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RESUME:

Les roches carbonatées sont des minéraux communs qui se trouvent dans des
environnements sédimentaires. L’étude de leurs comportement et propriétés €élastiques intéresse
plusieurs domaines d’ingénierie. La compréhension du comportement des minéraux carbonatées
sous les conditions de la profondeur terrestre aide a I’interprétation de certains phénomenes
physiques.

Dans ce travail, nous présentons le comportement de la Cerussite (PbCO3) appartenant
aux carbonates naturels du groupe aragonite. Nous nous sommes, alors, focalisés sur 1'évaluation
de ses propriétés structurales et mécaniques puis nous avons €tudié leur variation sous I’effet
d’une pression hydrostatique. Le comportement du minéral carbonaté de type Cerussite sous

pression est abordé dans un intervalle variant de 0 a 20 GPa.

Pour mener a bien ce travail, des simulations de type dynamique moléculaire basées sur
la technique de minimisation de 1'énergie ont été réalisées sur le minéral carbonatée Cerussite
afin d’évaluer son comportement. La structure monocristal de Cerussite utilisée dans ce travail
de recherche est basée sur les données cristallographiques de Chevrier et al [Chevrier et al,
1992]. Par la suite, cette structure a été décrite par un potentiel interatomique. Certains
parametres du potentiel sont ajustés, en employant le code GULP, de maniere a minimiser la
somme des carrés des différences entre les propriétés expérimentales et calculées [Gale J.D., and
Rohl, 2003].

Dans un premier temps, certaines propriétés structurales et mécaniques ont été évaluées a
la pression atmosphérique, a savoir les parametres de maille, les constantes élastiques. Par la
suite, l'effet d’une pression géologique a été appliqué sur I’ensemble des propriétés de PbCO3.
Le comportement du minéral PbCO3 sous 1’effet des hautes pressions a révélé I’existence d’une
transition de phase aux environs de 18 GPa. Lin and Liu ont montré de I’existence d’une
transformation de phase de PbCO3 a la pression de 17GPa [Lin and Liu, 1997]. La baisse

significative dans I’évolution de la valeur du module de rigidité de la Cerussite en fonction de la



pression donne une premiere indication de cette transition. Dans la

figure suivante, nous

présentons I’ évolution du module de rigidité jusqu’au point de transition.
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