La catalyse hétérogène joue un rôle très important dans la chimie industrielle. Ainsi, en utilisant les principes de la chimie quantique, nous modéliserons l'adsorption des réactifs sur une surface métallique. 
La catalyse hétérogène est un sujet fascinant et complexe, de la plus haute importance à l'époque actuelle. Son immense importance technologique et économique et de la complexité inhérente des phénomènes catalytiques ont stimulé les études théoriques et expérimentales par un large éventail de scientifiques, y compris les chimistes, physiciens, ingénieurs chimistes et les spécialistes des matériaux. Les techniques computationnelles et théoriques ont maintenant un impact majeur dans ce domaine.
L'étude de la catalyse hétérogène vise à illustrer et à discuter les capacités actuelles des méthodes théoriques et informatiques pour l'étude des différentes étapes (diffusion, adsorption, réaction chimique) du procédé catalytique hétérogène impliquant des zéolithes, des oxydes métalliques, et des surfaces de métaux de transition. 
Le but de notre travail est d'étudier l'adsorption du monoxyde de carbone sur la surface du Nickel.2.35 Mo
