¢g#pe est constitué de rangées
horizontales, nommeées periodes et de rangées alegjcnommeées colonnes (groupes
d’éléménts).

Il est important de noter que:
- les périodes sont en nombre de 7;
- les groupes d’éléménts sont en nombre de 18; dsmpriopriétés présentent certaines

tendance$s].
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Ti=50 Zr=90 ? =180.

V=51 Nb=94 Ta = 182.
Cr=52 Mo=296 W =186.
Mn=055 Rh=104,4 Pt=1974%
Fe=56 Ru=—104,4 Ir=198.
Ni=Co=59 Pl1=106,6 0Os=199.
H=—1 Cu=—63,4 Ag=108  Hg=200.

‘ Be=29,4 Mg=—24 Zn=265,2 Cd =112
B=11 Al=—274 =~ =68 Ur=116 Au=197?
C=12 Si=—28 ?7=70 Sn=118
N=14 P=3 As=T5 Sb=122 Bi=210¥
0=16 S=32 Se=—"79,4 Te—128?
) F=19 Cl=235,5 Br=280 J=121
*=? Na=23 K=39 Rb=2854 Cs=133 Tl = 204.
Ca=40 Sr—87,6 Ba=137 Pb=207.
=45 Ce=92 ‘
?Er=>56 La=294
?Yt=60 Di=95

?In=175,6 Th=118?

Figure. 1.1 : La premiére forme du systéme périodique de Mendede¢ant du 17 février

1869, intitulée « une tentative au systéme d’élémese basant sur leur masse.

Figure. II. 2 : Dimitri Ivanovitch MendeleeV1].
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Il en résulte que nous pouvons acquérir une cosaaie raisonnable d’'un élément si nous
savons a quel groupe il appartient et quels savaising6].

- les groupes d'éléménts contiennent des élémentmigunes qui présentent des
propriétés chimiques similaires;

- le I*"groupe d’éléménts regroupe legtaux alcalins;

- le Zgroupe d’éléménts regroupe I@gtaux alcalino-terreux;

- le 17groupe d’éléménts regroupe leslogenes

- le 1&groupe d’éléménts regroupe lgaz rares;

- les groupes d’élémeénts 3 a 12 compris regroupsmétaux de transition[5].

- Le long bloc situé au-dessous est constitué pamisux deransition interne. La
rangée supérieure de ce bloc fap@riode, est constituée piais lanthanideset La
rangée inférieure la®période, par les actinid¢s).

Les colonnes sont occupées de telle maniére quaicbal’entre elles renferme tous les
éléménts dont les atomes ont la méme configur&liectronique de valence. Comme ce sont
les électrons de valence qui sont reponsables agmigiés chimiques des éléments, une
colonne regroupe tous les membres d’'une méme faafiimique.

On distingue également des blocs, chaque blocsmmrel au remplissage d’'un type de sous-
couche :

- Le blocs correpond au remplissage de sous-couslieslonnes 1 et 2).

- Le blocp a celui des sous-couches p (colonnes 13 a 18)

- Le blocd a celui des sous-couchag¢colonnes 3 a 12)

- Le blocf & celui des sous-couchiedes deux lignes sous le tabledi).

I1.2.3. Qantification de I'énergie

Les nombres quantiques

En mécanique quantique, létat d'un électron d’'womat peut étre décrit a l'aide de
qutre nombres ditguantiqueet notésn, |, m et m..
- n est appelé nombre quantique principal. C’est unbrerantier positif.
- | est appelé nombre quantique secondaire ou azinfliet un nombre entier positif ou nul
inférieur ou égal an-1: Ol <n-1[7].
Les valeurs du nombre quantique azimutakont désignées respectivement par des lettres

empruntées a la spectroscoftig
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I 0/1]/2|3|4

niveau d’énergie

[da)

bd | f | g

Tableau 1.1 : Désignation des valeurs du nombre quantique azimMuy@.

I1.2.4. Niveaux énergétigues des orbitales atomiqgse

Pour les atomes polyélectroniques, les niveauxgétigues des orbitales atomiques
dépendent a la fois des valeursrdet del. Autrement dit, les orbitales caractérisées par la
méme valeur da mais par des valeurs difféerentesl deossedent des énergies différentes.

- les niveaux énergétiques des orbitales atomiquésjsgs par une des valeurs rgesont
appelés couches électroniques. Selon la valeur s couches électroniques sont désignées
par une des lettres majuscules suivantes : K, INMD, P, Q.

- les niveaux énergétiques des orbitales atomiquésjsés par les diverses valeurd,dsont

appelés sous-couches électroniques.

Couche sous-couches électroniques

électroniqu

Knh=1) | sous-couche $ € 0)

L(n=2) | sous-couche $ € 0) etl sous-couche g € 1)
M (n=3) | sous-couche $ € 0),| sous-couche g € 1),1 sous-couche d € 2)
N (n=4) | sous-couche $ € 0),l sous-couche g € 1), sous-couche d € 2), etl sous-

couche fl = 3)

Tableau 11.2 : Niveaux énergétiques des orbitales atomidbks

I1.2.5. La configuration électroniqgue d’'un atome

Pour établir la configuration électronique d’unraw polyélectronique dans son état
fondamental, trois régles doivent étre appliquéles:principe de Pauli, la régle de

Klechkowski et la régle de Hund.
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11.2.5.1. Principe d’exlusion de Pauli

Dans un édifice monoatomique, deux électrons nevgrgupas avoir leurs quatre
nombres quantiques,(l, m, m) identiques.

Ainsi, deux electrons qui occupent une sous-codshgont décrits par le quadruplet (1, 0, O,
+ 1/2) pour I'un et (1, 0, 0, — 1/2) pour l'autre.

lIs ont la méme énergie, mais leurs nombres magnedi sont de spin opposeés; on dit que
leurs spins sordnti-parallélesou appariés

Une orbitale atomique ne peut donc pas décrire plude deux électrons.

Ainsi, une sous-couch&peut contenir au plus deux électrons, une soushequau
plus six électrons, une sous-couadtheau plus dix électrons, une sous-coudhau plus
quatorze électrons.

- Une sous-couche qui contient le maximum d’élexgrqui lui est permis de contenir est dite
saturée[7]. On peut résumer le principe d'exclusion de Paulhroe ceci: Dans chaque

couche, I'on peut mettre au maxim@ne électrons. (ou n est le numéro de la cou¢Ble)

11.2.5.2. La régle de Klechkowski

A l'état fondamental, I'énergie de l'atome est miale : cela correspond a une
occupation des niveaux d’énergie électronique lies pas. La regle de Klechkowski (Appelé
principe de stabilité) est une regle empirique mrrimet de retrouver I'ordre de remplissage
des sous-couches afin d'obtenir la configuratioectebnique d’'un atome dans son état
fondamental. Dans I'ordre :
1s<25s<2p<3s<3p<4s<3d<4p<bs<4p<bs<4f<bd<bp<7s<5bf<bd<7p
<8s<..[9].

Dans un atome polyélectronique, l'ordre de rempliss des sous-couches
(caractérisées par les nombres quantiquetd) est celui pour lequel la somme£ 1) croit.
Quand deux sous-couches ont la méme valeur paonteme ( + |), la sous-couche qui est

occupée la premiére est celle dont le nombre quaaprincipah est le plus petit7].

Remarque
La régle de Klechkowski est parfois appelée priacge construction (ou principe de

I'Aufbau) [7].
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?'s/

s

/5 s/o

‘///fh/ﬁf
/3d////// .

3p —~—— 35 M

~ - 7
/2"‘“"""1‘

1s K

5d
4d

/4F

Energie croissante

Figure. 11.3. : Hiérarchie des niveaux énergétiques des orbitaaaiques (visualisée par la
regle de Klechkowskil5].

11.2.5.3. Régle de Hund

Dans des orbitales de méme énergie (dans une ndmbe), les électrons se placent
de préférence avec leurs spins paralléles (ménfzedhilans des orbitales différentes. Ceci
s'expliquant par un gain d'éner¢f.

11.3. Principe de la classification moderne

Cette classification comporte 7 lignes (ou péripaesl8 colonnes. Les éléments sont
rangés dans chaque ligne par ordre croissant d@&nwuatomique Z, selon la configuration
électronique des atom&rD], suivant la regle de Klechkowski ou le remplissdgs orbitales
se fait par valeurs croissantes des niveaux éngugsh + .
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11.3.1. La loi de la périodicité des propriétés

Bien avant la découverte de la nature atomiqueadmdtiére, les chimistes avaient
remargqueé que, lorsque les éléments sont classé@sdrarcroissant des « masses équivalentes
» (masses atomiques), une périodicité de leursrigtép apparaissait. C'est Mendeleiev qui
proposa la classification qui devait se trouverliggge par la découverte de la structure
atomique de la matiere.

La comparaison des couches de valence (C.V.) d&sailits éléments conduit tres
vite a constater que leur structure électroniquerégte pour des groupes d'éléments
(familles), la seule différence étant la valeurrsumbre quantique principal « n » impliqué
dans la couche de valence. Ainsi, a une colonn@é@gncorrespondent des éléments ayant
une couche de valence de méme type, c'est-a-dése@ant des propriétés comparables. La
structure du tableau périodique des éléments tramhsi propriétés remarquables. Dans ce
tableau, les éléments situés dans une méme cotomsétuent une famille d'éléments : ceux-
ci ont la méme structure de la couche de valeneex@ui sont situés sur une méme ligne
constituent une période : leur couche de valenceegpond a une méme valeur du nombre
guantique « n $L1].

Il existe une corrélation entre la position d’'ugréent chimique dans le tableau périodique et
sa configuration des électrons de valence (élestderia couche la plus exterfig).

Par ailleurs, quatre remarques permettent de comdpmel'évolution des propriétés des
éléments en fonction de leur position dans le table

1 - Les éléments possédant une couche de valesopt(articulierement stables (gaz rares
ou gaz nobles). Une conséquence est que les éErmenbnt tendance a réaliser cette
configuration de couche de valence soit en capsaitten perdant des électrons ; ils forment
alors des ions.

2 - Moins des éléments possedent d'électrons suctéeiche de valence, plus ils ont tendance
a perdre des électrons pour réaliser la configumatie la couche de valence du gaz rare les
précédant dans la classification : ils ont dondagce a donner des ions positifs (cations).
Ces éléments sont appelésétaux ».

3 - Plus des éléments possedent d'électrons sucdaahe de valence, plus ils ont tendance a
gagner des électrons pour réaliser la configuratiena couche de valence du gaz rare les
suivant dans la classification: ils ont tendanceoaner des ions négatifs (anions). Ces

éléments sont lesron-métaux ».
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4 - Plus un élément est « gros », c'est-a-direipiua d'électrons dans son nuage électronique
entre un électron de valence et le noyau, moimgéFaction entre noyau et électrons de
valence sera forte. Autrement dit, quand, dansrm@me famille, on se déplace de 1'élément
le plus léger vers les éléments plus lourds, laatare métallique devient plus prononceé et

celui de non-metal I'est de moins en mdihs].

11.3.2. La loi périodique

La loi périodique indique qu’aprés certains intdes réguliers, les éléments
chimiques montrent une répétition approximativesdanrs propriétés. Par exemple, le fluor,
le chlore, et le brome, qui appartiennent au grodipédes halogenes), partage la propriété de
former des sels cristallins blancs de formule géleéNaX avec le sodium. Cette répétition
périodique de propriétés est le fait essentiel spls-tend tous les aspects du systeme
périodique. Cette présentation de la loi périodigoaléve des questions philosophiques
intéressantes. Tout d'abord, la périodicité ergsedléments n’est ni constante ni exacte. La
premiere ligne comporte deux €léments, la deuxiéima troisieme chacune contient huit, la
quatrieme et la cinquiéme contient 18, et ainssuaiée. Parmi les éléments, cependant, non
seulement la longueur de période varie, mais égalema périodicité n’est pas exacte. Les
éléments dans chaque colonne de la classificatémogique ne sont pas en exacte
récurrences les uns des autres. Le systeme pareodi} la notion la plus abstraite soutenant

qu'il existe une relation fondamentale entre léséntq1].

11.3.3. La compréhension du systeme périodique

Les deux théories importantes de la physique medsont la théorie de la relativité
d'Einstein et la mécanique quantique. La théorentijgue est en fait née dans lI'année 1900,
Environ 14 années avant la découverte du numémiaibe. Elle a été appliguée a des atomes
par Niels Bohr, qui a poursuivi la notion que lesiktudes entre les €éléments dans n’importe
quel groupe du tableau périodique pourrait s’ex@rgqu'ils ont un nombre égal d’électrons
périphérigues. L'explication la plus récente dué&y® périodique est donnée en termes du
nombre d’orbitales peuplées par les électronse atplication dépend de la configuration

électronique de I'atom4].
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I1.4. Analyse du tableau périodique

[1.4.1. Les anomalies du tableau périodique

L’Analyse par période du tableau périodigue révéjeelques anomalies et
contradictions. Les anomalies du tableau périodsoure les éléments qui ne respectent pas la
regle de Klechkowskidans le remplissage des orbitales par énergiesartis. Beaucoup
d'anomalies dans les groupes peuvent étre expqpée la taille, ou au privilege des
orbitales (d ou f) a moitié ou totalement rempliBarmi ces éléments qui présentent des
configurations électroniques faisant exceptioa adrme:

La premiere période : H, He

Le nombre quantique principal = 1 n’autorise que la sous-couche 1s, de nombre
quantique secondaite0. L’hydrogéne'H, de configuration électronique'lst I'helium?®He,
de configuration électronique?s
L’hydrogene se place dans la case de gauche, au-dessusataille des alcalins, bien que
ses propriétés different largement de celles dealia$. L’hydrogene est particulier il n’est
confome a aucun groupe, dans certains tableaust iplacé au dessus du groupe 1, dans
d’autres dans le groupe 17, et d’autres encoréatmept dans ces deux groupes. Dans certains
tableaux il n'est placé dans aucun groupe, on #&epltout seul au sommet du tableau
périodique6].

L'Hélium se trouve dans le bloc p avec les gazares » (colonne 18), alors qu'il est
de type s, et qui devait étre dans la seconde meloomme l'inciterait un classement continu
par valeurs croissantes de Z.

La guatrieme période :

Dans cette période deux éléments font excepticm r@dle de Klechkowski lors de
I'occupation du sous-niveaud3 le chrome et le cuivre qui présentent respectergnies
configurations de valenced34s' et 31'° 4s* au lieu des configurationsd34s® et 3° 4<
attendues. Elles s’expliquent par le fait que lessscouches saturées ou a demi remplies
procurent une stabilisation particuliére aux comfggions correspondantes.

La cinquiéme période :

Les exceptions a la régle de Klechkowski sont lasdréquentes qu’au cours de la
Quatrieme période, puisqu’au nombre de six, caetesgies des orbitales Bt 4 sont tres

proches.
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La sixieme période :

Le lutécium et le lawrencium sont placés dans te lf) alors que leur couche f est
déja saturée, ils contiennent 1 électron 5d oul§donstituent bien le début des éléments de

transition.

11.4.2. Propriétés physigues et chimiques des élémis

11.4.2.1. L'électronéqativité

Il a été possible de chiffrer le comportement é&thent, par rapport a 1'électron
grace au concept d'électronégativité qui mesuteridance d'un atome, a 1'état fondamental,
a retenir ses électrons de valence et a attiregléerons supplémentairfgisl].
L'électronégativité est une grandeur relative cadgluit I'aptitude d’un atom® a attirer vers
lui le doublet électronique qui I'associe a un a@tomeA [7].

L. Pauling a introduit le concept d’électronégdéyiqui est un concept fondamental pour la
chimie, dés 1932, il 1'a defini comme le pouvomrdatome, de capter un électron lorsqu'il
est impliqué dans une liaison chimique, au seinedinolécule. Neanmoins, son expression
en fonction de grandeurs mesurables n'est pasrégi@é un certain nombre de relations ont
éte proposéed 2]. L'électronégativité croit lorsqu’on se déplacealgduche vers la droite et
du bas vers le haut de la classification périodique

Le fluor est I'élément le plus électronégatif ecksium le moins électronégatif. Bien qu’elle
ne soit déterminée qu’empiriquement, I'électroniéat constitue une notion fondamentale
en chimie, en particulier pour I'étude de la réatdi des composég]. L'électronégativité
gouverne une grande partie de la chimie des élé&fiHnt

L'effet de la diagonale peut étre expligué commeékltat de plusieurs tendances
opposées. Quand on descend chaque groupe, I'éégabvité diminue. Mais, quand on se
déplace a travers le tableau, la méme propriétéhantg. Si I'on se déplace en diagonale les
deux tendances s’annulent mutuellement, et il yadqeechangement en électronégativité. De
méme, les tendances de I'énergie d’ionisation eagon atomique changent Iégérement selon

la diagonaldl].

11.4.2.2. Le rayon atomique

On peut tout d'abord considérer un atome libreééihd un rayon atomique comme

étant la distance au centre du noyau du maximuta densité radiale de 1'orbitale occupée la
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plus externe. Ces maxima ont été calculés parmdiifé auteurs, selon la méthode de Hartree-
Fock-Slater. On trouve ainsi 110 pm pour le potamsdont 1'orbitale la plus externe est
1'orbitale 4s (rayon orbitalaire). Mais, les orl@sgamonoatomiques des atomes libres n'ont
aucune raison de se retrouver dans les descriptiens molecule, et encore moins sous
forme liée dans un solide ; 1'atome peut perdrgamgner partiellement des électrons et se
déformer sous 1'action d'un champ électrique, eticpher celui des entités chargées qui

1'entourenill].

11.4.2.3. L’énergie (ou potentiel) d'ionisation

Les énergies d'ionisation des éléments chimiqugerdient de leur configuration
électronique a I'état fondamental. Autrement di§ €nergies de liaison des éléments ont un
caractere périodique.

Par définition, I'énergie d'ionisation, |, d'un ate neutre ou d’'un ion est 1'énergie minimale
qu’il faut fournir & I'atome ou a I'ion, se trouviaa I'état gazeux dans son état fondamental,
pour leur arracher un électron, et former un iosiffd5].
C'est 1'énergie correspondant a la réaction :

A (gaz)— A" (gaz) +&
Ce gu’on appele 1'énergie ou le potentiel de premanisation (J) De méme, 4, potentiel de
deuxieme ionisation, est 1'énergie nécessaire @quuilser un deuxieme électron, et ainsi de
suite[12].
- L’énergie de premiére ionisation est toujoursifpas elle est d’autant plus grande que
I'électron arraché est plus fortement lié au nojydu
- Les énergies d'ionisation d’un atome gazeux angené dans I'ordre 1K I, < I3< ...< L [5].

Remargque Un atome gazeux est libre de toute intéraction.

11.4.2.4. L’affinité électroniqgue

L’ affinité électronique A est égale a 1'énergie nécessaire ggoacher un électron a I'anion
gazeux.
C'est 1'énergie correspondant a la réaction :
AT A+e
Cette réaction peut étre exothermique ou endotlgereniPar conventioy est positive si la

reaction est exothermique.
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11.5. Conclusion

A mesure qu'augmentait le nombre d'éléments corassshimistes du XIXsiécle
éprouvaient le besoin de les ordonner. On conntigsamasses atomiques et on avait déja
I'nabitude de classer les éléments d'apres l'augiiam de cette caractéristique. La simple
progression des masses atomiques ne pouvait teutpliquer logiquement les différents
comportements des élémefis

Il est en effet une sorte de miracle que la méeemiguantique explique le tableau
périodique. Mais nous ne devrions pas se laisskrirgéen croyant que c’est une explication
déductive. Une chose qui est claire: est que ldatiee d'expliquer les détails de la
classification périodique continue a défier l'ingsité des physiciens quantiques et chimistes
guantiques et que le tableau périodique continukraprésenter un test concernant la
pertinence des nouvelles méthodes développées iamechuantique. La réduction de la
chimie a la mécanique quantique n'a ni compléterdembué, comme certains philosophes de
la science ont revendiqué, et elle n'a pas été@éussite compléte, comme certains historiens

contemporains ont revendiq{@.
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Chapitre llI. Le data mining et ses techniques d’analyse de damé

l1l. 1. Introduction

Le data mining, dans sa forme et compréhensiorebefa la fois comme champ
scientifique et industriel, est apparu au début alastes 90. On peut voir le data mining
comme une nécessité imposée par le besoin depestede valoriser les données qu’elles
accumulent dans leurs bases. En effet, le développedes capacités de stockage et les
vitesses de transmission des réseaux ont conguittilesateurs a accumuler de plus en plus
de données. Certains experts estiment que le votlesaelonnées double tous les ans. Que
doit-on faire avec des données codteuses a calletcdeconserverfi].

L'exploration de données est le processus de décoeg modeéles pertinents,
intéressants et novatrices, ainsi que des modekesidtifs, compréhensibles, et prédictifs de

données a grande échdlte.

I11.2. Différentes définitions du Data Mining

Premiere définition

Le Data Mining est un processus non-trivial d’idiecdtion de structures inconnues, valides

et potentiellement exploitables dans les base®deabs (Fayyad, 1998)].

Deuxieme définition

Le Data Mining est une partie (ou une étape) degssus d’extraction de connaissances a
partir de données (ECD) en Francais, ou (KDD) (Kieolge discovery in Databases) en

anglais.

Troisieme définition

Le data mining est un processus qui fait interveles méthodes et des outils issus de
différents domaines de l'informatique, de la stajise ou de lintelligence artificielle en vue

de découvrir des connaissances ufilgs

[11.3. Historigue

L’expression «ata mining» est apparue vers le début des années 1960 &t avai
cette époque, un sens péjoratif. En effet, leshatdurs étaient de plus en plus utilisés pour

toutes sortes de calculs qu’il n’était pas envishtge d'effectuer manuellement jusque la.
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Certains chercheurs ont commencé a traiter sapsori statistiquement les tableaux de
données relatifs a des enquétes ou des expériadmds ils disposaient. Comme ils
constataient que les résultats obtenus, loin d@berrants, étaient encourageants, ils furent
incités a systématiser cette approche opportuniste.

Cette attitude opportuniste face aux données adnen France avec la diffusion
dans le grand public de l'analyse de données desitpromoteurs, comme Jean-Paul
Benzecri, ont également d( subir dans les prenéenps les critiques venant des membres
de la communauté des statisticiens.

Le succes de cette démarche empirique ne s’estréniaigt pas démenti. L'analyse
des données s’est développée et son intérét gsaitdém méme temps que la taille des bases
de données. Vers la fin des années 1980, des euescbn base de données, tel que Rakesh
Agrawal, ont commencé a travailler sur I'exploibatidu contenu des bases de données
volumineuses, convaincus de pouvoir valoriser cesses de données dormantes. lls
utilisérent I'expression «database mining> mais, celle-ci étant déja déposée par une
entreprise Patabase mining workstatipnce fut «data mining» qui s'imposa. En mars
1989, Shapiro Piatetski proposa le termenewledge discovery a I'occasion d’'un atelier
sur la découverte des connaissances dans lesdemdesnées.

La communauté de gata mining» a initié sa premiére conférence en 1995 a la& suit
de nombreuxworkshopssur le KDD entre 1989 et 1994. En 1998, s’est ced@is les
auspices de I’ACM, un chapitre spécial baptisé AGNEKDD, qui réunit la communauté
internationale du KDD. La premiere revue du doman®ata mining and knowledge
discovery journab publiée par « Kluwers » a été lancée en 1997

I11.4. La démarche du Data Mining

Le Data Mining est une démarche plus qu’une théetiqui comprend les étapes suivantes :
1- Formalisation des objectifs

2- Acquisition des données

3- Préparation des données

4- Apprentissage — application des méthodes

5- Interprétation — explication

6- Evaluation et validation

7- Déploiemeni4].
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I11.4.1. Valorisation des données

Au-dela de l'origine de la paternité de I'expressio data mining», nous allons
maintenant nous intéresser a I'’émergence de cehdmfois technologique et scientifique.
L’exploitation des données pour en extraire desnamsances est une préoccupation
constante de I'étre humain car elle est une camdéssentielle de son évolution. L’homme a
toujours mémorisé sur des supports différents a@smations qui lui ont permis d’inférer
des lois. La biologie, la physique, la chimie ou daciologie, pour ne citer que ces
disciplines, font largement usage de I'approcheigquye pour découvrir des lois et ou faire
ressortir des éléments structurants dans des pmmsala statistigue est devenue une
science dont I'objet est de donner un cadre rigoueela démarche empirique. C’est au sein
de la statistique et du domaine des bases de doguédedata mininga puisé ses outils.

Les historiens des sciences, s'ils ne I'ont pasa @&, vont certainement nous proposer de
nombreuses théories pour mieux situetdéa miningdans le domaine des scienggs

I11.4.2. Définition d’'un modéle

Construire des modeles a toujours été uneitctiles statisticiens. Un modele est un
résumeé global des relations entre les variablasngttant de comprendre des phénomenes,
et d’émettre des prévisions.

Le Data Mining ne traite pas d’estimation et destdes modeles préspécifiés, mais elle
découvre des modeles a l'aide d’'un processus dergre algorithmique d’exploration de
modeles. En Data Mining les modeles ne sont pas idsine théorie mais de I'exploration

des données$s]
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Figure 1.1 : Technologies et modele général du data mifithg

[11.4.3. Les modéles prédictifs

lIs ont pour but de déterminer une fontt{ou un modeéle) qui associe des entrées et
des sorties. Les régressions, les arbres de décsiat les méthodes les plus utilisées. Ces
méthodes sont des méthodes supervisées en ce sé@nfaw préciser quelles sont les
entrées et quelle est la sortie a predire.
En fonction de la nature de la variable de sod@eix sous catégories d’outils coexistent :
- Sila variable de sortie est de type discreta classificationaura pour réle de construire
le modéle qui permettra de classifier correctenfenenregistrements, c'est-a-dire d’assigner
des catégories prédéfinies aux données.
— Si la variable de sortie est de type continul’ estimation consistera a compléter une
valeur manquante dans un champ particulier en ifamcdes autres champs de
I'enregistrement. Les outils statistiques usuelsédgession sont les plus employés.

I11.4.4. La segmentation

Est un apprentissage non supervisé (on ne dé#sitp qui est "entrées" et ce qui est
"sorties") qui vise a identifier des ensemblesdi@nts qui partagent certaines similarités.
Les algorithmes de segmentation maximisent 'homéigé a lintérieur de chaque
ensemble et maximisent I'hétérogénéité entre leserables. Différentes méthodes sont

utilisées pour définir ces groupes.
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[11.4.5. La description (ou identification de modéks fréquents)

Elle consiste a expliquer les relations existadtess les données.

- Les méthodes cherchent a identifier les assocdaientre des variables.

- L’analyse des liens et les techniques de visatidiss sont couramment utilisées dans ce
but.

- Les techniques de visualisation sont utiliséas gamplifier la compréhension des données
a l'aide de représentations graphiques adaptées.

- Les regles d’associations représentent des caisbins de variables avec des niveaux
prédéfinis de régularité].

I11.4.6. Les deux types de techniques du Data Minimp

111.4.6.1. Les techniques descriptives

- Visent a mettre en évidence des informations ptésemais cachées par le volume des
données.
- Réduisent, résument, synthétisent les données.

- IIn’y a pas de variable « cible » a prédire.

111.4.6.2. Les techniques prédictives

- Visent aextrapoler de nouvelles informationsa partir des informations présentes (c’est le
cas du scoring).
- Expliquent les données.

- Il 'y a une variable « cible » a prédjr@.

111.4.6.3 Comparaison entre le data Mining et la satistique

Cependant on s’apercoit bien vite que ldacprales applications du Data Mining
concernent plus la recherche de modéles que ddwsea comme les définit D.J.Hand « Un
modéle est une représentation simplifiée des oglatexistantes entre les variables dans un
but de synthese et de prévisiof8x»9]
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Modéliser a toujours été une activité esska des statisticiens, et on peut se demander
en effet ce qu'’il y’'a de nouveau avec le Data Minin
- La réponse est qu'en Data Mining le modéle pmavides données et n'est pas choisi a
priori.
- Dans la pratique statistique habituelle, le medé@écoule d’'une théorie (économique,
physique, biologique....) et le but est d’estimedetester les parameétres du modéle.
- En Data Mining le modele final vient aprés uneleration combinatoire d’'un grand

nombre de modeld40].

111.4.6.4 Que peut-on trouver et prouver réellementavec le Data Mining ?

Il faut donc se garder de certaines illusiodécouvrir des structures « inattendues » est
également une idée trompeuse.
On a d'autant plus de chances de trouverggeethose d’intéressant que I'on connait

mieux ses donnéeg.0]

[11.4.6.5 Conclusions

- Le Data Mining est une discipline née en deldar$a statistique, dans le but de valoriser
les bases de données.

- Le Data Mining offre des perspectives nouvellesrpla statistique et répond au défi du
traitement des gigabases de donrBgs
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I11.5. L'Analyse en Composantes Principales

I11.5.1. Introduction

L'Analyse en Composantes Principales (Principal gmment Analysis) est une
méthode statistique de projection de données nmkiasionnelles, utilisée pour la réduction
de la dimension de données, elle fait partie dwgeodes méthodes descriptives appelées
méthodes factorielles. La méthode est basée syothese qu'il existe de fortes corrélations
entre les données étudiées. Le but de I'ACP esibddenser les données originelles en de
nouveaux groupements, appelées nouvelles compssdetéacon a ce qu'elles ne présentent
plus de corrélation entre elles et soient ordonrerederme de pourcentage de variance

apportée par chaque composdite 12, 13].

[11.5.2. Historigue

C’est H.Hotelling (1930) qui avait posé fesdements de I'analyse en composantes
principales[11], en développant les travaux de C.Spearfidh et de K.PearsofiL2] qui
dataient du début du siécle. Jusqu’aux annéesngfarticulier par Jean-Paul Benzécri qui a
beaucoup exploité les aspects géométriques etelggsentations graphiqued5] ces
méthodes étaient perfectionnées et s’enrichissailentvariantes mais toutes restaient
inabordables pour les praticiens car elles néeéssit une masse considérable de calculs.
Aujourd’hui, grace a I'outil informatique, ces méttes sont de plus en plus utilisées.

111.5.3. L'analyse de données

Aujourd’hui, l'analyse de données est courgent utilisée dans un bon nombre
d’activités et de disciplines de base comme : Igsjgjue, la chimie,...etd11,14] et qui
utilisent des « faits numériques » qu’on appetanées

Avant toute analyse statistique, il est spaéinsable de consacrer du temps a examiner
les données et d’en faire un tableau facilemenioéaple.

La statistique classique s’est axée suudé@ d'un nombre restreint de parametres
mesureés sur un petit ensemble d’individus .Elle@etbppé les notions d’estimations et de
tests fondés sur des hypothéses probabilistesrdstgctives. Les méthodes d’analyse de

données permettent une étude globale des indivielusdes variables en utilisant
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généralement des représentations graphiques sivggesies données peuvent étre
analysées selon plusieurs points de vue. La relcbates ressemblances ou des différences
entre individus peut étre un objet de I'analyse ukisant des méthodes factorielles comme
I’Analyse en Composantes Principales, il est pdssile représenter les proximités entre

individus sur un méme graphiqis].

[11.5.4. La nature des donnéeg17]

111.5.4.1. Définition des variables

Les variables correspondent aux intitulés @#onnes du tableau de données, elles sont
€également appelées parametres ou caracteres faiesnt un espace dans lequel chaque
individu est représenté par un point. Les coordeandes points sont égales aux valeurs
respectives des variables.

111.5.4.2. Définition des individus

L'individu est I'entité de base sur laquell@bservateur réalise un certain nombre de
mesures. Il est parfois appelé critere. Chaquevithdiest défini a partir de plusieurs
variables _quantitativeset/ou_qualitatives
- Une variable est quantitative lorsqu’elle presed valeurs sur une échelle numérique, plus
précisément lorsque I'ensemble des valeurs qu’ellend sur les individus est inclus dans
'ensemble des nombres réels et que I'on peut tei@ecsur cette variable des opérations
algébriques habituelles : additions, multiplicationetc.

- Une variable est qualitative lorsqu’elle prend deodalités non numériques : appréciations,

couleurs, descriptions, ... etc.

111.5.4.3. Le centrage et la réduction des donné&ebrutes

Dans ce paragraphe, nous présentons un éxetapcodage trés fréquemment utilisé
dans le cadre de 'analyse de données : le codeggeahnées brutes en données centrées et
centrées réduites.

- Pour obtenir des données centrées, il faut rereplg par (%- X) ou X représente la

moyenne arithmétique des valeurs prises par |aliari.
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- Pour obtenir des données centrées réduites ngiées divise par I'écart type des valeurs
prises par la variablg.x
Cequidonne: Xj = xij - X|

o (X])

1. 5.4.3.1. Les parametres de dispersion

Les parametres de dispersion sont des nombres gsurent la dispersion (ou la
répartition) des individus autour d’'un parametre miesition (par exemple la moyenne
arithmétique). lls s’expriment dans la méme unité s données et permettent de comparer

des séries de méme nat(8,19].

I1l. 5.4.3.2. Caractéristique de la tendance cenale

Pour chacune des valeurg, n définit lamoyenne arithmétiquedes valeurs observées ou

mesureées a partir de la formule :

_ n
X = 13X
Ni=1

I1l. 5.4.3.3. Caractéristique dela dispersion

La notion de dispersion compléte les informatiamsla tendance centrale. Il arrive que I'on
traduise la dispersion des données a partiraderitue:
Etendue %~ Xij min

lll. 5.4.3.4. La variance

La variance est un indicateur de dispersion m&ilét’importance des fluctuations des

valeurs prise par une variablgde la série autour de leur moyenne arithmeétigue. £écrit :

n
Var(¥) = 13 (xij— X))’
n| =1

- Pour les données centrées réduitegatance de chaque variable est égale a 1.
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lll. 5.4.3.5. L’écart type

Le calcul de I'étendue ne prend en compte que daleurs observées ; de plus il s’agit des

valeurs extrémes. On préfere caractériser la diggper partir déécart type expérimental
o(X):

s (%)) = [Var (x)]"*

[1l. 5.5. Qu'est-ce qu'une base de données ?

Une base de données (son abréviation esteBxnglais DBdatabasg est une entité
dans laquelle il est possible de stocker des dandédacon structurée et avec le moins de
redondance possible. Ces données doivent pouveiugélisées par des programmes, et par
des utilisateurs différentg20]

Ces bases de données sont généralementruti@sstdans le but soit d’archiver les
informations relatives a un domaine particulieiif sapporter une réponse a un probléme

précis, a 'image des réponses issues de sondages.

I1l. 5.6. Principe de I'Analyse en Composantes Pricipales (ACP)

Les données sont rangées dans un tableswportant souvent un grand nombre
d’individus n, et un grand nombre de variabfesla simple lecture de ce tableau ne permet
pas de saisir I'essentiel des informations qu’ilnteent. L’'analyse en composantes
principales est une méthode de projection qui résatdécrit ce tableau de données .Si un
tableau de données compogtevariables quantitatives, on dira que les individimt
représentés dans urespace a p dimensions.

Le but de 'A.C.P est de trouver des « espade dimensions plus petites », dans
lesquels il est possible d’observer « au mieuxs»ndividus[21], et de mieux connaitre les
données sur lesquelles on travaille, et a détestentuellement des valeurs suspectes, et
aidera a formuler des hypothéses qu'il faudra étudi I'aide de modeéles et d'études

statistiques inférentielles.
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lll. 5.7. Le processus de I'Analyse en Composant&gincipales|11, 12, 13]

Le processus d'Analyse en Composantes Principalesiste dans un premier temps a
calculer la matrice de covarian€eentre les p vecteurs initiaux. Le terme généralade
matrice de covariande s'écrit sous la forme :

Rij = ¥* (rik - 1) (Fjx - 1) (1)

K
rik : Le coefficient de corrélation entre le vecteat le vecteuk

rik : La moyenne des coefficient&; Vi.
La matrice de covariandg est alors diagonalisée :
R=V UV (2)
V: Une matrice contenant les vecteurs prop%sle R, c'est-a-dire les coordonnées ges
nouveaux axes.
Ces vecteurs propres représentent les nouvellepasantesKigure 111.3.).
U : Une matrice diagonale contenant les valeurs pgipde R, c'est-a-dire la variance dps
nouvelles composanteEi@ure 111.2. et 111.3 ). Les valeurs propres sont rangées par ordre

décroissant.

-llil 1
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Figure 1l1.2 : lllustration en 2D de la réduction de la dimensioa premiére composante

contient le maximum d’information (maximum de vaca).[11, 12, 13]
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Figure 111.3 : Représentation en 2D des 2 vecteurs propres & d@eurs propres associés

aux deux nouvelles composantdsl, 12, 13]

- Enfin, les valeurs propres peuvent étre normalisées pour obtenir les pourgestae
concentratior; de I'information dans chaque nouvelle composante :

o= AN x 100 (3)
D KK
- La nature de l'information contenue dans chagueposante principale peut étre connue en
calculant la matrice de corrélation variables-cosgmne<s.
Les élémentsG; de la matriceG représentent les coefficients de corrélation etese
composantes initiales et les nouvelles composattes calculent a partir de :
Gj = (WM"Y 4)

Le processus de réduction de la dinoensionsiste a conserver les k (k < p)
premieres nouvelles composantes, qui seront alppelées composantes principales.
Aucune régle générale n'existe quant au choix anbme k de composantes principales. La
valeur k peut étre déterminée par I'étude des k@lptopres ou par I'étude visuelle des
images :

- Kaiser (1958) suggére de conserverkdggemieres composantes ayant une valeur propre

supérieure a 1.

[1l. 5.7.1. Construction des axes principaux, démathe géomeétrique

Les droites et les plans issus d’'une AERant pas réalisés avec les variables initiales
mais avec des « indices synthétiques » obtenugté ga « combinaisons linéaires » des

variables initiales. Parmi tous les indices pogsipl’lACP recherche d’abord celui qui
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permet de voir au mieux les individus c’est—a-dietui pour lequel la variance des individus
est maximale : cet indice est appal“?ée composante principale portée par le 4 axe
principal appelé axe 1 dRC1. Une certaine proportion de la variation totale ohekvidus
est expliqguée par cette composante principale.

Ensuite undeuxieme composante principalest recherchée, la variande(Q2) doit
étre, a son tour, la plus grande possible. Airettecdeuxieme composante principale fournit
la plus grande information possible complémentaile premiere.

Le processus se déroule jusqu'a I'obtentite la (Y™ et derniére composante
principale, les parts d’'informations expliquées gaacune d’elles devenant de plus en plus
faibles (ave variables, on obtieng composantes principales).

- L'intersection de tous les axes principaux seesdu centre de gravité du nuage de points
[22].

34
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Figure 111.4 : Projection des individus dans le plan principaZ]

1. 5.7.2. Calcul matriciel

Pour obtenir les composantes principales de fagatytique, on procéde en deux étapes :
1- Elaboration de lenatrice des corrélations

2- Faire uneadiagonalisation, qui permet d’obtenir unenatrice de vecteurs propres qui
contient les coefficients des combinaisons linGanlesp variables actives et lmatrice

« diagonale » de valeurs propreg23].
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e Les valeurs propresqui représentent les variances des individus suaxes principaux
correspondants.
e Les vecteurs proprespermettent le calcul des composantes principale®mt le calcul

des coordonnées des variables et des individuesuaouveaux axes principaiid].

I1l. 5.8. Conclusion

L'ACP est une techniqgue mathématique @duit la dimensionnalité d'un systéme
complexe de corrélations & un nombre réduit de éo@s, néanmoins représentatives de la
majorité de la variance totale des données. Onepdss certain nombre de variables
potentiellement corrélées a un plus petit nombregat@bles décorrélées, les "Composantes
Principales"”.

Ensuite, un changement de base est effectué a Uael® base des "Composantes
Principales" afin de représenter les données dam®olivel espace. L'utilisateur choisit le
nombre d'axes utilisés pour la représentationedmasant par exemple sur le pourcentage de

variance représente.
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I11.6. La méthode des moindres carrés partiels (PLH

111.6.1. Introduction-Problématique

De nombreux problemes peuvent étre décrits Boforme d'un modéle de régression, ou
I'on posséde des variabl¥ssur lesquelles on peut plus ou moins agir et daahlasY que
I'on ne peut qu'observer.

L'objectif est alors de d’écrire les relagoentreY et X, en l'absence de modéle
théorique. Le probléme est que le nombre de vasa¥lest souvent trés important par
rapport au nombre d'observations. La régressiond3t8ne méthode d'analyse des données

spécifiguement construite pour I'étude de ce typprdbleme[25]

[11.6.2. Historigue

La régression PLS (Partial Least Squaresessgn) en anglais, ou (La régression des
moindres carrés partiels) en Francais, est unenigoh d'analyse et de prédiction
relativement récente. Elle a été congue pour féree aux problemes résultants de
l'insuffisance de l'utilisation de la régressiaméhire classique, qui trouve ses limites des lors
que l'on cherche a modéliser des relations entsevdeiables pour lesquelles il y a peu
d'individus, ou beaucoup de variables explicateesomparaison au nombre d'individus, ou

encore lorsque les variables explicatives sonefoent corrélées entre elles.

La régression PLS tire son origine des sasrsociales (plus précisément des sciences
economiques, Herman Wold 19656/7], mais devient trés populaire en chimie grace Bu fi
d'Herman, Svante.

1966 : Herman Wold publie un ouvrage introduisant le Ph®rs appelé (Non Linear
lterative Partial Least Squares) NIPALS.
1983 : Svante Wold (le fils d'Herman) et Harold Mert¢ag] adaptent NIPALS au probléme
de régression avec trop de prédicteurs et appelehicette adaptation de I'algorithme.
1990 : Stone et BrookE28] introduisent le PLS dans le contexte du "ContinuRegression”
En France, Michel Tenenhaus s'est beaucoup inéeesstte méthode et a réalisé de
nombreux travaux a ce sujet. Par ailleurs, TenenWalpense que la régression PLS pourrait

connaitre les mémes succes qu'en chimie si elteuétesée dans d'autres domaings]
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111.6.3. Définition de la régression PLS ?

La régression PLS est une méthode statestigmettant d'identifier des relations entre
plusieurs variables. Il y a toujours, d'une paas, Variables explicatives (notées généralement
x1, ..., Xp), et les variables expliquées (noté&séplement y1, ..., yq). Ces variables sont,

dans une régression PLS, toutes étudiées sur e individus ».

On distingue la régression PLS univariéexaégression PLS1 », de la régression PLS
multivariée, appelée également « régression PL2ans le premier cas, la régression ne
porte que sur une seule variable expligi¥sns le second, il peut y avoir plusieurs variables
expliquées[25]

I11.6.4. Les objectifs de la régression PLS

La régression PLS répond a deux obijectifs :

-La prédiction : Relier un bloc de variables a eyyer Y a un bloc de variables explicatives
X.

- La description : Décrire simultanément les relasi entre les variables composant le bloc
des X, et les variables composant le bloc deg ¥sdiaisons entre X et Y25, 29, 30].

I11.6.5. Les versions de la régression PLS

Il y'a différentes version de la régression PLS soint proposées en fonction de I'objectif
pOoUrsuivi:
PLS1 : Une variable cible Y quantitative est a expliquandéliser, prévoir par p variables
explicatives quantitatives'X
PLS2 : Version canonique. Mettre en relation un ensemélg dariables quantitatives ¢t
un ensemble de p variables quantitatives X
PLS2 : Version régression. Chercher a expliquer, modéliseensemble de q variable§ Y
par un ensemble de p variables explicatives quivtts X.
PLS-DA : Version discriminante. Cas particulier du cas @dént. La variable Y qualitative
a q classes est remplacée par q variables indieatfdummy variables) de ces
classe$31].
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[11.7. Le principe de la régression PLS[32]

[11.7.1. Données et notations

Les notations de la régression PLS sont relativériem standardisées dans la littérature, et
sont :

N = Nombre d’individus

M = Nombre de variables indépendantgs X

P = Nombre de variables dépendantgs Y

A = Nombre de composantes retenues

X = Matrice des données (NxM) pour les variable®pendantes

Y = Matrice des données (NxP) pour les variablgeddantes

Eo= Matrice des variables jEentrées-réduites

Fo= Matrice des variables Xentrées-réduites

En= Matrice des résidus de la décomposition glerEutilisanth composantes

Enj= j-iéme colonne deE

Fn= Matrice des résidus de la décomposition glenFutilisanth composantes

Fni= k-ieme colonne deyF

111.7.2.La méthode PLS

Il s’agit d’étudier les liaisons entre leariables dépendantesy Yet les variables
indépendantes jXen prenant en compte les relations internes eaesrevdriables de chaque
groupe .L’algorithme de la régression PLS estiitérd est décrit dans ce qui suit :

Etape O On part des tableaux Bt R,.
Etape 1 On construit une combinaison linéaire des colonnes g€t une combinaison
linéaire t des colonnes & maximisant cov (4 t))=cor (u, t). [var (ul).var (u2)] *?
- On obtient donc deux variablesat t; aussi corrélées que possible et resumant au nmesux |
deux tableaux £t .
- On construit ensuite les régressions :

Eo=tip1+t &

Fo=tiri+ F
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Etape 2 On reprend I'étape 1 en remplacgant les tableaust | par & et /. On obtient
donc deux nouvelles composantes,; combinaison linéaire des colonnes dg
combinaison linéaire des colonnes de E
- D’ou les déecompositions obtenues par régression :

BEo=tip1+pat B

Fo=tiri+tra+ kR
On itere la procédure jusqu’a ce que les composdante, & expliquent suffisammentoF
Les composanteg $ont des combinaisons linéaires des colonneg dithon corrélées entre
elles.
De ladécomposition F=tri+........... + % r'h+ R, on peut donc déduire les équations
de régression PLS :

KY=PBrot+ Pra X1+ ....... +B kv Xm + bk

I11.7.3. Indépendance des composantes dans la régsion PLS

L'une des propriétés primordiales dune gjom PLS est l'indépendance des
composantes, ty,...... , t, formées a partir des variables explicatives. Hetela premiere
composantet; est formée a partir des variables explicatives,leam donnant certains
coefficients sur la base de leur covariance aveeal@ble expliquée ¢ » (ou de leur
coefficient de corrélation avec la varialylesi les variables sont centrées réduites). Pour se
faire, la variabldi sera représentative d'une partie de la varianseatables explicatives.

Bien entendu, siy» n'est pas une combinaison linéaire des variablgdicatives, et
gu'il y a plus d'une variable explicative dansdlgee (et qu'aucune de ces variables n'est
combinaison linéaire des autres), la variablesera insuffisante pour expliquer toute la
variance de ¥ » de méme qu'elle sera insuffisante pour expliqoate la variance des
variables explicatives, et toute la covariancevdgmbles explicatives avecy«w.

Il en demeurera un résidu. La varianc& ge> ne sera pas totalement expliquée par la
variance ddi. Il y a un moyen d'améliorer le pouvoir explicadii modéle. Pour cela, on
s'intéresse aux résidus, qui ont été « oubliésriappremiere composante. Cette premiére
composante est indépendante des résidus. Or, sarsée ces résidus pour construire la
seconde composarntg qui sera par la méme occasion indépendante Ha composante
s'intéressera donc a la variance de»«qui n'est pas expliqguée par Les résidus qui en
résulteront, qui sont donc indépendantd gdet indépendants de(ils sont le résultat d'une

régression sur des résidus qui sont déja indépé&ndan), serviront a la création de, (i3
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sera donc indépendante lett,). Il en ira de méme pour toutes les composanteésagont
toutes indépendantes entre el[@$]

I11.8. Les avantages de la régression PLS

La régression PLS peut se caractériser aondtant une meéthode robuste, fiable,
s'appliqguant dans de nombreux cas, et étant ploérgieé que ne l'est la régression linéaire.
[33], c’est une technique trés puissante pour la meatéin des relations structurelles sur
variables latentes (concepts, facteuts), 29, 30].

Ses principaux avantages, peuvent se résumer. ainsi

- La régression PLS fonctionne bien sur un écHantitle taille faible, pouvant méme étre
inférieur au nombre de variables explicatives.

- La régression PLS permet de compenser, partiehemune baisse de qualité de
I'échantillon.

- La régression PLS permet d'éviter certains prabkengendrés par la multicolinéarité des
variables.

- La régression PLS, dans son approche multivagéanet d'expliquer plusieurs variables
endogenes.

- La régression PLS, dans un algorithme plus géngeamet de créer un modéle en tenant
compte des individus présentant certaines donné&exjuantes, sans avoir recours a des
méthodes d'estimation des données manqudBfgs.

- Avec la régression PLS on a la possibilité dediller sur des données individuelles et de
faire de la prévision25, 29, 30].

- La simplicité de son algorithme : ni inversioni, diagonalisation de matrices, mais
seulement une succession de régressions simplegmamt dit des calculs de produits
scalaires. On peut donc traiter de tres grandswnss de données.

- La régression PLS donne en pratique d’excelleptésgisions, méme dans le cas d’'un petit

nombre d’observations et d’'un grand nombre de bbes34,35]
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111.9. Conclusion

La régression PLS permet de rappro@hsetdtisticien du chercheur dans les problémes
de modélisation. En général ce dernier souhaiteffet conserver dans son modele toutes les

variables importantes tout en obtenant des équatierrégression cohérentgx2].

Bien que cette méthode ait connu la plugarses succés dans le domaine de la chimie,
on peut penser qu'elle pourrait facilement étrensppasée a d'autres domaines,
particulierement dans ceux ou le nombre d'individasfs est faible (en comparaison au
nombre de variables explicatives) et ou les vaembxplicatives sont significativement

corrélées entre-elleg33]
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Chapitre IV. Résultats et discussions

Dans ce chapitre nous présentons, lealtaés obtenus par I'application des techniques
de data mining telles que I'Analyse en composaptiexipales (ACP) et la régression (PLS),
qui sont des techniques danalyse de données man#es permettant d’étudier les
corrélations existantes entre les différentes béagades bases de données, Ce chapitre se
divise en quatre parties :

Dans la premiére partie nous avons réalisé uneeétothparative des propriétés
physiques et mécaniques du Lutétium avec ceux d@tsux de transition par l'approche de
datamining.

Tandis que dans la deuxiéme partie, on a étudié pl®priétés physiques et
mécaniques de I'hydrogene, et on les a comparée @ex du groupe des métaux alcalins,
avec les éléments du groupe de carbone, et avecdcegroupe des halogenes, en utilisant
I'approche data mining.

Enfin dans la troisiéme partie on a étudié leppédés structurales et mécaniques des
hydrures alcalins en appliquant les calculs de emrincipe et qu'on a analysé par

I'approche de datamining.

Premiere partie

IV.1. Une étude comparative des propriétés physiqeeet mécaniques du
lutétium avec celles des métaux de transition parapproche du

datamining

IV.1.1. Introduction

La position du lutétium dans le tableau périodigususcité beaucoup de critiques de
la part des chercheurs et a été considérée unesdmemalies. Le but principal de ce travail
est de démontrer que le lutécium Lu (Z = 71) amlepriétés communes avec la troisieme
rangée du blod des métaux de transition. Il y'a beaucoup de ¢teans qui ont examiné la
position de lutétium dans le tableau périodique,différents moyens. En 1967, H. Merz et
K. Ulmer avaient effectué une étude spectroscopigee rayonnement X montrant
distinctement, que Lu, doit se placer a gauchefdemdessous de I'yttrium), Les propriétés
de Lu sont plus similaires a ceux de Hf que Ld, u&tium (Lu) peut donc étre considéré

comme un métal de transition et pas[La]. Jensen (1982) a attribué Lu au groupe lll, en
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dessous de Y16]. Scerri (2009) a estimé que le lutétium, doit &ilecé dans la méme
colonne du tableau périodique que le scandiuntriliyt et le lawrenciunjil7].

Dans cette étude on a essayé d’aborder ce prob&meyestiguant les propriétés physiques
et mécaniques du lutétium, et les comparer avex deua troisieme période des métaux de
transition. Pour réaliser ce travail on a constitue base de données de 14 éléments y
compris le lutétium (Cs, Ba, Hf, Ta, W, Re, Os,Rt, Au, Tl, Pb, BiLu) et incluant les
variables (propriétés) suivantes: la polarizabilit), I'électronégativité ), la masse
atomique (m), le numéro atomique (Z), le rayon atpm (r), le volume atomique (V),
I'affinité électronique (&), I'énergie d’ionization (I), I'énergie totale {g, I'énergie de
cohesion (Ep), le module de compressibilité (B), le module dmitlement (G), le module
de Young (E), le coefficient de Poissqu),(le rapport (B/G), les constantes élastiques (C11
C12, C44), la pression de Cauchy (C12-C44) (Tabledl)
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IV.1.2. Base de données

Propriété | Cs Ba Lu Hf Ta w Re Os Ir Pt Au Tl Pb Bi

a 59.42 39,7 21,9 16,2 13,1 11,1 9,7 8,5 7.6 6,5 5,8 7.6 6,8 7,4

% 0,86' 0,97 1,14 1,23 1,33 1,40 1,46' 1,57 1,44 1,44 1,42 1,44 1,58' 1,67
m 132,97F 137,33 174,97 178,49 180,95 183,84 186,2F 190,23 192,27 195,08 196,97 204,38 207,2 208,98
z 55 56 71 72 73 74 75 76 77 78 79 81 82 83
r 2,60 2,15 1,734 1,55 1,45 1,35 1,35 1,30 1,35 1,35 1,35 1,9¢ 1,80 1,60
\Y 115,89 62,47 29,53 22,41 18,31 16,23 14,99 14,36 14,62 15,83 18,19 31,28 31,93 35,38
EA 0,47 0,18 0,34 0,1° 0,32 0,82 0,18 1,1 1,57 2,13 2,31 0,2 0,36' 0,98

I 3,89 5,2F 5,43 6,83 7,55 7,86 7,83 8,44 8,97 8,96 9,23 6,17 7,42 7,29
E[1] -7550,56 | -7880,11 | -13848,28 -14317,49 -14795|88 283315 | -15780,24| -16286,3) -16801,68 -17326|58 607 | -18956,96| -19518,99 -20090,4
Econ 0,8¢" 1,9¢' 4,43 6,44 8,10 8,90 8,03 8,17 6,94 5,84 3,81 1,88 2,03 2,1¢

B 2,03 10,3 47,8 108,9 200, 323,2 3717 417,8 355 278,3 173,3 35,9 42,9 31,5
G 0,658 4,84 27,1 53,0 64,7 157 180" 223 209" 60,d' 26" 2,67 5,54 12,8

E 1,69 12,8 68,4 138’ 185’ 407 520" 55d' 528’ 170" 78 7,89 15,8 34

H 0,30 0,28 0,27 0,29 0,35’ 0,28 0,26 0,25 0,26’ 0,39 0,42 0,45 0,44 0,33
B/G 3,12 2,13 1,76 2,05 3,09 2,13 2,07 1,87 1,70 457 | 666 13,45 7,74 2,46
c11 1,60 12,6 86,7 187" 264 523 616" 729,6 580" 347 191" 41,9 48,8 63,4
C12 0,99 8,0 32,0 77 158’ 203’ 273 230,0 247 251" 162’ 36,8 41,4 24,8
C44 1,44 9,8 26,8 55,7 82,8 160’ 161" 251,8 256" 76,5 42,7 7,20 14,8 11,58
Cl2-C44 | -0,45 -1,5 5,2 21,3 75,4 43 112 21,5 -14 174,5 419 | 294 26,6 13

MRef[1], ?Ref [2],° Ref [3], °Ref [4], “Ref [5], ®Ref [6], ' Ref [7], °Ref [8], "Ref [9],' Ref [10], | Ref [11].

Tableau IV.1.. La base de données incluant les propriétés phgsigti mécaniques des métaux de transition de iEétre

période y compris le lutétium.
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IV.1.3. Technigues de calculs

Dans ce travail, nous utilisons I'approche dataimgrafin d'explorer les corrélations
existantes entre les données. Ce qui exige degmisssutils d'analyse statistique tels que
'ACP et la PLS. L'ACP est probablement la techmigstatistique multivariée la plus
populaire utilisée dans de nombreux domaines stigrrds, comme elle peut étre utilisée
pour la classification des données, I'étude de ligimés, etc.[18-19] L'ACP est une
approche statistique puissante pour l'analyse depriptés des matériaux; elle a été
largement utilisée pour étudier de nombreux probEren physique et en science des
matériaux20]. Il ya une relation étroite entre la PLS et 'ACRy elles ont des informations

intéressantes en commiii].

IV.1.4. L’'analyse en composantes principales (ACP)

Parmi les résultats obtenus par I'analyse en csames principales (ACP):
La matrice de corrélation, le graphe des obsemstiet le graphe des variables.
Ce travail a été réalisé en exécutant 'ACP ensatilt les données numériques structurées en
14 observations par rapport a 19 variabtes,(m, Z, r, V, &, |, Eo, Econ B, G, E,u, B/G,
C11, C12, C44, C12-C44). Pour une visualisatioaddiscrimination de données, 'ACP
représente les variables (dix-neuf propriétésggtabservations (n = 14) a l'aide du graphe
des observations et du graphe des variables damespmces de dimensions déterminées par
des PCs (composantes principales) ayant des valeapses > 1,0, selon la régle de Kaiser.
Le graphe des variables représente les variabkeglles importantes, et le graphe des
observations montre les similitudes et les difféemnentre les échantillons ( les éléments
dans notre cas)22]. L'ACP génére un ensemble de nouveaux axes ortfago ou
variables, appelé les composantes principales (RGsrtir des variables d'origine. Les axes
générés sont orthogonaux et non corrélés entreLeupremiére composante (PC1) explique
I'écart maximal (variance) dans I'ensemble de desrdinsi que sa direction, et ainsi de
suite. Les PCs sont définis par des vecteurs quii les vecteurs propres de la matrice de
variance-covariance. L'écart (la variance) le ldogvecteur est défini comme étant la valeur
propre. Les observations (ou les variables) coomdantes aux PCs sont obtenues a partir de
la matrice de corrélation. Chaque variable révaledntribution de la variable d'origine par
rapport aux composantes principales. La réductienladvariance est atteinte lorsqu’on

néglige les directions selon lesquelles la variadeéchantillons est insignifiarf#2].
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L'idée principale de la technique ACP est de ré&diairdimension d'un ensemble de données
qui contient un grand nombre de variables interdépetes, en conservant autant que
possible la variation trouvée dans I'ensemble dmées. Cela rend la visualisation, ainsi que
la prévision et la classification plus fac[&3-24]. L'ACP résume les informations fournies
par les différentes variables dans un simple graghavec une perte minimale d'information
pour évaluer les relations entre les variablesggkthantillons (les éléments, dans notre cas)
[25], elle identifie les motifs dans un ensemble dendes et comprime les données en
réduisant le nombre de dimensions en fonction ks Isimilarités et de leur différended ].
Quand une signification physique des composantasipales est trouvée, la technique ACP
peut découvrir la structure cachée des donnéexéler les similitudes entre les variables et

les élément§l9].

La matrice des corrélations nous aident a détemiese variables qui sont corrélées entre
elles, et le degré de leur corrélation.

En analysant la matrice des corrélations ci-dessugiéduit I'existence de forte corrélation
entre les propriétés physiques ¢, m, Z, et r) £ 0,86)et entre les propriétés mécaniques (B,
G, et E) £ 0,94)
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Variables| o X m 4 r \Y, EA I Etot | Ecoh | B G E M B/G Cll1 | Cl2 | C44 | Cl2-C44
a 1| -092| -0,94| -094| 086 0,93 -0,38| -0,84| 092 -0,46| -0,49| -0,37| -0,37| -0,32| -0,25| -0,44| -0,54| -0,38 -0,37
X -0,92 1| 0,95| 09| -0,73| -0,74| 0,36| 0,77| -0,95 0,31 043| 0,35 0,35 031 0,24, 041, 045| 0,36 0,25
m -0,94| 0,95 1| 100| -0,68| -0,75| 0,35| 0,71| -1,00 0,21 0,29/ 0,18 0,18, 0,48| 041 0,25 0,34, 0,20 0,29
Z -0,94| 0,94| 1,00 1| -0,69| -0,76| 0,36| 0,71 -1,00 0,23 0,30 0,19, 0,20 0,46| 040, 0,26 0,35 0,21 0,30
r 0,86| -0,73| -0,68| -0,69 1| 094| -047| -091| o064 -0,79| -0,77| -0,64| -0,66f 0,08, 0,18 -0,73| -0,80| -0,65 -0,42
\% 0,93 -0,74| -0,75| -0,76| 0,94 1| 0,31 -0,82| o,71| -0,69| -0,63| -0,52| -0,53| -0,06| -0,01| -0,59| -0,66| -0,52 -0,36
EA -0,38| 0,36 0,35| 0,36 -0,47| -0,31 1| 0,70 -0,37 0,14, 041 0,21 0,19\ 0,22 0,01, 0,31, 0,51 0,29 0,45
I -0,84| 0,77 0,71 0O,71| -0,91| -0,82| 0,70 1| -0,69 0,60, 0,74| 057 057 0,24| -002| 066| 081 0,61 0,49
Etot 0,92 -0,95| -1,00f -1,00f 0,64 0,71 -0,37| -0,69 1| -0,16| -0,25| -0,15| -0,15| -0,50| -0,43| -0,21| -0,31| -0,16 -0,29
Ecoh -0,46| 0,31 0,212| 0,23} -0,79| -0,69| 0,24 0,60| -0,16 1, o087| 082 084| -0,47| -0,47| 0,86 0,83] 0,80 0,23
B -0,49| 0,43 0,29 0,30, -0,77| -0,63| 0,41 0,74| -0,25 0,87 1| 094| 09| -0,39| -0,35| 0,99| 0,97| 0,93 0,27
G -0,37( 0,35 0,18 0,19| -0,64| -052| 0,21 0,57| -0,15 0,82 0,94 1, 100| -059| -045| 0,98 0,83 0,99 -0,05
E -0,37| 0,35 0,18 0,20 -0,66| -0,53| 0,19| 0,57 -0,15 0,84 0,95| 1,00 1| -059| -045| 0,98 0,85 0,98 0,00
H -0,32| 0,31 o0,48| 0,46| 0,08 -0,06| 0,22 0,24| -050| -0,47| -0,39| -0,59| -0,59 1| 087| -049| -0,23| -0,55 0,43
B/G -0,25| 0,24, o0,41| 040, 0,18 -0,00| o0,01| -0,02| -043| -0,47| -0,35| -0,45| -0,45| 0,87 1| -0,40| -0,26| -0,42 0,20
Ci1 -0,44| 0,41 0,25 0,26 -0,73| -0,59| 0,31| 0,66| -0,21 0,86 099 098 098| -0,49| -0,40 1| 091 0,9 0,13
C12 -0,54| 0,45| 0,34 0,35 -0,80| -0,66f 0,51 0,81 -0,31 0,83, 097| 0,83 0,85 -0,23| -0,26| 0,91 1| 0,83 0,49
C44 -0,38| 0,36 0,20 0,21| -0,65| -0,52| 0,29, 0,61| -0,16 0,80 0,93 0,99 098| -0,55| 0,42, 0,96| 0,83 1 -0,08
C12-C44| -0,37| 0,25 0,29| 0,30| -0,42| -0,36| 0,45| 0,49| -0,29 0,23 0,27| 0,05/ 0,00/ 043| 0,20, 0,13, 0,49, -0,08 1

Tableau IV.1.2 : La matrice de corrélation des métaux de transd®ia troisieme périodegpmpris le lutétium.

62




Chapitre IV. Résultats et discussions

Dans ce travail, I'analyse en composantes prinegpalefinit deux composantes
principales qui représentent toutes les deux 8%98e la variance totale dans la base de
données. PC1 capture 54.40% de la variance darseitle de données, et PC2 capture

27.58 % de la variance comme indiqué dans (Figurk1).

Group 3
a Group 4
3
= 2
Ao :
Ir'| o Group 3__;" GI‘“L}P:
.rl T
& -l Group 1
4
5 4 -3 -2 -1 01 2 3 4 5 6 7 8
PCL (54,40 %)

Figure IV.1.1. : Le graphe des observations des métaux de transiéida troisieme période
y compris le lutétium.

Le graphe des observations pour PC1 vs PEgufe IV.1.1), révele cing groupes
distincts d'éléments. Le groupes(Ba) est lié aux éléments du blecle groupe 2Ta, Hf,
Lu) et le groupe 3I(, Os Re W) contiennent des éléments appartenant audylecgroupe 4
(Pt, Au)
contient des métaux précieux, et le group&l5Rb, Bi) comprend des métaux post-transition,
dont leur propriétés sont déterminées par leurs-souches p partiellement remplies. Nous
notons que l'axe PC1 sépare les groupes 1, 2, §roepes 4, 5. Il ya une grande similitude
entre les éléments de chaque groupe. En regarlamolipe 2Kigure 1V.1.1) et (Tableau
IV.1.1), nous notons que les distances séparant lessp@iptésentant les éléments,(Hf,
Lu) sont trés petites, ce qui indique qu'ils ont dexpriétés similaires a celles de I'hafnium
(et a celles des métaux de transition), ils partagkisieurs caractéristiques entre eux, parce
qu'ils ont la méme configuration de la couche denae, qui est égal a 2.
Empiriquement, il a été démontré que I'électroteme du lutétium se situe dans la premiere

sous-couche 5d; il doit marquer le début de |asiaie série d'éléments de transition (c’est a
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dire la sixieme période du tableau périodiquegretiessous de I'yttriunY] dans le groupe 3
(IIB), car il est un métal de type'.dL.'emplacement d'un élément dans le tableau fdried
dépend de sa configuration électronique, de santeles €léments d'une méme rangée ont la
méme configuration de la couche de valence. Lestréless de valence déterminent la
structure et les propriétés chimiques, mais la igardition électronique détermine
l'organisation du tableau périodique des élémeants que leur propriétés. Ce qui explique les
tendances périodiques dans le comportement des@gnchimiques. Les propriétés des
éléments sont déterminés par la taille (n), la ®i(th des orbitales, et le numéro atomique
(charge nucléaire). Il y'a plutét un grand nombeeptleuves chimiques et physiques indiquant
qgue le lutétium, doit étre placé dans le méme gragye Sc et Y12]. Cette question a été
débattue par plusieurs chercheufd3], [14] et [27] & [31]) et d'une maniére plus
convaincante par Jensen en 19B2]. Une autre justification pour placer le lutétiubu) en
dessous de I'yttrium() dans le groupe 3 (IlIB), est que cet arrangerdenne des tendances
périodiques similaires dans plusieurs propriétdsigfues (point de fusion, rayons atomiques,
somme des deux premiers potentiels d'ionisatioh¢lettronégativité), comme on le voit en
(Tableau 1V.1.3). Sc Y, et Lu ont tous une structure hexagonale compacte (hep),
température ambiantd2]. Placer les éléments dans le tableau périodiquaatgellement
acceptée selon les observations empiriques sus/antaméro atomique, les propriétés, les
tendances périodiques, et la configuration éleajrande I'état fondamental des atorf&y.
Dans le graphe des variablésgure 1V.1.2), 4 principaux groupes peuvent étre observés: le
groupe 1 contient principalement les propriétéssmjues qui peuvent étre décomposées en
deux sous-groupes, le premier sous-groupe conésrgropriétés atomiques (m, Zy),et le
second contient la pression Cauchy C12-C44, gtlle deuxieme groupe comprend les
propriétés mécaniques B, E, G et C11, C12, C44mpeis I'énergie de cohesionds Le
troisieme comporte des propriétés physiques tajies le rayon atomique r, le volume
atomique V, la polarisabilit&, et I'énergie totale & et le quatrieme groupe inclut le rapport
B/G, ainsi que le coefficient de PoisgonLes propriétés qui ont les valeurs des composante
principales (PC) identiques sont significativemeatrélées et sont similaires les unes aux
autres; Mais ceux qui ont des valeurs différenteP@ sont inversement corrélées et sont
donc différentes. Dans le groupe 1, une similitsdmificative est observée entre m et Z,
aussi dans le groupe 2 entre E, G et C44, les paidiquant les éléments sont proches les
uns des autres-jgure 1V.1.2), ce qui révele lI'importance de ces propriétesPCa\ sépare
automatiquement les données. En effet, nous vogoe$?C2 sépare clairement les propriétés

physiques des propriétés atomiques, ce qui siguaifee forte différence entre ces deux types
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de propriétés. Les variables au sein du méme greopecorrélées. Les groupes 1 et 3 sont
inversement corrélés, et ainsi pour les groupesA2 Bne augmentation de la masse atomique
m et le numéro atomique Z se traduira par une angatien de |, e et une diminution de r,

V, Eiwt, eta. Cependant, le module d'Young E, le module dell@s#nt G, et le module de
compressibilité B sont significativement corrélés aonstantes élastiques C11, C12, C44 et a
I'énergie de cohesiongs

Propriété Sc Y Lu

Structure hcp hcp hcp
Point de fusion (Fer) 1,54% | 1,52% | 1,663
Electronégativitéy) 1,20 | 111" | 1,14

Rayons atomique (r) 1,60 | 1,80 | 1,734
1% potentiel d'ionisation | ¢ 5@ | 627" | 543

2éme

potentiel d'ionisation] 12,80 | 12,24' | 13,9’

aRef [2], °Ref [4],"Ref [9],’ Ref [11],“ Ref [12].

Tableau I1V.1.3. Les propriétés physiques du groupe 3 (IlIB), y pasle lutécium. Les
qguantités indiquées dans le tableau sont les sigisalelectronégativitéy],
le rayon atomique (r), ®Lpotentiel d’ionisation, ¥"®potentiel d’ionisation
(eV), le point de fusion (° C).
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1 =
Group 1 Ciroup 4
075 /

0,5

-1 -0.75 0,5 0,25 1] 0,25 0.5 0,75 1
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Figure 1V.1.2 : Le graphe des variables des métaux de transitioia t®@isieme période y

compris le lutétium.

IV.1.5. La régression par les Moindres Carrés Partiel¢PLS)

Alors que I'APC est utile pour évaluer I'impaelatif de plusieurs parametres sur les
propriétés, la régression PLS peut étre utilisémmae un outil d'analyse exploratoire pour
sélectionner les variables prédictives appropriésiéentifier les valeurs aberrantes avant la
régression linéaire classique. Une combinaisonteldmiques de I'APC et de la PLS permet
d'explorer un large intervalle de nouvelles tendanet de corrélations, qui n'ont pas été
établies avanf23]. La PLS comprend une large catégorie de méthodanatiélisation des
relations entre les ensembles de variables obsemeéeutilisant les variables latentes. La
régression, inclut les taches de classificatios,téehniques de réduction des dimensions et
les outils de modélisation. L'idée principale denl@éthode PLS est que les données observées
sont générées par un systeme qui est entrainénppetit nombre de variables latentes.(
pas directement observé ou mesuré). L'algorithn@ &tvient un outil réussi standard pour
traiter de larges problémes de données chimiquéséi@ement la PLS crée des vecteurs
d’observations orthogonaux (appelés vecteurs ktentcomposantes), et qui contiennent la
covariance maximale entre les différents groupegagi@bles. Il existe difféerentes techniques

pour obtenir les vecteurs latents PLS, ce qui demeevariante de PLIZ6].
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Nous étudions les relations entre les deux biiecgariables; entre les propriétés mécaniques
(E, B, G,, B/G, C11, C12, C44, C12-C44) et les propriétéscsirales et atomiques,(y,

m, Z, r, V, B, |, Econ Eot) €n utilisant I'approche PLS. Les résultats PL®&s@ntés dans
(Figure 1V.1.3), indiquent le cercle de corrélation qui explaaerélation entre les propriétés
mécaniques, atomiques et structurales, ainsi q@'das deux composantes PLg ) qui
capturent le maximum de la variance dans la basdodeées. Les résultats peuvent étre
expliqués de la méme maniére, comme dans I'anatysemposantes principales (ACP).

Pour les propriétés, tels que C12-C44 et |'affiditdectrons k, situées au centre de la carte
(le cercle de corrélation), ou les corrélationst$aibles. Cela signifie que leurs propriétés ne
sont pas bien représentés sur les deux premienggosantes. Les propriétés C12-C44 gt E
expliquent a peine les tendances des éléments;oitg pas un effet important qui pourrait
facilement influencer les tendances des éléemdstsgi sont pas importantes. On constate de
fortes corrélations entre m et Z d'une part, aijpsentre les constantes élastiques C11, C12,
C44, et E, G, B, d'autre part. En outre, une cati@ négative existe entrg,get m, Z, ainsi
gu'entre I'énergie d'ionisation | et le volume atpme V. Les variables B/G @tsont séparées
des autres variables parce qu'elles sont moin®lées a ces variables d'un cote, et aux
composantes PLS,(tt;) d'un autre coté. Les propriétés situées sur tgppérie du cercle de

corrélation sont significatives, c’'est a dire,dtmntribuent fortement a la discrimination.

-1 0,75 0,5 0,25 0 025% 05 0,75 1

Figure IV.1.3 : Le graphe des observations, tt) des métaux de transition de la troisieme

période y compris le lutétium.
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IV.1.6. Conclusion

Dans cette partie, nous avons introduit une noevepproche pour analyser
et comparer les propriétés physiques et mécanigeesutétium avec des éléments de
transition de la troisieme range du tableau pégioeli en utilisant des méthodes
d'analyse multivariée tels que I'ACP et la régmssPLS. L'ACP nous a permis de
classer les propriétés et les éléments, qui ontribog a visualiser la position des
éléments l'un par rapport a lautre, ainsi que hetations existantes entre leurs
propriétés. Les résultats obtenus par la PLS esbame coherence avec les résultats
obtenus par I'ACP. Un intérét majeur dans cette hoddlogie est donnée par le
cadre unitaire, fondée sur les principes de PLS, qoé permet de découvrir les
relations structurelles existantes entre les danée les propriétés. Nos résultats
montrent que les propriétés de Ilutétium (Lu) soetnislables a ceux de [I'hafnium
(Hf). Nous avons constaté que nos résultats sonergiement en bon accord avec
de nombreuses études déja publiées sur ce sujefrimgmtaux et théoriques. Il est
difficile pour les scientifiques de comprendre lggeractions entre un grand nombre
de variables, donc nous avons utilisé I'ACP et laSPcomme des outils pour
identifier les structures existantes dans un enkende données, ainsi que pour le

dépistage, et d'extraire des informations utilpardir de données.
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Deuxiéme partie

IV.2. Une étude comparative des propriétés physigs et mécaniques de
I’'hnydrogene en appliquant les techniques de rechehne du

data mining

IV.2.1. Introduction

La position de I'hydrogéne dans le tableau périoeiq été le sujet de beaucoup de
recherches et de débats, c’est une de ses gramatesdictions. Parmi tous les éléments dans
la nature, I'nydrogéne est le plus répandu sue teest le dixieme élément plus lourd en
classant les éléments par masse. L'hydrogéne elgistetoutes les formes de {A€]. Placer
I'nydrogéne dans un tableau a été problématiquelisldp premier tableau de Dmitri
Mendeleev en 1869, ou I'hydrogéne a été considéméme un élément spécial. En 1871,
Mendeleev avait placé I'atome d'hydrogene au somidada premiére colonne du tableau
périodique. Bayley (1882) et Thomsen (1895) ontndounne forme pyramidale au tableau,
ou ils ont placé I'hnydrogéne en haut au centrdsekfant isolé contre les éléments de la
deuxieme période du tableau périodique. En 192Zyr Bwait ajouté les gaz nobles, en
mettant I'helium & c6té de I'hydrogéne. En 1967ndgason a utilisé I'électronégativité
comme un critere; il a placé I'hydrogene dans Idigo@upérieure du tableau périodique
chevauchant le bore et le carbone parce qu'il ftegsee cette position était la plus
appropriée. Greenwood et Earnshaw (1984) ont plaeEHe ensemble, en haut et a part du
reste des éléments et il a considéré I'nélium commgaz rare. En 2003, Kaesz et Atkins
ont placé séparément I'atome d'hydrogene, au mdies groupes 7 et 8 des métaux de
transition. En 2003, Cronyn a placé I'hydrogenedassus du carbor2l]. Ainsi, apres plus
de 130 ans, la position de I'hnydrogene dans leedabpériodique est encore un sujet de
confusion[22].

Dans cette partie on va essayer de confronter obleggne, en comparant les
propriétés physiques et mécaniques de I'hydrogeee @eux du groupe des metaux alcalins,
ceux du groupe du carbone, et avec ceux du groepealogenes, en utilisant les techniques
du data mining : 'Analyse en composantes prineipdACP) et la régression (PLS). Pour
cela nous avons construit trois bases de donriedde@u 1V.2.1, Tableau 1V.2.2 et le
Tableau 1V.2.3). La premiére base de données est constituée xd¢6yiobservations

(éléments), représentant les métaux alcalins, ypasnihydrogene, et incluant 16 variables
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(propriétés) (les propriétés physiques et mécasigies éléments de la base de données).
Les propriétés et leurs abréviations sont: la jEaailité @), I'électronégativitéy), la masse
atomique (m), le numéro atomique (Z), le rayon atpm (r), le volume atomique (V),
I'affinité électronique (&), I'énergie d'ionisation (I), I'énergie totale{ la conductivité
électrique ¢), le module de compressibilité (B), le module deuNg (E), les constantes
élastiques (C11, C12, C44), la pression de Cauctig+{C44). La deuxiéme base de données
est composée de six (6) observations. Elle conten#&léments du groupe de carbone, y
compris I'hydrogene, et seize 16 variables idee8cucelles de la premiere base de données.
La troisiéme base de données contient six obsengstjui sont les éléments du groupe VII
(les halogenes), plus I'hydrogéne, et dix (10)akd€es, représentant les propriétés physiques
et la conductivité électrique. Dans cette troisiecb@se de données nous avons inclus
seulement ces propriétés a cause de la non-disli@nidbes données pour les autres
propriétes.

L'objectif principal de ce travail est d'étudies kendances dans les propriétés des matériaux

pour les trois bases de données en appliquant IiCRa révéler la composition dissimulée

des données et montrera les similitudes existarae les variables et les éléments, afin

d'identifier le groupe qui partage le plus de piétgs avec I'hydrogene.

IV.2.2. Bases de données

IV.2.2.1 La base de données des métaux alcalinsonmpris I'hydrogéne

Propriét H Li Na K Rb Cs

o 0.667" 24.37 2417 43.8 47.7 59.47"

y 2.209 0.97 1.0 0.9 0.8 0.8€°

m 1.00797 6.947F 22.98977¢ 39.0982 85.467¢ 132.9054°?
Z 1 3 11 19 37 55

r 0.2¢° 1.4%° 1.8C° 2.2C 2.3 2.6C°

V 92.27 20.29¢ 37.145 73.73€ 90.81(¢ 115.89:
=N 0.754" 0.61¢" 0.547¢ 0.501%" 0.485¢ 0.471€

[ 13.5987 5.3917 5.1397 4.3407 41777 3.893¢
Ei[1] -12.13; -199.60( -4393.10' -16278.24 -79903.60 -205465.78
o 16 x 1% 11.7 x 1¢ 20.1 x 1€ 16.4 x 1¢ 47.8 x 1™ 5.3 x 1
B 0.2 11.¢ 6.81° 3.1 3.148 2.0

E 0.2 11.59 6.8(Y 3.5 2.3 1.6¢
C11 0.0479 13.8 7.50 3.6 2.9¢ 1.6(9
C12 0.16 11.9 6.3 3.16 2.4 0.9¢
C44 0.1 9.6 4.3C° 1.9(9 1.6(9 1.448
C12-C44 0.07 1.7¢ 2.02 1.2¢ 0.82 -0.4F

1 Ref[5], ®Ref [6] ,” Ref [7] ,°Ref [8] ,"Ref [9] , °Ref [4] ," Ref [10] ,9Ref [11] , "Ref

[12],' Ref [13] at 162 GPa and 6500 K.

Tableau IV.2.1 La base de données incluant les propriétés plgsigt mécanigues des

meétaux alcalins y compris I'hydrogéne.
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IV.2.2.2. L’analyse en composantes principales (AQP

Group 1

LS B L I =

[88]
|

Group 2

PC2 (38,55 %)

PC1 (50,99 %)
Figure IV.2.1. : Le graphe des observations des métaux alcalinmpies I’hydrogene.

Dans ce travail, 'analyse en composantes prinefpde cette base de données définit
deux composantes principales qui représententsdasedeux 89.54% de la variance totale
dans la base de données, PC1 capture 50.99% deidmce dans I'ensemble de données, et
PC2 capture 38.55% de la variance comme indiqug @égure 1V.2.1.).

Les autres composantes principales ne sont passpes considération parce qu'elles ne
fournissent pas d’informations signifiantes. L'albje du graphe des observations est de
visualiser les positions du comportement des versallans un espace bidimensionnel, ainsi
que leurs relations équivalentes. Les variablesoximité 'une de l'autre et éloignées de
l'origine du graphe sont positivement corréléesdique celles qui s'opposent les unes aux
autres sont négativement corrélées (ou inversem@aportionnelles). Dans le graphe des
variables, les corrélations entre deux variablas sxpliquées par l'intermédiaire de leur
angle par rapport au centre. Le coefficient de &iod entre deux variables est déterminé au
moyen du cosinus de l'angle formée par leurs vesteorrespondants sur le graphe. Etant
donné que le cosinus d'un angle plat est égale gs-bnt une corrélation divergente. Les
variables qui ne sont pas corrélées forment eiige Bn angle droit dont le cosinus est nul.
De méme, le cosinus d'un angle de degré 0 ° est qui signifie que la corrélation est totale

entre les variabled 6].
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Le graphe des observations pour PC1 vs PEgu(e 1V.2.1.), révele deux groupes distincts
d'éléments. Groupe 1 constitué des métaux alcllindNa, K, Rb, Cs), et le groupe 2 est
constitué de I'élément de I'hydrogerte)( Nous notons que I'axe PC1 sépare les group2s 1,
Il ya une ressemblance significative entre les él#ms dans le groupe 2. Une distance
importante est constatée entre le point représehtast les points représentant les métaux
alcalins, ce qui signifie que I'hydrogene est hidférént des métaux alcalins, et qu'il n'est
pas conforme au premier groupe. Une nette diff&remtre I'nydrogéene et les métaux alcalins
apparait dans la profondeur de leurs puits d'éaeayiec leurs potentiels d'ionisation égaux a
13,6 eV et 5,3 eV pour I'hydrogene et le lithiuraspectivemenfl]. D'aprés les données
fournies dans l&ableau 1V.2.1, toutes les propriétés de I'hydrogeh@ gont tres différentes
de celles des métaux alcalins a I'exception dg. [IlEemplacement de I'hydrogene dans le
tableau périodique avec les métaux alcalins est @usa configuration électronique
(monovalent) et non a ses caractéristiques chirsidues électrons de valence determinant la
chimie, et la configuration électronique refleterdanisation du tableau périodique. Les
meétaux alcalins sont parmi les meilleurs donnetéectrons; ils ont a peu pres la méme
électronégativité;, et qui est proche de Tgbleau 1V.2.1). Le caractére métallique d'un

élément est principalement due a sa structuresatagacteristiques physiques.

025 0 025 05 075 1
PC1 (50,99 %)

Figure IV.2.2 : Le graphe des variables des métaux alcalins y derfipydrogene.
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IV.2.2.3 Labase de données du groupe de carbone y compitsydrogene

Propriété H C Si Ge Sn Pb

o 0.667 1.76 5.38 6.07" 7.7 6.8’

X 2.20 2.50 1.74 2.0% 1.72 1.55
m 1.00794 12.0107 28.0855 72.64 118.716 207.2
Z 1 6 14 32 50 82

R 0.25 0.70 1.10 1.28 1.48 1.80
V 92.23 5.68 20.09 22.58 27.07 31.93f
Ea 0.754 1.26 1.39 1.23 1.1° 0.364

| 13.5984 11.2608 8.1517 7.8994 7.3439 7.4167
Ewt[1] -12.137 -1018.436 | -7842.444 | -56432.436| -163814.961] -531150.838
6 16 x 10" 0.07 x 16 4 x 107 3 8.7 x 16" 4.8 x 167
B 0.7 4448 98.0 74.9 56,6 42.9
E 0.2 545 112 79.9 52.9 15.9
C11 0.042 1076.4 165.77 124.0 72.30 48.8
C12 0.18 124.5 63.9 48.3 59.46 41.4
C44 0.10 578 79.6 67.° 22.03 14.9
Cl12-C44 0.07 -453.5 -15.7 -18.8 37.37 26.6

1 Ref[5], °Ref [6] ,Ref [7] ,°Ref [8] ,Ref [9] , °Ref [4] ,"Ref[10] ,°Ref [11] , "Ref

[12], ' Ref [13] at 162 GPa and 6500 K.

Tableau 1V.2.2 : La base de données incluant les propriétés phgsigti mécaniques du

groupe de carbone y compris I'hydrogene.

IV.2.2.4. L’analyse en composantes principales (AQP

groupe de carboneFigure 1V.2.3), nous notons que les deux PC les plus importants

représentent 86,10% de I'ensemble de la varialiités I'ensemble de données (PC1 capte

D’apres le graphe ACP des observations, représefitarsemble des données du

62,00%, et PC2 24,10% de la variance totale. Orargune deux groupes distincts d'éléments;

le groupe 1 contenant I'hnydrogéHeet le groupe 2 est constitué des éléments duypgrovi

(C, Si, Geg Sn, Pb), celui-ci peut étre divisée en trois sous-graupe premier contient le

carboneC qui est un non-métal et un mauvais conducteur diédé, comme I'hydrogene.

La conductivité électrique est une propriété impate dans I'étude des matériaux elle nous

informe pas uniquement sur la conduction électridjua métal, mais aussi sur sa structure et

ses propriétés mécaniques. (Mais en dépit de Habs#électrons libres, I'nydrogéne peut étre
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métallisé sous des pressions extrémement élevéass eempératures basses); dans cet état,
est considéré comme métallique. Les propriétés igtea déterminent si un élément
chimique dans le tableau périodique est un métalromon métal. L'hydrogéne liquide est
considéré comme un métal, tandis que I'hydrogeldesa atteint pas I'état métallique, méme
a haute pressidi].

Les allotropes de certains éléments montrent phiblement le comportement métallique ou
non métallique que d'autres. Le diamant est unadaallotropique du carbone, il n’ est pas
métallique; cependant le carbone graphite est l# &&ment non métallique et qui est
conducteur de I'électricité.

Le deuxieme sous-groupe contient le silicium eggdemaniumGe Si (Figure 1V.2.3). Les
propriétés physiques du germanium sont tres siredaa ceux du silicium. Dans leur état
solide élémentaire, ils sont tous les deux métids parce qu'ils se comportent comme des
semi-conducteurs, mais le silicium est principaletmeon-métallique. Leurs conductivités
électrigues peuvent étre affectées a des degréssdiar le dopage. Le troisieme sous-groupe
contient I'étain $n) et le plombPh, qui sont certainement métalliques. Malgré leurésibn
aux tendances périodiques, les propriétés du grdepmrbone varient considérablement. Le
carbone est un non-métal. L’étain et le plomb sepmrtent tout & fait comme des métaux. En
ce qui concerne la conductivité électrique, lesnéldts peuvent étre divisés en trois classes:
‘les métaux’, ‘semi-métaux’ et ‘non-métall]. Les métaux ont une grande conductivité; elle
peut &tre supérieure a 105".m™*. Les semi-métaux ont des conductivités modérdatbkes;

ils sont donc des conducteurs électriques interanedi[17]. Le semi-métal le plus courant
est le siliciumSi. La propriété la plus utile des semi-métaux est leapacité variable a
conduire le courant électrique. Les propriétés gues des non-métaux sont opposées a
celles des métaux. En regardaRitg(re 1V.2.3), nous notons que la distance entre le point
représentant I'hydrogene et les points représentant le groupe de carbdngescourte que
celle qui se trouve dandgFigure IV.2.1) avec les métaux alcalins. Cela signifie que
I'nydrogeneH partage plusieurs propriétés avec les élémentgralupe de carbone et a de
nombreuses similitudes avec eux. L'hydrogéne parpdgsieurs caractéristiques chimiques
avec le carbone et la famille du silicium. D’aptlesTableau 1V.2.2, I'hydrogene et les
éléments du groupe IV ont des électronégativit@dares.

En thermodynamique, il est bien connu que l|'émégativité affecte les propriétés
chimiques des éléments. On remarque que les ptépried’hydrogene tel que I'énergie

d'ionisation et I'affinité électronique sont siares a ceux des éléments du groupe de
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carbone. Lobjectif de la classification périodique est de refléterdeopriétés des éléments en

fonction de leur nombre atomique et de leur pécitélj1].

P Foom——- ~~.._Group 2
‘\
2 ”@ i \.
[] I
- I
- . »!
= 0 = . : : 1=
‘!l'r 1“"':._" S]_. a G’C —_,"'J
ﬁ s Y. S
]
5 F |
g - :
I
4
Grou IO
4 P\H,

-6 -4 -2 0 2 4 6

PC1 (62,00 %)

Figure IV.2.3. : Le graphe des observations du groupe du carboomprés I’hydrogene.

Group 1

Group 3

0,75

05 /

0,25

Group 2

Group 4

0,25 |

PC2 (24,10 %)

-0.5

0,75

-1 075 <05 -025 0 625 05 07 1
PC1 (62,00 %)

Figure IV.2.4. : Le graphe des variables du groupe du carbone y efitpydrogene.
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IV.2.2.5. Labases de données des halogénes y compbhgdrogéne

Propriété H F Cl Br | At

o 0.667' 0.557 2.18 3.08' 4.7 6.0'

Y 2.20 4.10 2.83 2.74 2.20 1.9¢
m 1.00794 18.9984 35.453 79.904 126.9048 210
Z 1 9 17 35 53 85

r 0.25 0.50 1.00 1.1% 1.40 1.27
Vv '92.23 28.39 37.69 39.03 42.74 49.82
Ea 0.754 3.40 3.6 3.3¢ 3.0¢ 2.9

| 13.5984 17.4228 12.96768 11.8138 10.4518 9.5352
Etot[1] -12.137 -2696.709 | -12481.164| -69951.739| -188164.803 -578569.435
o 16 x 10" 1.0x10% | 1.0x10" | 1.0x 10" 1.0 x 10Y 0

M Ref[5], *Ref [6] ,"Ref [7] ," Ref [10] ,9Ref [11] ,"Ref [12], ' Ref [13] at 162 GPa and
6500 K, ' Ref [14],% Ref[15] at 203,15 K.

Tableau 1V.2.3 La base de données incluant les propriétés plgsigt mécaniques des

halogénes y compris I'hydrogene.

IV.2.2.6. L’'analyse en composantes principales (AQP

PC2 (24,12 %)

‘e

()

Group 2

X )
@) Group 1

PC1 (69,90 %)

Figure IV.2.5: Le graphe des observations du groupe des halogerwapris I'hydrogene.

Le graphe des observations du groupe des halogec@s\pris I'hydrogeneKigure 1V.2.5)
génere deux pertinentes composantes principaleeprésentent 94,02% de I'ensemble de la
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variance dans la base de données; la premiére camigoprincipale (PC1) capture 69,90% et
la seconde (PC2) caractérise 24,12% de la variataie

D’aprés la Figure 1V.2.5) lanalyse ACP révele deux groupes distincts dieléts,
I'nydrogéneH que nous appellerons le groupe 1, et les halogénéd, Br, I, A) le groupe 2.

Il apparait que I'hydrogene est trés éloigné désgbaes. Cela signifie que I'hydrogéne et les
halogénes sont différents, et qu’ils ne partagastles mémes propriétégapleau 1V.2.3), a
I'exception de I'électronégativit¢et de I'énergie d'ionisation I. En plus, I'nydrogea une
conductivité électrique supérieure a celle des halogénes, qui sont dearsacenducteurs de

['électricité.

p—
-l
S 025
-l
-
- ()
[ |
S
e« -0.25
@]
=9

PC1 (69,90%)
Figure IV.2.6. Le graphe des variables du groupe des halogenaspris I'hydrogene.

En regardant le graphe des variables ACP des mélaakns y compris I'hydrogene
dans Figure 1V.2.2)) quatre groupes distincts peuvent étre obsen&dsroupe 1, qui
contient en particulier les propriétés physiquésgue peut étre décomposé en deux sous-
groupes; le premier est constitué des proprié@sigties tels que I'énergie d'ionisation | et
I'électronégativitéy, et le second de l'affinité d'électrong Et de I'énergie totalefg le
deuxieme groupe (Groupe 2) inclut les propriétésamigues B, E et C11, C12, C44 et la
pression de Cauchy C12-C44, le troisieme (groupse3jompose des propriétés physiques
comme le rayon atomique r, le volume atomique Vpdiarisabilitéa ainsi que la masse

atomigue m, et du numéro atomique Z. le quatrierepe (groupe 4) contient seulement la
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conductivité électriques. PC2 sépare clairement les propriétés physiquespdepriétés
atomiquesKigure 1V.2.2). Les propriétés qui ont les mémes valeurs det&@Que déterminé
par les différents groupes, sont étroitement lieslis que celles avec des valeurs opposeées
de PC ont une corrélation divergente. Dans le grodgs métaux alcalins, les propriétés
varient comme suit: une ressemblance importanté §ee observée entre m, Z, V dans le
Groupe 3, et entre toutes les propriétés du gr@)pes points présentant les éléments sont
tres proches les uns des autfggiire 1V.2.2). Le point de m est le plus proche de celui de Z,
indiquant son importance; La méme remarque peatféite pour le point de ¢et celui de

E. Les groupes 1 et 3 sont inversement corrélésc gour les groupes 1 et 4, plusieurs
corrélations peuvent étre identifiees. Une augntiemtade y et | se traduira par une
augmentation d’s et Eq: et une diminution de r, \&, m, Z ets. En méme temps, E et B sont
corrélées et étroitement liees aux constantesicilast C11, C12, C44 et a la pression de
Cauchy C12-C44.

Dans le graphe des variables du groupe de carboompris I'hydrogéne laRigure 1V.2.4),
quatre groupes distincts peuvent étre observégremier (groupe 1) contient C11, C12, et
C44, en plus de B et E. Le deuxieme groupe (Gr@)geeut étre décomposé en deux sous-
groupes; un contient Eety, et l'autre | et Etot. Dans le troisieme groupei(ge 3) il y'a
deux sous-groupes; I'un comprendiy,m et Z et l'autres; Le quatrieme groupe (groupe 4)
contient V et C12-C44. Dans le groupe de carbasepitopriétés varient comme suit: dans le
groupe 1, une forte corrélation est observée dhtie et C11, C12, C44; tandis que E et B
sont corrélées et étroitement liées aux constatassiques C11, C12, C44. De méme, m et Z
dans le groupe 3 sont également fortement corréléegoint de m est le plus proche de celui
de Z; La méme remarque peut étre faite pour letplErE et ceux de C11, C44. Les groupes 1
et 4 sont inversement corrélés. De méme, les gsoipet 3 présentent une corrélation
inverse, et plusieurs corrélations peuvent étretimemees. Une augmentation get Ex se
traduira par une hausse des | et Etot et une bdessea, m, Z etc. Par conséquent, une
augmentation de V conduira a une diminution detBne augmentation de E provoquera une
augmentation de B. En outre, une augmentation dernBe une diminution de C12-C44.

En regardant le graphe ACP des variables du grdegehalogenes y compris I'hydrogene
(Figure 1V.2.6), trois groupes distincts peuvent étre spécifiégremier groupe (Groupe 1)
contient les propriétés j, et Etot, le deuxiéme groupe (Groupe 2) contientandis que le
(groupe 3) peut étre décomposé en deux sous-grollypesontient les propriétés r, \d, m,

et Z, et l'autre k£
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Aprés examinination de figure 1V.2.6, nous remarquons que les propriétégsét Eq sont
fortement corrélées & tandis que les groupes 2 et 3 ont des valeuesses de PC, ce qui
signifie que les propriétés contenues dans le gr@dipont inversement corrélées.all est
facile de noter que ces propriétés sont liees aolaductivité électrique, qui est une

caractéristique importante dans le tableau péngdaes €léments.

IV.2.3. Larégression par les Moindres Carrés Paiéls (PLS)

Cette régression est basée sur la relation ergnertgriétés mécaniques (E,&8,C11,
C12, C44, C12-C44) et les propriétés physiques,(m, Z, r, V, &, |, Eq). L'approche PLS
est appliquée pour élucider les relations entre prepriétés. Elle crée un ensemble de
composantes, en commencant par une base de daorépssées de diverses observations
caractérisees par différentes variables. C’esttanknique de réduction des données, pour
réduire les variables X a une série de composamtesapparentées qui illustrent la variation
dans les données. La régression PLS est d'un tipgéréculier car elle peut analyser les
données corrélées et les variables redondantes;pellit aussi modéliser les différentes
caractéristiques en méme temps. Les résultats BeSapour les trois bases de données sont
présentés dans les figures-igure 1V.2.7, Figure IV.2.8 et Figure 1V.2.9. lls sont obtenus
en utilisant le deux premieres composantgt)(tLe nombre de facteurs est automatiquement
sélectionné; la premiére composante PLS est phldefique les composantes suivantes.
Finalement, le choix des deux composantes PLS peatenéire de pratiques visualisations.
Les variables X et Y sont visualisées sur un grapbenmé " le cercle de corrélation ", en
fonction de leurs relations avec les facteurs RL®t b, qui pourrait étre interprété de la
méme maniére que pour le graphe des variables'da; les cosinus des angles formés par
les vecteurs-variables dans le plan indiquent éegetations entre les variables d'origiié].
Les variables les plus importantes se trouvent getgphérie du cercle de corrélation, alors
que les variables, qui n'apportent que de petiteauwcune contribution a la discrimination,
sont a proximité du centre du cer{®].
Pour la base de données des métaux alcalins, gnesséon PLS des 7 variables Y en
fonction des 9 variables X, en utilisant les devenpers facteurs tet 4, est réalisée comme
le montre laFigure IV.2.7. Le graphe obtenu est le cercle de corrélatioredat variables
des propriétés mécaniques, et celles des proppéigsques dans les deux composantes PLS
(t1,t2). Ceci permet la visualisation des similitudegetas propriétés physiques des variables

(xi) et les deux facteurs PL$ at & d'une part, et entre les propriétés physiques/aeables
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(Yi) et t;, t, d'autre part. Nous trouvons de fortes corrélatemse m, Z, V, d'une part, gt

de l'autre part; ainsi entre les constantes diéii#sC11, C12, et C44 d'un coté et E, B et la
pression de Cauchy C12-C44 d'un autre coté. Ungledion négative est également notée
entre k: et m, Z, et la méme tendance est observée emtees. En ce qui concerne les
variables explicatives (xi), la conductivité électrique n’est pas bien représentée dans les
deux premieres composantes; elle est a proximigedtre du cercle de corrélation. Ceci peut
s’expliquer par le fait que cette variable défiaitpeine les tendances des propriétés des
éléments. Elle est moins corrélée aux variablegtXjonc semble étre moins corrélée aux
facteurs PLS;tet t. En regardant le graphe PLS représentant la lmderthées du groupe de
carbone Figure 1V.2.8), il y'a de fortes corrélations observées entreZznd,un c6té et entre
les constantes élastiques C11, C12, C44, et E,uB dutre c6té. Il semble également en
(Figure 1V.2.8) qU'E: est corrélee négativement a m et Z. Une tendaimgase est
observée entre V etaELa conductivité électrique est a proximité du centre du cercle de
corrélation, donc elle apporte une contributiorurteda la discrimination.

Pour la base de données des halogenes, la régreB&i® dont la variable Y est la
conductivité électrique est en fonction des variables X, qui sont lesdppétés physiques

(a, v, m, Z, 1, V, B, |, Eo), avec f et b, les résultats sont visualisés dans le cercle de
corrélation dans ldigure 1V.2.9. Un premier apercu indique que toutes les progsiée
situent a la périphérie du cercle, ce qui signifjg'elles sont toutes des variables

discriminantes et participantes.
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<
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-1 -0.75-0,5-0.25 0 0,250,50,75 1
t1

Figure IV.2.7. Le cercle de corrélation entre les propriétés mécas, et les propriétés
physiques dans les deux composantes Pl-$)(fla base de données des

meétaux alcalins).

-1 -0,75-0.5-0.25 0 0.250.50,75 1
t1

Figure 1V.2.8. Le cercle de corrélation entre les propriétés méoas, et les propriétés
physiques dans les deux composantes PL3)t(la base de données du

groupe de carbone).
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Etot
I,

L
-1 -0,75-0,5-0.25 0 025 0.5 0.75 1
t1

Figure 1V.2.9. Le cercle de corrélation entre les propriétés m@oas, et les propriétés
physiques dans les deux composantes PL3)t(la base de données des

halogénes).

84



Chapitre IV. Résultats et discussions

IV.2.4. Conclusion

L'atome d'hydrogene a un seul électron, donc onrgibypenser que ses propriétés
chimiques sont limitées, mais il a diverses prdapséhimiques et peut étre combiné avec
presque tous les éléments. L'hydrogene est diff@esn autres éléments de la classification
périodique, car il posséde des propriétés excamites, il a été placeé a la téte du groupe des
alcalins, car il a un seul électron de valence.e@dpnt, cette position ne révele pas ses
propriétés chimiques et physiqyés].

Par conséquent, d'aprés les résultats représeatédegpgraphes des observations dans les
figures IV.2.1, IV.2.3., et IV.2.5, on peut en déduque I'hydrogéne partage certaines

propriétés avec certains éléments et groupes daatalpériodique, tels que le groupe du

carbone, mais pas totalement; a vrai dire I'hydnegést un élément a part, et ne s’'ajuste
harmonieusement & aucun groupe.

Dans cette étude, la méthode d'extraction des @snaété utilisée comme une analyse
exploratoire des données. C’est une approche qugertede plus en plus importante dans la
recherche, en utilisant les différentes méthodatssijues multivariées telles que I'ACP et la
régression PLS pour visualiser les positions déséhts I'un par rapport a l'autre dans
chaque base de données, et pour étudier les redaitre leurs propriétés. Ce travail montre
que les outils statistiques tels que 'ACP combiagec la PLS peuvent étre tres utiles pour
identifier les corrélations entre les groupes déaldes dans un ensemble de données afin de
déterminer les variables (propriétés) qui devraigné utilisées pour classer les éléments.
Cette étude présente une nouvelle méthode poueétaccomportement d'un élément dans le
tableau périodique, et les tendances de leursiptépra I'aide de I'exploration de données et
de ses techniques appropriées. Nous avons troueé I'jydrogéne partage certaines
similitudes avec certains éléments et groupes atableau périodigue tels que le groupe de
carbone. En fait, I'hnydrogéne est toujours considgdmme un élément a part, distinct et

spécial.
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Troisieme partie

IV.3. Investigation des propriétés structurales etmécaniques des hydrures

alcalins par les calculs ab initio et I'approche dwatamining

IV.3.1. Introduction

Les hydrures sont des matériaux prometteurs; guvent étre utilisés dans les
batteries rechargeables, les cellules, les réatgars, les capteurs, les commutateurs
optiques, ainsi que dans le stockage de chaleundeistrie nucléaire et dans la purification
de I'hydrogene. Par conséquent, il est nécessaitedibr leurs propriétés, pour pouvoir
concevoir des hydrures appropriés pour les appisispécialefl].

L'étude des hydrures métalliques est importaateslte peut aider a comprendre les
propriétés de I'hydrogéne qui améliore les progsiéde stockagf?]. Les hydrures que
I'nydrogéne forme par réaction avec les métauxliakcdli, Na, K, Rb, et Cg) sont
stoechiométriguement stable. Les hydrures alcaltts (M = Li, Na, K, Rb, et C9
représentent un domaine intéressant de la rechgrahee qu'ils sont utiles dans la fusion ce
qui permet d'acquérir des carburants de haute éngsy Depuis la premiére étude
expérimentale par rayonnement X, en 1931, il adétéontré/4] que les hydrures alcalins
cristallisent dans la structure NaCl (B1l) a temp#ea ambiante et pression ambiante,
comme la structure dg, Na, K, Rb, etCs[5; 6].

Figure 1V.3.1. Structure cristalline de la structure NaCl (B1) tigdrures alcalins MH dans
les conditions ambiantes. Les cercles bleus repr&seM =Li, Na, K, Rb,

Cs et les cercles violets représentent les atonmgslicigene.
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L'objectif de ce travail est d'éxaminer l@opriétés structurales et mécaniques des
hydrures alcalins obtenues par les calculs aloieiti utilisant I'approche datamining, et la
technique d’Analyse en Composantes Principales jA0Br explorer de nouvelles relations
afin de révéler les tendances dans la base de éergtemontrer les similitudes et les
corrélations existantes entre les variables (leprntés) et les hydrures alcalins.

Pour réaliser cette étude, nous avons construibase de donnéesgbleau 1V.3.2)

a partir des propriétés mécaniques calculées,gsacdlculs ab initio implémentés dans le
code VASH[7; 8] dans le cadre de la Théorie de la Fonctionnella deensité DFT9; 10],

les énergies d’échange et de corrélation des stegbnt été traitées par I'approximation du
gradient généralisé (GGALl1] et le procédé de projection des ondes augmentéed/)(P
[12; 13; 14] ca confirme la précision des méthodes tout @astravec l'efficacité de la
méthode des pseudo-potentigl§]. La fonctionnelle d'échange et de corrélatioradsiptée
pour décrire l'interaction d'échange-corrélatioa.tést de convergence a donné une énergie
de coupure de 312,50 eV lorsque la base d'ondee mah utilisée. Suivant le schéma
Monkhorst-Pack16], pour l'intégration nous avons utilisé une maike(13x13x13) points-

k dans la premiére zone de Brillouin, et qui audtisé pour tous les calculs. Dans tous les
cas, les optimisations de géométrie ont été effestiet les convergences ont été assumées
lorsque les forces sur les atomes étaient inférgearl MeV / A.

IV.3.2. Base de données

LiH NaH KH RbH CsH
ao(A) 4.02 4.833 5.699 6.068 6.437
4.05753] ° 4.87Q55]° 5.7q57]° 6.0459]° 6.38861]"
4.02[54]° 4.83456]°  5-699[58[° 6.075[60]° 6.42962]°
By(GPa) 34.614 22.507 13.017 10.944 8.686
34.755)° 19.40[55]° 15.6[66]" 10.04q66]" 8.0461]b
34.3(58]° 22.6062]°  13.30[58]° 11.1[62]° 8.8058]°
B0 3.14F 3.522° 3.539 3.649 3.508
3.40[67]° 4.40[55]° 4.00[66]° 3.9[66]"° 4.0470]°
3.368° 3.62[69]° 3.70[58]° 3.47[58]° 3.036571]°

Le présent travail
® Valeursexperimentales
“Valeurs théoriques

Tableau 1V.3.1.Les valeurscalculées du parametre de maillg éafx), le module de
compressibilité (B (GPa) et la dérivé premiére de la pression)(Bes
hydrures alcalins dans la structure NaCl (Bl), ageelques autres
ésultats.
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LiH NaH KH RbH CsH
C11GPa) 56.97 49.90° 23.49 21.914 15.817
65.31[72]° 47.3[73]° 23.0[60]° 24.6[58]° 16.4[60]°
48.3[74]°
C12GPa) 23.43 8.8f 7.78 5.45¢ 5.17
17.5[75]° 8.0060]° 8.35[71]° 4.6[58]° 6.761[71]°
22.3[76]°
C44GPa) 46.156 22.969 11.804 9.299 7.397
46.2[73]° 22.5[73]° 12.9[58]° 8.2[58]° 6.7[60]°
46.0[54]° 22.7[58]°
G(GPa) 30.768 21.966° 10.025 8.85 6.49
23[71]° 13[71]° 10.2[71)° 9.15[71]°
E(GPa) 71.20 49.77 23.937° 20.91 15.587
53[71]°
v 0.157 0.13 0.19 0.18 0.20
0.11[71]° 0.13[71]° 0.21[71]° 0.23[71]° 0.22[71]°
A 2.75 1.11 1.50° 1.13 1.38
0.88[71]° 1.27[71]° 1.18[71]° 1.18[71]°
B/G 1.125 1.024 1.29 1.236 1.33
1.13[71]° 1.2[71]° 1.37[71]° 1.31[71]°

Le présent travail
® Valeursexperimentales
“Valeurs théoriques

Tableau 1V.3.2: Les Constantes mécaniques et élastiques des hgdalcalins dans la
structure NaCl (Bl), avec quelques autres résgltate module de
compressibilité (B, module de cisaillement (G), constantes élasti{dg),
le module dYoung (E) sont en (GPa). Le rapport ,BI& facteur
d'anisotropie A) et le coefficient de Poissom)(sont des parametres sans

dimension.
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IV.3.3. L'analyse en composantes principales (ACP)

IV.3.3.1. Les propriétés structurales

Les parametres structuraux des hydrures alcadlihs, NaH, KH, RbH et CsH) ont
été optimizes, et I'énergie totale a été étudiééoration du volume. Les parametres de la
structure, module de compressibilitép)Bla dérivé premiere de la pression djBont été
déterminés en ajustant les énergies totales aatiégud'état de Murnaghdh7]; les valeurs
sont données dans [€gbleau 1V.3.1). A partir de ces valeurs, on peut noter que &surs
calculées sont en bon accord avec ceux obtenues lgantravaux expérimentaux et
théoriques précédents; cela prouve la validitéateermodele théorique. L'approximation du
gradient généralisé (GGA) estime la fiabilité denérgie totale a la fois sur la densité
d'électrons et de son gradient. La GGA amélioreégdament les parametres structuraux du
matériau18].

IV.3.3.2. Les propriétés mecanigues

Le cristal cubique posséde trois constantes élaegtiqmdépendantes, C11, C12 et C44
[19] qui ont été déterminées par ajustement des ésami@es d'un cristal contraint a une
equation de contraintes polynomiale du quatrientzegrselon la loi de Hooki20]. Trois
types de contraintes, a savoir la variation de melules contraintes de cisaillement
tétragonal et rhomboédrique et le volume conseord, été appliqguées a la structure
optimisée. Les constantes élastiques sont calceleespportées dans l&gbleau 1V.3.2),
avec quelques autres données disponibles, quiuedigque les structures cubiques pour
chaque hydrure alcalin sont mécaniquement staldesemu'elles satisfont les critéres de
stabilité du cristal cubiqu1l].
C44>0 (IV-1)
Cl1>|Ci12| (IV-2)
Cl11 +2C12>0 (IV-3)
Le module de cisaillemerfTableau 1V.3.2) joue un réle dominant dans la prédiction de la
dureté du matériau. Il a été trouvé due a le module de cisaillement le plus élevé parmi
les hydrures alcalins, ce qui signifie quél a une grande dureté. Par conséqusht, est
plus résistant que les autres hydrures alcalingapport B/G est généralement utilisé pour
prédire le comportement ductile et fragile des miztiig. Le matériau est ductile lorsque
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B/G > 1,75[22], et il a un caractere fragile quand Bf@,75[23]. Un tel comportement est
indirectement lié au facteur d'anisotropie. D’apies valeurs de B/G calculées, présentées
dans le Tableau 1V.3.2), on constate qu'elles sont toutes inférieures/’d, e qui indique
que les hydrures alcalins se comportent d'une mafriggile dans les conditions ambiantes,
et peuvent étre donc considérés comme des matéragiles. Le module d'Young E est
connue comme une quantité de mesure de la riglité matériau élastiqui24]. En
analysant les valeurs de E présentées daf@aldgau 1V.3.2), on peut noter que leH est

le plus rigide parmi les hydrures alcalins. Laditg des hydrures alcalins diminue ldel a
CsH Comme le montrent les tablealx3.1 et1V.3.2, les valeurs calculées du module de
compressibilité, du module de cisaillement, et dedole d'Young diminuent selon l'ordre
LiH <NaH < KH <RbH < CsH Le rapport de Poisson qui varie généralement de -1 a 0,5,
est utilisé pour estimer la stabilité du cristaintte le cisaillemen{38], v mesure la
résistance du matériau au cisaillemdB6], il fournit plus d'informations sur les
caractéristiques des forces de liaison que touteaobnstante eélastiqugt8]; il est
généralement égale a 1/3 pour les matériaux dsatfemoins de 1/3 pour les matériaux
fragiles [49]. Les valeurs du rapport de Poissgnfigurant dans lg¢ableau 1V.3.2, sont
inférieures a 1/3, ce qui indigque que les hydratealins sont des matériaux fragiles.
L'anisotropie A (également appelée le rapportistdropie de Zener) est une mesure du
degré d'anisotropie dans les solid@s]. Elle est égale a 1 pour un matériau isotrope.
Lorsque A est inférieur ou supérieur a 1, A edisd® pour mesurer le degré d'anisotropie
élastiquel19]. Selon les valeurs d'anisotropie calculées et irfiqians léableau 1V.3.2,

on peut noter que les hydrures alcalins sont c&iaés par une anisotropie élastique.

IV.3.4. Analyse par I'approche data mining

Les valeurs du module de compressibilité (B), ladole de cisaillement (G), le module de
Young (E), le coefficient de Poissow),(le rapport d'anisotropie (A), le rapport B/G,let
constantes élastiques (C11, C12 et C44) calcukelep calculs ab initio et affichées dans le
tableau IV.3.2 les hydrures alcalind.iH, NaH, KH, RbH et CsH) constituent la base de
données analysées par l'approche data mining etedhnique d’ACP. L'analyse en
composantes principales (ACP) effectuée sur la dasdonnées, a donné deux importantes
composantes principales PC, ou PC1 capture 83,67% dariance totale dans la base de
données, alors que PC2 capture 16,84%, comme l&ren@igure 1V.3.2). Le graphe des

observations des deux premieres composantes lasipour les hydrures alcalifsgure
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IV.3.2), révele deux groupes distincts d'hydrures. Grdupemprend.iH etNaH ayant une
valeur positive de PC1, tandis que le groupe 2ientiKH, RbH et CsH qui ont une valeur
négative de PCL. Il est a noter que l'axe de P@arede groupe 1 du groupe 2. Le groupe 1
contient les hydrures alcalins avec des valeurgééke du module de B, du module de
cisaillement, du module d’'Young, et des constamlestiques (C11l, C12 et C44) et de
faibles valeurs du coefficient de Poisson et dinrB{G; contrairement au groupe 2 qui
contient les hydrures ayant de faibles valeurs ddute de compressibilité, du module de
cisaillement, du module d’Young, des constantestigiaes (C11, C12 et C44) et des valeurs
élevées du coefficient de Poisson et du rapport. B outre, les hydrures alcalins du
groupe 2 ont des valeurs tres proches de B, G1E, C12, C44y, et B/G. En regardant le
graphe d’ACP des variableBigure 1V.3.3), on peut noter que les propriétés mecaniques, a
savoir B, G, E, C11, C12, C44, et A, ont les mémakewrs de la composante principale
(PCs), ce qui signifie gu’elles sont fortement éli¥es parce que leurs points sont proches
les uns des autres; cela révéle l'importance depumwiétés. Celles-ci sont inversement
corrélées & et B/G, car elles ont des valeurs de PC opposéese PC2 sépare clairement
B, G, E, C11, C12, C44, A de et B/G; cela exprime la forte différence entre=llG
représente la dureté contrairement a B/Gvetui expriment la ductilité; donc une
augmentation de la dureté, conduira a une diminudi® la ductilité (soit une augmentation
de la fragilité), ce qui prouve que les hydrureslihs sont des matériaux fragiles. Aussi, si
B/G diminue et le module d’Young augmente, le matérse transformerait en moins
ductile. Cela nécessite d'augmenter la rigidita diminuer la fragilité. Le biplot montré en
(Figure 1V.3. 4) révéle que le premier groupe des hydruteld (NaH) est lié a B, G et E,
indiquant leur grande dureté et rigidité, tandie geux du groupes X, RbH, CsH sont
corrélés a B/G et; ce qui indique la faible ductilité et la hautadilité de ces hydrures. Les
résultats de l'analyse de données ACP sont en dmmrcaavec les résultats obtenus par les

calculs ab initio et aveceux déterminés théoriquement et experimentalement.

93



Chapitre IV. Résultats et discussions

Group 2 Group 1

[

o

PC2 (16,84 %)

-3 -2 -1 0 z i 3 4 5

PC1 (83,07%)

Figure IV.3.2. Le graphe des observations des hydrures alcalins
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Figure IV.3.3. Le graphe des variables des hydrures alcalins.
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Figure IV.3.4. Le graphe de « Biplot » représentant les hydraleains et les propriétés.
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IV.3.5. Conclusion

En résumé, les propriétés structurales et mécanides hydrures alcalinkid, NaH,

KH, RbH et CsH) ont été étudiées par les calculs ab initio. Lasuls des énergies totales,
des géomeétries optimisées et des constantes ékstiont été effectuées en utilisant le
logiciel VASP, ainsi que la méthode PAW GGA. Leaatining est une nouvelle approche
qui a été employée pour analyser les résultatsnobtel est considéré comme l'une des
approches fiables pour les probléemes d'optimisaliédCP est une des techniques de data
mining largement utilisée pour I'analyse des dosnées propriétés calculées sont en bon
accord avec les données expérimentales et thésridjaponibles. Les constantes élastiques
calculées indiquent que les hydrures alcalins smétaniquement stables. L'analyse de G/B
révele que les hydrures alcalins sont des matéfii@agiles dans les conditions ambiantes.
Compte tenu des valeurs du module de cisaillen@ptdu module de compressibilité (B), et
du module d’Young (E), il a été constaté duld est le plus rigide et le plus fragile parmi les
hydrures étudiés. Les résultats obtenus montreatleg hydrures possedent des propriétés
intéressantes qui peuvent étre tres utiles dantimes applications industrielles, en
particulierLiH qui est un matériau prometteur.

Ce document présente l'aptitude des techniguepldiation de données, telles que I'ACP, a
analyser et a obtenir des informations précieugesta d'un ensemble de données. En outre,
il peut étre conclu que les résultats de l'anablyse données, sont en bon accord avec les

résultats obtenus par les calculs ab initio et gapportés dans la littérature.
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Conclusion générale

Dans ce travail on déduit comment la combinaisomlel#&x domaines importants : la
mécanique quantique et le data mining et ses mésh@CP et PLS), nous a permi d’étudier
un phénoméne qui reste insoluble jusque-la pouphssiciens et les chimistes, qui est les
contradictions du tableau périodique avec la méeenguantique. Le placement de certains
éléments dans le tableau périodique a été prohilfueadepuis le premier tableau de Dimitri
Mendeleev en 1869.

Le tableau périodigue des éléments, est la gégmatialn la plus importante en chimie,
il est souvent considéré comme un cas représeptatitulier dans I'étude de la relation entre
la chimie et la physique, et comme l'une des idéeplus unificatrices dans toute la science

moderne.

La tentative d'expliquer les détails du tableauqgague continue a défier I'ingéniosité
des physiciens quantiques et chimistes quantifffieta mécanique quantique a la capacité
d’expliquer et reproduire la chimie, ce qui a pexmux physiciens d’aller au-dela du tableau
périodique des atomes neutres a I'état fondameettale qui pourrait étre interprété comme
une déclaration obtenue d'une réduction de la ehignia physiquél]. La classification
périodique n'a pas encore sa forme définitive, 'estrpas entiérement cohérente avec la

mécanique quantique, a cause des anomalies quoelient.

L'originalité de ce travail persiste dans I'usage lpproche data mining et de ses
techniques, I'Analyse en composantes principaleSRAet la régression (PLS), qui sont
appliguées pour la premiére fois dans I'étude deprodleme, et qui nous ont permi de
visualiser les corrélations existantes dans chdmps® de données, et de voir de prés le

probleme.

Par conséquent, les résultats obtenus montrenteggétium partage beaucoup de
similitudes avec les métaux de transition de Igsigme période du tableau périodique, par
contre I'hydrogene partage certaines propriétés agdgains groupes du tableau périodique,
tel que le groupe du carbone, mais pas tout adaitai dire I'nydrogéne est un élément a part,

et n’est conforme a aucun groupe.

Enfin on a calculé les propriétés structuralemétaniques des hydrures alcalins par
les calculs ab initio implémentées dans le code RA&ans le cadre de la Théorie de la
Fonctionnelle de la Densité DFT, les résultats mideont été analysés en utilisant I'approche
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datamining, et la technique d’Analyse en ComposaRténcipales (ACP) pour explorer les
similitudes et les corrélations existantes entretyge d’hydrures. On a trouvé que les
hydrures alcalins sont des matériaux fragiles demgonditions ambiantes, et que LiH est le
plus rigide et le plus fragile parmi ces hydrudg$] est un matériau prometteur en industrie

des batteries rechargeables, et dans le stockagerdie.

Les résultats obtenus sont trés intéressaht point de vue scientifique, ils ont été
approuves par de grands chercheurs travaillantesprobleme. Cela prouve l'importance de
I'approche data mining et de ses techniques, I'fs®len composantes principales (ACP) et
la régression (PLS) dans I'analyse et traitemerdaaées.

Ce travail ouvre des horizons a l'usage de I'appeodata mining et les techniques

d'analyse multivariée pour explorer et étudiergleblemes qui semblent sans issue.
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Le résumé

La découverte de la structure de I'atome au délbutidgtieme siecle a
marqué une grande étape dans l'avancée des camzess De nombreux
phénomenes physiques et chimiques demeuraientirsgangrétation tels que l'effet
Compton, l'effet Zeeman,etc Ce qui a conduit les physiciens et chimistes a
abandonner le modele classique de la mécaniqueon®mnhe et a introduire un
nouveau modele qui est la mécanique quantiqueuca germis une interprétation

nouvelle de la classification périodigLig.

La mécanique quantigue a été la théorie la plustapelaire réussi dans
I'histoire de la science. L'impact de la théor@@aressenti dans des domaines tels que
la physique du solide, et la science des matéfiajux

Bien qu'il soit évident que les tentatives pourliexger la chimie en termes de
la théorie quantique ne peuvent apparaitre suitdéaeloppement de la mécanique
guantique
au XXe siecle, ce type de réductionnisme ne dasedimujourd’huiEn général, le
réductionnisme est l'idée qu’une science, tellelgushimie, peut étre réduite plus a
une science "fondamentale”, dans ce cas, a laiqueysla conception méme du
réductionnisme supposant une hiérarchie dans lescags entre les sciences plus
fondamentales, généralement la physique et les ématiques, et ceux qui sont
considérées comme des dérivés ou des épiphénondec@msmencer par la chimie, et
passant par la biologie aux sciences humaines cdmsuiologie ou la psychologie
[9].

On objectera aisément a ce qui précéde que mémaeréduction n’existe pas
pour le moment elle peut jouer le réle d'un idéalin but a atteindre. N'a-t-elle pas
stimulé le développement de la chimie et de la igjgsau 19 siécle ? N'inspire-t-
elle pas aujourd’hui la biologie? Examinons celadde d’'une réduction verticale
qui, de I'antiquité aux lumiéeres, a été une thésieopophique ('atomisme) s’incarne
au 19 siécle dans I'hypothése atomique des chimistds, gans la théorie cinétique
des gaz, dans la mécanique statistique, et finalei@ns la “réalité moléculaire”
(selon I'expression de Jean Perrin). La théorieqiesta puis la mécanique quantique
donnent a I'atomisme des physiciens et des chimigte justification plus profonde ;
elles expliquent que, comme le disait Bohr, il exidans la nature une tendance a
produire des formes déterminées et a les fairepefafire, encore et toujours, méme

lorsqu’elles ont été perturbées ou détruites. Maistriomphant, I'atomisme a perdu
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sa simplicité originelle. Les atomes ne sont phggcables et inaltérables. L’existence
des molécules n’est plus un postulat de base ddifaie, mais un résultat de la
théorie quantique, valable sous certaines résehsegqostérité de I'atomisme s’est
scindée en deux branches bien distinctes : d'ug ¢étthéorie savante, et les
techniques récentes de manipulation d’atomes omalécules presque isolées ; de
lautre, I'idée de réduction verticale qui n’esuplune these philosophique ou une
hypothése scientifique, mais est devenue une cogyan

Imaginons que la chimie, la physique du solide,thermodynamique, la
meécanique classique enfin, soient toutes remplapéeda meécanique quantique,
devenue entierement calculable aprés I'avenememtidateurs d’'un type nouveau.
L’industrie informatique réaliserait des chiffresaffhires fabuleux. Mais I'idéal
d’intelligibilité qui a présidé a la naissance @eskience serait mort et enterré, au
moins dans les sciences physiques ; car la méamjgantique, qui calcule par ses
propres moyens et fournit des résultats d’une éxdet numeérique étonnante, ne peut
guere se passer des béquilles de la physiquedaiasguand on lui demande de nous
faire comprendre ce qui se passe. Par suite, lesces physiques, débarrassées
désormais de toute incertitude et de toute noueeatritable, sombreraient dans un
océan d’ennui. En somme, méme si la réduction detveossible dans les sciences
physiques, elle ne les aiderait pas a remplir ¢elgjti rester la tache fondamentale de
toute science : nous aider a comprendre les phémesi@0]. La mécanique
guantique a montré a quel point la séparation datqghysique et la chimie était
arbitraire[11].

Friedrich Paneth a clairement défini le statut t&pmlogique du concept
chimique de I'élément dans une conférence portatitre qu'il a donné en 1931. Ici,
il a soulevé deux questions. La premiere rapgellerobleme d'Aristote avec « les
mixtes véritables », en quel sens peut-on supppsetes éléments persistent dans les
composés? " Sa réponse - basée sur une étudaduistdes notions d’éléments et
des atomes - est claire: puisque la chimie esteroge par les qualités secondaires
des substances, les chimistes devraient assunpardestance des qualités dans les
composeés. |l a proposé d'appeler ce qui persisigbStance de base " alors qu'il
réservait le terme " substance simple " pour laigretmontrant des manifestations
phénoménologiques associées a cette substanceselabstraite, renouvelant de ce
fait la distinction conceptuelle de Mendeleev. leaxieme question de Paneth était: «

s’il est vrai ou non que la chimie doit et va sssdudre dans la physique? " Ici, il a
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traité la possibilité de reduire la chimie a la gplqye, un développement qui avait été
déja prédit par certains physiciens.

La théorie quantigue offre clairement des avargagmnsidérables pour
I'enseignement de la chimie et, en particulier, rptau présentation du tableau
périodique, avec son explication du comment etalwrguoi les propriétés chimiques
des divers éléments obéissent a un modele glokahiNoins, ceci ne signifie pas que
les chimistes peuvent s'en sortir seuls avec laaméae quantique. Le chimiste ne
peut pas s'isoler de ces développements et densenter d'exécuter et de décrire les
réactions. Il ne pourra pas tirer parti de sesésgrecédents a moins qu'il assimile
les disciplines du physicien ou accepte de collabarec lui. Cette évolution de la
chimie vers la physico-chimie est est le trait laspcaractéristique de ces vingt
derniéres annégs].

Le tableau périodique se classe comme l'une des ilds plus fécondes et
unificatrices dans toute la science modefh2]. L'élément chimique est proche
d'une abstraction mathématiguensi, il devient un instrument qui nous permet de
construire une série qui est supposée se cachiégrdeCette abstraction permet au
chimiste de decrier I'ordre qui existe derrierenlaltiplicité apparente chaotique du
monde phénoménal. La plus grande valeur du cordepfiendeleev d'un élément
est sa puissance de construire la série apparentédeéléments chimiques sont
efficacement "désincarnés” les entités abstraitesant attachées au vrai monde par
le réseau des rapports décrits par le systemedguie. Ce rapport abstrait-concret
est représenté par la position de I'élément dansdieau périodique, qui forme

alternativement la base pour une multiplicité diiptétatiorf13].

A mesure qu'augmentait le nombre d'éléments conesisshimistes du XIX
siecle éprouvaient le besoin de les ordonner. maissait les masses atomiques et
on avait déja I'habitude de classer les élémeraprab l'augmentation de cette
caractéristique. La simple progression des maskeriques ne pouvait toutefois
expliquer logiquement les différents comportemeiets élémentgl4].

Il est en effet une sorte de miracle que la méamniguantique explique le
tableau périodique. Mais nous ne devrions pasisgelaséduire en croyant que c'est
une explication déductive. Une chose qui est claiseque la tentative d'expliquer les
détails de la classification périodique continuddier l'ingéniosité des physiciens

guantiques et chimistes quantiques et que le tabfeaiodique continuera de
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présenter un test concernant la pertinence deseflesvméthodes développées en
chimie quantiqgue. La réduction de la chimie a lacamijue quantique n'a ni

compléetement échoué, comme certains philosophda gdeience ont revendiqué, et
elle n'a pas été une réussite complete, commeireetigstoriens contemporains ont

revendiquégl?2].

Le tableau périodique se classe comme l'une des ilds plus fécondes et
unificatrices dans toute la science modd@jeL'élément chimique est proche d'une
abstraction mathématiqudiinsi, il devient un instrument qui nous permet de
construire une série qui est supposée se cachiégrdeCette abstraction permet au
chimiste de decrier I'ordre qui existe derrierenlaltiplicité apparente chaotique du
monde phénoménal. La plus grande valeur du cordepfiendeleev d'un élément
est sa puissance de construire la série apparentéSeéléments chimiques sont
efficacement "désincarnés" les entités abstraitesant attachées au vrai monde par
le réseau des rapports décrits par le systéemediguie. Ce rapport abstrait-concret
est représenté par la position de I'élément dansdieau périodique, qui forme

alternativement la base pour une multiplicité diiptétatior10].

A mesure qu'augmentait le nombre d'éléments conesishimistes du XIX
siecle éprouvaient le besoin de les ordonner. maissait les masses atomiques et
on avait déja I'habitude de classer les élémerdpras l'augmentation de cette
caractéristique. La simple progression des maskemiques ne pouvait toutefois
expliquer logiquement les différents comportemeiets élémentgl 2].

Il est en effet une sorte de miracle que la méamniguantique explique le
tableau périodique. Mais nous ne devrions pasisgelaséduire en croyant que c’est
une explication déductive. Une chose qui est claiseque la tentative d'expliquer les
détails de la classification périodique continuddier l'ingéniosité des physiciens
guantiques et chimistes quantiques et que le tabfaiodique continuera de
présenter un test concernant la pertinence deseflesvméthodes développées en
chimie quantique. La réduction de la chimie a lacamigue quantigue n'a ni
compléetement échoué, comme certains philosophda gdeience ont revendiqué, et
elle n'a pas été une réussite complete, commeireetigstoriens contemporains ont

revendiquég9.
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L’évolution de I'histoire de la chimie au XIXe sienous montre a quel point
une classification devenait nécessaire. La clasgifin telle que Mendeleiev I'a
publiée en 1869 puis en 1871 a stimulé la recheerhehimie et de nombreuses
guestions fondamentales se sont appuyées surfoattedable base théorique que
renferme ce tableau. C’est actuellement un pointrej@re universel pour la
communauté des chimistgy.

Le tableau périodique reste, apres plus d'un siézlelus important moyen de
comparaison entre les éléments chimiques. Il neangt d'étudier rationnellement la

grande variété des substances que nous trouvosdalaaturé4].

La matiere condensée est formée par l'agrégataondes, et les propriétés de
l'agrégat dépendent de la structure électronigeeattanes qui le constituent. Elle est
donc d’'une grande importance, ce qui est essqutigl la classification des propriétés
physiques des éléments solides comme il I'est pesiatomes constitutifs].

La classification périodiqgue des éléments exprintee profonde vérité
physique et permet d'unifier un grand nombre denamsances portant sur la matiere.
Ce classement facilite la compréhension des group@éments en montrant la
relation entre leurs propriétés chimiques et lewmacture atomique. De plus, la
connaissance du tableau périodique permet de priagformules des composeés et
les types de liaisons unissant les composants datécule/4]. Les éléments dans le
tableau périodique sont rangés par ordre croisdamuméro atomique Z, selon la
configuration électronique des atonjég en respectant la régle de Klechkowski dans

le remplissage des orbitales par énergie croissante

Le tableau périodique est pour nous, de toute éeilele guide le plus sar
dans I'étude de la chimie. Mais il comporte ceraianomalies ou contradictions, qui
sont les éléments qui ne respectent pas la regkdedbkowski, et qui présentent des
configurations électroniques faisant exception @dane, tels que :

- L’hydrogéne qui ne s’ajuste harmonieusement aiagroupe, c’est un non-
métal est il est placé généralement dans la méioare que le lithium qui est
un métal trés réactif. L’hydrogene est parfois @lan téte du groupe 7, avec les
halogénes. Dans certains tableaux périodiquest inéme placé dans les deux

groupes a la foig7].
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- L’'Hélium se trouve dans le bloc p alors qu'il dsttype s.

- Le lutécium et le lawrencium sont placés dartsade f, alors que leur couche f
est déja saturée, ils contiennent 1 électron 5@dodls constituent bien le début

des éléments de transition.

Les tableaux périodiques habituels de Mendeleiess @éments chimiques
sont déja a 97% en accord avec la mécanique quanfigois €léments seulement qui
ne le sont pas, et sont en désaccord avec le peindexclusion de Pauli. Afin
d'assurer la cohérence, il est proposé de pldediuim a cété de I'hydrogene dans le
bloc s. Le lutécium et le lawrencium dans le ldates métaux de transition, pour que

le tableau périodique soit conforme a 100% avewdaanique quantiqyé].

Dans cette thése on a étudié les contradictionstaa®es dans le tableau
périodique, et on les a confronté moyennant l'agipgodu data mining et ses
techniques, telles que l'analyse en composantesipaies (ACP) et la régression
(PLS), qui sont employées pour la premiére foig pétude de ce probléme, et ce qui
fait l'originalité de ce travalil.

Le data mining, dans sa forme et compréhensionebetua la fois comme
champ scientifique et industriel, est apparu awtéles années 90. On peut voir le
data miningcomme une nécessité imposée par le besoin deprestede valoriser
les données gu’elles accumulent dans leurs base®ffet, le développement des
capacités de stockage et les vitesses de tranemidsis réseaux ont conduit les
utilisateurs a accumuler de plus en plus de donr@asains experts estiment que le
volume des données double tous les ans. Que doitioea avec des données
colteuses a collecter et a consery8?.

L'ACP est une techniqgue mathématique @duit la dimensionnalité d'un
systeme complexe de corrélations a un nombre r@hkuitimensions, néanmoins
représentatives de la majorité de la variancedatas données. On passe d'un certain
nombre de variables potentiellement corrélées @lus petit nombre de variables
décorrélées, les "Composantes Principales”.

Ensuite, un changement de base est effectué aulzel® base des "Composantes

Principales” afin de représenter les données dansouvel espace. L'utilisateur
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choisit le nombre d'axes utilisés pour la reprédeont, en se basant par exemple sur

le pourcentage de variance représente.

L'exploration de données est le processus de déctesrmodeles pertinents,
intéressants et novatrices, ainsi que des modeadssrigtifs, compréhensibles, et

prédictifs de données a grande échidlg.

La régression PLS permet de rapprocher le stadéisticdu chercheur dans les
problemes de modeélisation. En général ce dernighate en effet conserver dans son
modéle toutes les variables importantes tout eanalnit des équations de régression
cohérenteg.17].

Bien que cette méthode ait connu la plugarses succes dans le domaine de la
chimie, on peut penser qu'elle pourrait facilen@reg transposée a d'autres domaines,
particulierement dans ceux ou le nombre d'individctifs est faible (en comparaison
au nombre de variables explicatives) et ou les ab#s explicatives sont
significativement corrélées entre-ellgs3]

De nombreux problemes peuvent étre décritss da forme d'un modele de
régression, ou l'on possede des variaKlesr lesquelles on peut plus ou moins agir
et des variable¥ que I'on ne peut qu'observer.

L'objectif est alors de d’écrire les relagoentreY et X, en l'absence de
modéle théorique. Le probleme est que le nombread@blesX est souvent trés
important par rapport au nombre d'observationstéigaession PLS est une méthode
d'analyse des données spécifiguement construitel'gtude de ce type de probleme.
[19]

Cette thése est organisée comme suit:

- Le premier chapitre est consacré a la présentg@mérale du réductionnisme en
chimie quantique, ses différentes formes, ses &spés types de réduction, la
comparaison entre la physique et la chimie, lactdn de la chimie a la mécanique
quantique, et le lien existant entre le tableauopéue et le réductionnisme en

chimie quantique.
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- Le deuxieme chapitre est consacré a I'étude loledaa périodique, son historique, la

loi de la périodicité des propriétés, son évolutetnses anomalies.

- Le troisieme chapitre est consacré a la défimitlo datamining et ses différentes
techniques, l'analyse en composantes principal€SPjAet la régression PLS (la
régression par les moindres carrés partiels), ilecipe de ces méthodes, et leurs

objectifs.

- Le quatrieme chapitre présente les résultatsaliBapplication de I'approche
du datamining, et ses techniques telles que : Ijapaen composantes principales
(ACP) et la régression (PLS), qui ont été applisueéles différentes bases de données
contenant les différentes familles du tableau pgiee qui présentent des
contradictions avec la mécanique quantique. Ceitbage divise en trois parties:

Dans la premiere partie nous avons réalisé uneeétminparative des
propriétés physiques et mécaniques du lutétium agag des métaux de transition
par I'approche de datamining.

Tandis que dans la deuxiéme partie, on a étudi¢iepriétés physiques et
meécaniques de I'hydrogene, et on les a comparée @uex du groupe des meétaux
alcalins, avec les éléments du groupe de carbdnayer ceux du groupe des
halogenes, en utilisant I'approche de data mining.

Enfin dans la troisieme partie on a étudié lesppébés structurales et
meécaniques des hydrures alcalins en appliqguantdesils de premier principe et

gu’on a analysé par l'approche de datamining.

Dans ce travail on déduit comment la combinaison déex domaines
importants : la mécanique quantique et le datangiet ses méthodes (ACP et PLS),
nous a permi d'étudier un phénoméne qui reste ubded jusque-la pour les
physiciens et les chimistes, qui est les contremfistdu tableau périodique avec la
meécanique quantique. Le placement de certains élSmdans le tableau périodique a

eté problématique depuis le premier tableau de thiMendeleev en 1869.

Le tableau périodigue des éléments, est la génétialn la plus importante en

chimie, il est souvent considéré comme un cas septatif particulier dans I'étude de
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la relation entre la chimie et la physique, et canfltune des idées les plus

unificatrices dans toute la science moderne.

La tentative d'expliquer les détails du tableauiguégue continue a défier
l'ingéniosité des physiciens quantiques et chimispeantiqueg21]. La mécanique
guantique a la capacité d’expliquer et reproduarechimie, ce qui a permis aux
physiciens d’aller au-dela du tableau périodiques dgomes neutres a I'état
fondamental, et ce qui pourrait étre interprétémroe une déclaration obtenue d'une
réduction de la chimie a la physigi&®9]. La classification périodique n'a pas encore
sa forme définitive, et n'est pas entierement attéravec la mécanique quantique, a

cause des anomalies qu'elle contient.

L’originalité de ce travail persiste dans l'usagel'dpproche du data mining et
de ses techniques, I'Analyse en composantes palesp(ACP) et la régression
(PLS), qui sont appliquées pour la premiere foissd&tude de ce probleme, et qui
nous ont permi de visualiser les corrélations erigts dans chaque base de données,
et de voir de prés le probleme.

Par conséquent, les résultats obtenus montrent lgukitétium partage
beaucoup de similitudes avec les métaux de transde la troisieme période du
tableau périodique, par contre I'hydrogene partagtaines propriétés avec certains
groupes du tableau périodique, tels que le groupeadbone, mais pas tout a fait; a

vrai dire I'hydrogene est un élément a part, etrcenforme a aucun groupe.

Enfin on a calculé les propriétés structuraleanécaniques des hydrures
alcalins par les calculs ab initio implémentéessdarcode VASP, dans le cadre de la
Théorie de la Fonctionnelle de la Densité DFT réssiltats obtenus ont été analyseés
en utilisant I'approche de datamining, et la teqbei d’Analyse en Composantes
Principales (ACP) pour explorer les similitudedest corrélations existantes entre ce
type d’hydrures. On a trouvé que les hydrures iasadont des matériaux fragiles
dans les conditions ambiantes, et que LiH estue pgide et le plus fragile parmi ces
hydrures, LiH est un matériau prometteur en indeistes batteries rechargeables, et

dans le stockage d’énergie.
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Les résultats obtenus sont trés intéressdnt point de vue scientifique, ils ont
été approuves par de grands chercheurs travaslanice probleme. Cela prouve
limportance de l'approche du data mining et de ssshniques, I'Analyse en
composantes principales (ACP) et la régression (B8s I'analyse et traitement de
données.

Ce travail ouvre des horizons a l'usage de I'appeode data mining et les
techniques d'analyse multivariée pour explorettidiér des problemes qui semblent

sans issue.
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In this article, we study the physical and mechanical properties of lutetium,
which will be compared with the elements of the third-row transition metals
(Cs, Ba, Hf, Ta, W, Re, Os, Ir, Pt, Au, T1, Pb, and Bi). Data mining is an ideal
approach for analyzing the information and exploring the hidden knowledge
among the data. The purpose of the data mining scheme is to identify and
classify the effects of the relationships existing between properties. The
results of the investigation are presented by means of multivariate modeling
methods, such as the principal component analysis and the partial least
squares regression to discover the implicit, yet meaningful, relationship
between the elements of the data set, and to locate correlations between the
properties of the materials. In this study, we present a data mining approach
to discover such unusual correlations between properties of the elements.
When comparing the properties of the transition metals with those of lute-
tium, our results show that lutetium shares many properties and similarities
with the transition metals of the sixth row in the periodic table and can be well

described as a transition metal.

INTRODUCTION

The classification of the chemical elements is a
precise and clear result of the periodic table, despite
the few anomalies that still persist. The periodic
table is a physical representation of two laws: the
periodic law and the periodic system, which are
more fundamental than the periodic table.!

The periodic table of elements reflects a distin-
guished example of classification; each column con-
tains a series of elements that have the same
number of valence electrons. Therefore, the study of
the arrangement of the elements in different
groups, according to their principal common prop-
erties, is scientifically and practically interesting
and should be carried out.

The transition elements, also called transition
metals, are not very different from each other. They
have similar properties and behave similarly.’?
Their d subshell is partially filled of electrons, and
this represents the difference between a transition
metal and the other elements in the periodic table.
The transition metals are arranged in four rows
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that correspond to the principal energy levels of d
subshells that are progressively filled with elec-
trons.* The main purpose of this work is to demon-
strate that lutetium Lu (Z =71) has common
properties with the third row of the d-block transi-
tion metals.

Many researchers have considered the position of
lutetium in the periodic table before, by different
ways. In 1967, H. Merz and K. Ulmer carried out an
x-ray spectroscopic investigation showing, dis-
tinctly, that Lu, to the left of Hf (below Yttrium), fits
much better with its properties than La does, and so
it may be considered as a transition metal but not
La.® Jensen (1982) assigned Lu to Group III, below
Y.% Scerri (2009) believed that lutetium should be
placed in the same column of the periodic table as
scandium, yttrium, and lawrencium.”

In this work, we use a data mining approach to
expose the correlations between the data. This
approach needs powerful statistical analysis tools
such as principal component analysis (PCA) and
partial least squares regression (PLS) to study
the correlations between the properties and the



relationships between elements. PCA is probably
the most popular multivariate statistical technique
used in many scientific fields, as it can be used for
data classification, investigation of similarities,
etc.®? PCA is a powerful statistical approach for the
analysis of material properties; it has been widely
used to study many problems in physics and mate-
rials science.'” There is a close connection between
PLS and PCA, as they have some interesting
information in common.

DATA AND COMPUTATIONAL DETAILS
Data Description

To identify the trends and clusters in materials
properties data, we build a database for 14 elements
of the third-row transition elements (Cs, Ba, Hf, Ta,
W, Re, Os, Ir, Pt, Au, T1, Pb, and Bi), including
lutetium, with their physical and mechanical prop-
erties, as seen in (Table I).

The properties and their abbreviations are as fol-
lows: polarizability («), electronegativity (y), atomic
weight (m), atomic number (Z), atomic radius (r),
atomic volume (V), electron affinity (E,), and ioniza-
tion energy (I), as well as total energy (E,), cohesive
energy (E..n), bulk modulus (B), shear modulus (G),
Young’s modulus (E), Poisson number (u), ratio (B/G),
elastic stiffness constants (C11, C12, and C44), and
Cauchy pressure (C12-C44). We have included only
these properties in the current study due to the
unavailability of enough data on other properties.

Data Mining Methods

The data mining tasks can be classified into two
groups: descriptive and predictive. This can be
accomplished using different techniques based on
data mining functionalities such as clustering,
classification, and so on, to determine the types of
patterns to be mined. In this work, we use the
descriptive data mining method, which entails
exploration of patterns and relationships existing
among data. The fundamental descriptive functions
are summarization, clustering, association, and
discovery.'> PCA and PLS are appropriate tech-
niques to carry out this data mining task.

Principal Component Analysis Technique

This was achieved by running PCA using the
numerical data structured in 14 observations versus
19 variables (o, y,m, Z,r, V,Ea, I, E o, Econ, B, G, E,
u, B/G, C11, C12, C44, and C12-C44). For a visu-
alization of the data discrimination, PCA plots
mapped variables (19 properties) and observations
(n = 14) using loadings and scores in dimensional
spaces determined by principal components (PCs)
with eigenvalues > 1.0, based on Kaiser’s rule. The
loading plot depicts the most important variables,
and the score plot shows similarities and differences
between samples (i.e., the elements in our data
set).!® PCA generates a set of new orthogonal axes

Settouti and Aourag

or variables, called the PCs, from the original vari-
ables. The generated axes are orthogonal and
uncorrelated with one another. The first PC (PC1)
explains the maximal variance in the data set as
well as its direction, and so on. The PCs are defined
by vectors that are the eigenvectors of the variance—
covariance matrix. The variance along the vector is
defined as the eigenvalue. The loadings and the
scores corresponding to the PCs are obtained from
the correlation matrix. Each loading of variables
reveals the contribution of the original variable to
the PC. A variance reduction is reached when
neglecting the directions along which the variance
of samples is insignificant.'?

The key idea of PCA technique is to reduce the
dimensionality of a data set that contains a large
number of interrelated variables by retaining as
much as possible of the variation encountered in the
data set. This reduction is achieved by transforming
the original variables into a smaller new set of
variables called the principal components, which
are uncorrelated and ordered in such a way that the
first principal component captures most of the var-
iation present in all the original variables. This
makes visualization, prediction, and classification
easier.'*!'® PCA summarizes the information pro-
vided by various variables in a simple graphical
display with minimal loss of information to assess
the relationships between variables and samples.*®
PCA identifies patterns in a data set and com-
presses the data by reducing the number of dimen-
sions based on their similarities and differences.
When a physical significance to principal compo-
nents is found, the PCA technique can discover the
hidden data structure and reveal similarities among
variables and elements.’

Partial Least Squares Regression

Although PCA is useful in estimating the relative
impact of multiple parameters on properties, PLS
regression can be used as an exploratory analysis tool
to select suitable predictor variables and identify
outliers before the classic linear regression. Using a
combination of PCA and PLS techniques helps
explore a broader range of new trends and correla-
tions, which have not been established before.'* PLS
comprises a wide category of methods for modeling
relations between sets of observed variables by using
the latent variables. It includes regression, classifi-
cation tasks, dimension reduction techniques, and
modeling tools. The main idea of PLS methods is that
the observed data are generated by a system that is
driven by a small number of latent (not directly
observed or measured) variables. The PLS algorithm
becomes a successful standard tool for processing
wide chemical data problems; it facilitates many
applications in other scientific fields. Generally, PLS
creates orthogonal score vectors (called latent vec-
tors or components) by finding the latent vectors that
contain the maximal covariance between different
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sets of variables. Various PLS techniques are used to
obtain latent vectors, which gives a variant of PLS.'”

RESULTS AND DISCUSSION
Principal Component Analysis (PCA)

In this work, PCA of the database yielded two sig-
nificant PCs that together account for 81.98% of the
total variance in the data set, where PC1 contributes

» Group 5
4
3
~~
< 2
& 1
~ . Group3 Group 2
S’
O
~ -1 Group 1

-2
-3
-4
-5 -4-3-2-101 2 3 4 5 6 7 8
PC1 (54,40 %)

Fig. 1. PCA scores plot from the database of Table | containing 14
elements of the third-row transition elements, including lutetium.
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to 54.40% of the total, whereas PC2 contributes
27.58%, as shown in (Fig. 1). The objective of the
loading plot is to visualize the position of the vari-
ables (i.e., the properties in our data set), with respect
to one another in a two-dimensional space, and their
corresponding correlations. By comparing the dis-
tances between the points representing the proper-
ties, we can deduce that the variables, represented by
points that are close to each other and far from the
origin, are positively correlated, whereas those
opposite one another on the plot are negatively cor-
related (or inversely proportional). For instance,
variables like E.;, m, and Z can be seen in (Fig. 2).
The loading explains the relationships relating two
variables by their angles at center on the plot. The
correlation coefficient between two variables repre-
sents the cosine of the angle between their corre-
sponding vectors on the plot. In Fig. 2, the cosine of
180° (i.e., the angle between I and V on the PC1-PC2
plot) is —1, which means that they are negatively
correlated. Based on this mathematical rule, the
uncorrelated variables are at right angles to each
other (cosine 90° = 0, therefore not correlated). Sim-
ilarly, the cosine of 0° is 1, which indicates a positive
correlation between the variables.'® The plot of the
scores for PC1 versus PC2, shown in Fig. 1 reveals
five distinct groups of elements. Group 1 (Cs and Ba)
is related to elements of block s, groups 2 (Ta, Hf, and
Lu) and 3 (Ir, Os, Re, and W) contain elements that
belong to block d, group 4 (Pt, Au) contains elements
that are precious metals, and group 5 (T1, Pb, and Bi)

Group 1

Group 4

9
%
:‘ Group 3
e
o~
&
-0,25 Group 2
-0,5
-0,75
-1
-1 -0,75 -0,5 -0,25 0 0,25 0,5 0,75 1
PC1 (54,40 %)

Fig. 2. PCA loadings plot from the database of Table I, with 19 properties.




A Study of the Physical and Mechanical Properties of Lutetium Compared

with Those of Transition Metals: A Data Mining Approach

includes elements of post-transition metals, whose
properties are determined by their partially filled
p-subshells. We note that the axis PC1 separates
clusters 1, 2, and 3 from 4 and 5. There is a close
similarity between elements in each group. Looking
at group 2 in Fig. 1 and Table I, we note that the
distances separating the points representing the
elements Ta, Hf, and Lu are small, which indicates
that they have properties similar to those of hafnium
(i.e., transition metals), and they share several
attributes with them because they have the same
valence shell configuration, which is equal to 2.
Empirically, it was shown that lutetium’s outermost
electron is the first electron in the 5d subshell; it must
mark the beginning of the third series of transition
elements (i.e., the sixth row of the periodic table),
below yttrium (Y) in group 3 (IIIB) because it is a d*
metal. The location of an element on the periodic table
is based on its electron configuration, so the elements
in the same row (family) have the same valence shell
configuration. The valence electrons determine the
chemistry, but the electron configurations determine
the organization of the periodic table as well as the
properties of the elements. These are the reasons for
the periodic trends in the behavior of chemical ele-
ments. The properties of the elements are determined
by the size (n), shape (I) of orbitals, and atomic
number (nuclear charge). A great deal of chemical
and physical evidence shows that lutetium should be
placed in the same group as Scand Y.*® This issue was
debated by several researchers (Refs.5 and 19-24)
and discussed in a more persuasive way by Jensen in
1982.'° Another justification for placing lutetium
(Lu) below yttrium (Y) in group 3 (IIIB) is that this
arrangement gives similar periodic trends in several
physical properties (melting point, atomic radii, sum
of the first two ionization potentials, and electroneg-
ativity), as seenin (Table II). Sc, Y, and Lu all have an
hexagonal closed-gacked (hcp) structure at an ambi-
ent temperature.1

Placing the elements in the periodic table is cur-
rently accepted according to the following empirical
observations: atomic number, properties, periodic
trends, and ground-state electron configuration of
atoms.?”

In the PCA loadings plot (Fig. 2), four main clus-
ters can be observed: Cluster 1 contains mainly the

physical properties that can be decomposed into two
subgroups. The first subgroup contains the atomic
properties (m, Z, I, and y) and the second one contains
the Cauchy pressure C12-C44, and E5. The second
cluster group involves the mechanical properties B,
E, G, C11, C12, and C44 including the structural
property E.;. The third one comprises physical
properties such as the atomic radius r, atomic volume
V, polarizability o, and total energy Ei., and the
fourth cluster group consists of the ratios B/G as well
as the Poisson’s ratio p. The properties that have
identical PC values are significantly correlated and
are similar to each other; however those which have
different PC values are inversely correlated and are
therefore different. Within group 1, the closest
resemblance can be observed between m and Z on the
one hand, and among E, G and C44 on the other hand.
In group 2, their points are close to each other (Fig. 2),
which reveals the importance of these properties. The
PCA automatically separates data. Indeed, we see
that PC2 clearly separates the physical from the
atomic properties, which means a strong difference
between these two properties. Variables within the
same cluster group are correlated. Groups 1 and 3 are
inversely correlated, as are groups 2 and 4. It is pos-
sible to identify several relationships. An increase in
the atomic weight m and the atomic number Z will
resultin anincreasein/ and y, as well as a decrease in
r, V, Ei, and a. However, Young’s modulus E, the
shear modulus G, and the bulk modulus B are cor-
related and tightly bound to the elastic stiffness C11,
C12, C44, and the cohesive energy E.,.. By means of
PCA, we create a map that indicates how the
parameters and properties will qualitatively change
when changing the chemical elements.

Partial Least Squares

We study the relationships between two blocks of
variables, that is, between the mechanical proper-
ties (E, B, G, u, B/G, C11, C12, C44, and C12-C44)
and the atomic and structural properties («, y, m, Z,
r, V, Ea, I, E.on,and E,), using the PLS approach.
The PLS results, which were presented in (Fig. 3),
show the correlation circle that explores the rela-
tionship among the mechanical, atomic, and struc-
tural properties, as well as between the two PLS

Table II. Physical properties of group 3 (IIIB), including lutetium

Property Sc
Structure hep
Tmelt 1.541 (Ref 18)
z 1.20 (Ref. 28)
r 1.60 (Ref. 30)

6.56 (Ref. 28)
12.80 (Ref. 28)

First ionization energy
Second ionization energy

Y Lu
hep hep

1.522 (Ref. 18) 1.663 (Ref. 18)
1.11 (Ref. 28) 1.14 (Ref. 28)
1.80 (Ref. 30) 1.734 (Ref. 31)
6.22 (Ref. 28) 5.43 (Ref. 29)
12.24 (Ref. 28) 13.9 (Ref. 28)

The quantities given in the table are as follows: the melting point (°C), x is the electronegativity (eV), r is the atomic radius (A), and the

ionization energy (eV).
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Fig. 3. Variable map in PLS regression of mechanical properties
according to atomic and structural properties.

components (¢4, £3), which captured the maximum of
the variance within the data set. The results can be
explained in the same way, as in the PCA. The co-
sines of the angles of the vectors representing the
variables (properties) in the plane of the graph in
Fig. 3 designate the correlations that exist between
the properties.?® We can see that for properties such
as C12-C44 and the electron affinity E,, displayed
at the center of the map (the correlation circle), the
correlations are low. This means that their proper-
ties are not well represented on the first two
dimensions. The properties C12-C44 and E barely
explain the trends of the elements; they do not have
a strong effect that could easily influence the ele-
ments’ trend; they are not important. We notice
strong correlations between m and Z on the one
hand, as well as between the elastic constants C11,
C12, and C44, and E, G, and B, on the other hand.
Furthermore, a negative correlation is found be-
tween E;,; and m, Z, as well as between the ioni-
zation energy I and the atomic volume V. The
variables B/G and p are separated from the other
variables because they are less correlated to these
variables and to PLS components (¢4, ¢5). The prop-
erties located on the periphery of the correlation
circle are significant; i.e., they strongly contribute to
the discrimination.

CONCLUSION

In this work, we introduced a new approach to
analyze and compare the physical and mechanical
properties of lutetium with elements belonging to
the third-row transition elements, using multivari-
ate analysis methods such as PCA and PLS
regression. PCA allowed classifying both the prop-
erties and the elements, which helped us to visual-
ize the position of the elements relative to each
other, as well as the relationships existing between
their properties. The use of PLS regression fits well

Settouti and Aourag

with PCA results. A major interest in this method-
ology is given by the unitary framework, based on
PLS principles, which allows to uncover the struc-
tural relationships existing among data and prop-
erties. Our results show that the properties of
lutetium (Lu) are similar to those of hafnium (HYf).
We found that our results are generally in good
agreement with many research studies previously
published on these subjects. It is difficult for scien-
tists to understand the interactions between large
numbers of variables, so we used PCA and PLS as
tools for identifying the structures existing in a data
set, as well as for screening and extracting useful
information from data.
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Abstract

The periodic table of elements, is the most impargeneralization in chemistry, it is often
considered as a special representative case stullg of the relationship between chemistry
and physics. The study of the anomalies in theoderitable has been the subject of many
researches, such as the study of the positiongetfum and hydrogen, but no one could clear
up the problem. In this work we tried to confrohistproblem, by applying the data mining
approach and its techniques of multivariate anglgsich as Principal Component Analysis
(PCA) and regression (PLS). The obtained resutigate the significative similarity shared
between lutetium and transition metals of the thingt of the periodic table, which shows that
the position of lutetium must be below yttrium amekt hafnium, while for hydrogen it was
found that it did not conform to any group of thexipdic table, it is a special element.

Key words: Periodic table- Hydrogen- Lutetium- dati&ing approach— PCA— PLS

Résumé

Le tableau périodique des éléments, est la gésatialn la plus importante en chimie, il est
souvent considéré comme un cas representatif pieticdans I'étude de la relation entre la
chimie et la physique. L'étude des contradictioaadlle tableau périodique a été le sujet de
beaucoup de recherches, tels que l'étude de laigosiu lutétium et la position de
I'hnydrogene, mais sans pouvoir éclaircir le proldenbans ce travail on a essayé de
confronter ce probleme, moyennant I'approche datengp, et en appliquant les techniques de
I'analyse multivariée telles que I’Analyse en carsantes principales (ACP) et la régression
(PLS). Les resultats obtenus indiquent la grandeliside entre le lutétium et les métaux de
transition de la troisieme période du tableau pkaiee, ce qui montre que la position du
lutétium doit étre en dessous de I'yttrium a caiéndfnium, tandis que pour I'hydrogene on a
trouvé qu'il n’est conforme a aucun groupe du tablpériodique, c’est un élément spécial.

Mots clés : Le tableau périodique— Le lutétium-ydilogene- Le data mining- L'ACP- La
PLS
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