بررسی انجام واکنش‌ها روی سطح فلزات با روش‌های محاسباتی
      کاتالیزورهای فلزی اهمیت زیادی در تولیدات مواد شیمیایی در کشورهای صنعتی دارند. تلاش‌ها و مطالعات در مورد انجام واکنش‌ها روی سطح فلز باید به طور کامل عهده‌دار فهم و بهبود کارایی کاتالیزور باشند. مطالعه‌ی کاتالیزور‌ها در فاز جامد و شرح رفتار و شیوه فعالیت آنها برای انجام واکنش روی سطح‌شان به زمان خیلی زیادی احتیاج دارد، ازاین‌رو تعبیه‌ی روش‌های تئوری محاسباتی می‌تواند یک مفهوم چارچوبی و کارآمد را به طور سریعتر برای آنچه که با مطالعه‌ی مستقیم توسط آزمایشات تجربی جهت رسیدگی به واکنش‌پذیری سطوح فلزات مختلف به دست‌آمده، فراهم کند.
      استفاده از روش‌های تئوری به منظور تعیین هندسه‌ی میکروسکوپی و ساختار الکترونیکی یک سایت فعال کاتالیزور فلزی، می‌تواند دربر‌گیرنده‌ی مکانیسم واکنش‌های کاتالیزوری باشد و این‌امر، اهمیت موضوع را به خوبی روشن می‌کند. از این‌رو، معرفی مطالعات انجام شده برای پاسخ به این سوال که:" چگونه می‌توان با روش‌های محاسباتی نظیر DFT سیستم‌های مدلی خوب و تقریب‌های دقیقی با افزایش تعداد اتم‌های فلز در فاز گازی برای رسیدگی به مکانیسم‌های واکنش‌های بی‌واسطه در فرآیند کاتالیزوری روی فاز چگال فلز ارائه داد؟، موضوع این سمینار است.
      مدل‌های مناسب استفاده شده برای این بررسی از جمله تک اتم فلز خنثی [1]، کلاسترهای فلزی خنثی که ترکیبی از تعداد محدودی از اتم‌های فلز می‌باشند به صورت خالص یا ترکیب دو فلز مختلف [4-2]، اکسید فلزات در فاز گازی [5] و... در این سمینار معرفی خواهند شد. جزئیات دلایل استفاده از این مدل‌ها و مقایسه‌ی آنها با حالت یونی و کاتیونی‌شان [1]، در مورد کارایی کاتالیزوری فلزات در ادامه مطرح می‌شود. همچنین در این معرفی، دشواری‌های استفاده از روش‌های محاسباتی برای این مدل‌ها و مزایای استفاده از آنها در باب موضوع ذکر شده به تفصیل ارائه خواهند شد.
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