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Résumé :
 
Modéliser un phénomène n’est pas toujours aisé et peut même, parfois, devenir problématique. Le problème de modélisation peut-être avantageusement traité par le modèle des réseaux de neurones artificiels (RNAs). Ces nouvelles techniques neuronales se sont avérées très adaptées pour la résolution de divers problèmes. 
Nous avons, dans une première partie, étudié la modélisation d’un réseau de neurones par l’approximation des tâches bidimensionnelles, en utilisant une nouvelle approche de codage permettant de générer l’unité de vecteurs d’entrée et de sortie. Cette approche consiste à augmenter le nombre de neurones dans la dernière couche, afin d’accélérer le temps de calcul durant la phase d'apprentissage et fournir ainsi de meilleurs résultats en termes de précision et de rapidité.
Nous avons utilisé les RNAs, dans une troisième partie,  pour  mener une étude théorique basée sur 27 éléments de métaux de transition. Nous avons calculé par les techniques neurales les paramètres des métaux de transitons : l’énergie 
 
du niveau atomique d’orbitale «d», les intégrales de saut « 
» et le rayon atomique 
  du bloc «d». Les principes de base de la méthode de combinaison linéaire des orbitales atomiques (CLOA) ont été utilisés pour générer les datas d’apprentissage du réseau de neurones. Ces datas sont les calculs de bandes énergies pour un réseau hexagonal bidimensionnel. Les résultats ont montré la capacité des RNAs à estimer les quantités d'intérêts 
 et 
 pour les métaux de transition.
En outre, une étude théorique de la modélisation par les réseaux de neurones est d'établie pour prédire les structures 2D des surfaces de cristal. Dans les surfaces des matériaux, les atomes peuvent être disposés dans différentes possibilités définissant plusieurs configurations 2D. Notre contribution consiste à utiliser le réseau de vibrations des structures 2D parfaites par la notation de Wood pour créer un ensemble d’entrée-sortie pour alimenter le modèle neuronal. Les données d'entrée sont données par les modes de fréquence sur les points de haute symétrie (HSP) et la vitesse du groupe. Les données de sortie sont données par les vecteurs de base correspondant à la reconstruction de surface et l'angle de rotation qui aligne la cellule unitaire de la surface reconstruite.
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