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La realización de dinámica molecular mediante el
método de Car-Parrinello1 en sistemas electrónicos re-
viste una gran importancia, ya que se podŕıan calcular
un gran número de sistemas de mucho interés. Para que
tales cálculos resulten factibles desde el punto de vista del
coste computacional es necesario disponer de un método
de cálculo de estructura electrónica de bajo coste.

La teoŕıa del funcional de la densidad en su esquema
orbital-free”es el método de cálculo de estructura elec-
trónica que presenta el más bajo coste computacional,
ya que dicho coste escala linealmente con el tamaño del
sistema. La aplicación de este esquema requiere la con-
strucción de funcionales cinéticos aproximados, que sean
capaces de dar cuenta de la enerǵıa cinética de distribu-
ciones de densidad electrónica. Los últimos funcionales
formulados2–4 reproducen ĺımites f́ısicos que son impor-
tantes para el cálculo de distintos sistemas reales y poseen
novedosas formas matemáticas.

En este trabajo se presentan funcionales cinéticos com-

pletamente no locales que han resultado ser los más exi-
tosos. También se discuten los resultados de aplicarlos a
diversos sistemas modelo, lo que da una idea del poten-
cial de estas nuevas herramientas. Finalmente, se relacio-
nan estos funcionales con el concepto termodinámico de
temperatura local electrónica5, que presenta un renovado
interés teórico en el campo de la f́ısica estad́ıstica.
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