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	本年度工作成绩：（总述获奖、专利、基金、论文等情况，限300字）
基于密度泛函理论，我采用金属Fe, Ru, FeCo, RhMn和Re的大量模型进行了理论计算，我们发现在碳纳米管限域的作用下，在管内反应物分子与催化剂的结合能总是要弱于在碳纳米管外壁担载的情况。因此我们定义了限域能这样一个全新的概念。基于这个新的概念，我们可以解释现有所有的实验现象。这一方面证实了限域能是一个很普适的概念，并且对于其他限域条件下反应的研究提供了很好的理论基础。这个全新的概念也很好的预测了课题组最新的实验结果。

基金和获奖：

1. Outstanding Postdoctoral Award by DICP, CAS. 

2. China Postdoctoral Science Foundation.

参加的会议：

1. The 17th National Conference on Catalysis of China, Hangzhou, China (oral); 

2. Willian Mong Nano Seminar Series, HKUST, Hong Kong, China (oral); 

3. The 12th National Conference of Quantum Chemistry, Taiyuan, China.

发表的论文：

J. Xiao, X. Pan*, S. Guo, P. Ren, X. Bao*, J. Am. Chem. Soc., 2014, accepted. (IF = 11.4) (Spotlight by Editor).

P. Ren, A. Zheng, J. Xiao, X. Pan, X. Bao*, Chem. Sci., 2014, accepted (IF = 8.6).

F. Zhang, F. Jiao, X. Pan*, K. Gao, J. Xiao, S. Zhang, X. Bao*, ACS Catalysis., 2014, revision (IF = 7.6).


