多相催化理论模拟新进展
在当前实现碳中和和碳达标的战略大背景下，理论催化发挥着不可或缺的重要作用。这要求我们能够超越传统的“试错”范式，基于原理性的理解，实现多相催化剂的理性设计。本报告将介绍徐昕课题组在多相催化理论模拟方法发展上的一些进展。主要内容包括 (1)密度泛函理论的发展; (2) 嵌入簇模型的发展; 以及 (3) 动力学蒙特卡洛方法的发展等。报告将结合徐昕课题组的工作，对多相催化理论模拟的发展进行一些探讨。
