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LA DUREZA LOCAL EN LA TEORIA DE FUNCIONALES DE LA DENSIDAD
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Los conceptos de dureza y blandura, tanto global como local, introducidos de
manera intuitiva por Pearson,! constituyen el fundamento del principio de acidos y
bases duros y blandos, a nivel global y a nivel local. Utilizando la teoria de
funcionales de la densidad se han construido expresiones para los kernels de la
dureza y de la blandura,? la dureza local®** y la blandura local,® y se ha asociado a
la segunda derivada de la densidad con respecto al nUmero de electrones con la
dureza global,® y al inverso de ésta con la blandura global.® En el caso de los
kernels de la dureza y la blandura la construccion original se basé en mantener
también la relacién de inversos uno del otro, al igual que en el caso de la dureza
local y la blandura local. Sin embargo, esta formulacion lleva a ambigtiedades en
el caso de la dureza local. Dado que recientemente se ha demostrado’ que la
relacién de inversos entre la dureza global y la blandura global sélo se cumple a la
temperatura de 0 K, podrian buscarse definiciones alternativas del kernel de la
dureza y de la dureza local, eliminando la restriccion de que sean inversos del
kernel de la blandura y de la blandura local. Asi, en el presente trabajo,
proponemos una nueva definicion de la dureza local, cuya integral sobre todo el
espacio lleva a la dureza global definida como la segunda derivada de la energia
con respecto al numero de electrones. También proponemos un nuevo kernel de
la dureza, cuya integral lleva a la dureza local propuesta. Los resultados
numéricos que se presentan indican, adicionalmente, que esta nueva formulacion
puede ser muy util para abordar diversos problemas de reactividad quimica.
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