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Las zeolitas son cristales de alta porosidad con cavidades vinculadas que pueden 

formar sistemas de canales por toda su estructura, lo que les confiere áreas 

superficiales internas muy grandes. Se distinguen unas de otras por sus 

diferencias estructurales en sus celdas unitarias constituidas esencialmente por 

silicio y oxígeno dispuestos en tetraedros formando bloques que pueden unirse 

unos con otros en combinaciones variadas1. 

 

Empleando la Teoría de Kohn y Sham, se analizó el desempeño de diversos 

funcionales de intercambio y correlación (XC) que corresponden a distintos 

peldaños en la escalera de Perdew2. Especial atención se presta a dos nuevas 

familias de funcionales XC3 y al efecto de las fuerzas de dispersión de largo 

alcance4 sobre la estabilidad relativa en una serie de 15 zeolitas silícicas5. 

 

Los resultados muestran que cuando se emplea una corrección adecuada para 

incluir fuerzas dispersivas, los cálculos se aproximan satisfactoriamente a la 

tendencia experimental, evidenciando que en sistemas cristalinos porosos las 

interacciones de largo alcance pueden generar diferencias energéticas grandes. 
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