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En este trabajo se presentan nuevos funcionales de intercambio del tipo GGA, los
cuales presentan como principal caracteristica que su primera derivada
variacional, vy, lleva al comportamiento asintotico correcto de -1/r [1-2]. Aunque
estos funcionales son semilocales incorporan efectos de la discontinuidad en la
derivada [3] de la teoria de funcionales de la densidad en el formalismo de Kohn-
Sham.

La primera parte de la validacion de estos funcionales comprende el estudiar
propiedades termodindmicas, cinéticas y estructurales de sistemas que han sido
altamente estudiados. Estos resultados muestran que estos nuevos funcionales
son altamente competitivos con las aproximaciones actuales mas empleadas. La
segunda parte de este trabajo consiste en obtener resultados con la teoria de
funcionales de la densidad dependiente del tiempo. Este segundo conjunto de
resultados muestran que estos funcionales mejoran en una gran medida a las
aproximaciones actuales mas empleadas.
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