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La realizaciéon de dindmica molecular mediante el
método de Car-Parrinello! en sistemas electrénicos re-
viste una gran importancia, ya que se podrian calcular
un gran numero de sistemas de mucho interés. Para que
tales calculos resulten factibles desde el punto de vista del
coste computacional es necesario disponer de un método
de calculo de estructura electrénica de bajo coste.

La teoria del funcional de la densidad en su esquema
Srbital-free”es el método de cédlculo de estructura elec-
trénica que presenta el mas bajo coste computacional,
yva que dicho coste escala linealmente con el tamano del
sistema. La aplicacion de este esquema requiere la con-
struccién de funcionales cinéticos aproximados, que sean
capaces de dar cuenta de la energia cinética de distribu-
ciones de densidad electrénica. Los tltimos funcionales
formulados® # reproducen limites fisicos que son impor-
tantes para el calculo de distintos sistemas reales y poseen
novedosas formas matemaéticas.

En este trabajo se presentan funcionales cinéticos com-

FisEs08 27-29 de Marzo de 2008, Salamanca

pletamente no locales que han resultado ser los mas 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 termodinamico de
temperatura local electrénica®, que presenta un renovado
interés tedrico en el campo de la fisica estadistica.
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