La catalyse hétérogène joue un rôle très important dans la chimie industrielle. Durant les dernières décennies, un très large éventail de méthodes d'analyse a été consacré à la description et à la compréhension des étapes élémentaires intervenant dans les réactions catalysées en phase hétérogène. 
La chimie théorique fait partie des outils ayant servi à l'approfondissement de nos connaissances dans ce domaine.
Aussi, dans le cadre de ce travail, nous utiliserons la simulation moléculaire, tout en mettant l'emphase sur la méthode de Monte Carlo, pour modéliser une réaction se déroulant en présence d'un catalyseur.
L'objectif majeur de ce travail portera sur trois points:
Comprendre le mécanisme d'adsorption d'une molécule sur une surface métallique. Cette étape est extrêmement importante du fait que le choix du plan réticulaire et des modes d'adsorption joue un rôle important dans la sélectivité.
En relation avec le point précèdent, nous prêterons une attention particulière à l'obtention des diagrammes de transition de phases qui nous permettraient de déterminer les concentrations (ou pressions partielles) des réactifs menant à l'empoisonnement des sites actifs.
Pour une réaction, que nous choisirons pour sa simplicité, aussi bien la molécule que la surface métallique, nous nous proposons d'effectuer un test d'optimisation du catalyseur qui nous conduirait au meilleur rendement; cette partie du travail  nous servirait, en quelque sorte, à tester la procédure développée.    
