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Dentsitate funtzionalaren teoria erabiliz, propietate elektronikoak kalkulatzeko egin di-
ren azkenengo awrrerapenak aurkeztu dira. Bereziki, zenbait molekula txikiren dentsitate
elektronikoa, hainbat trukaketa eta korrelazio funtzionalekin kalkulatuta, konfigurazio inter-
akzio kuadratikoaren ereduak emandako emaitzekin alderatuko ditugu. Honela, funtzional
berriak sortzeko edota daudenak hobeto parametrizatzeko erizpideak azaleratu eta aztertuko
ditugu.

Se presenta una revisién de los progresos recientes en el cdlculo de propiedades elec-
trénicas mediante métodos del funcional de la densidad. Nos centraremos en la comparacion
de la densidad electrénica de moléculas pequefias calculada con diferentes funcionales de
correlacion e intercambio con los resultados obtenidos con el método de iteraciones de config-
uracién cuadrdticas. Por iiltimo, los criterios para el desarrollo y parametrizacién de nuevos
funcionales a partir de densidades electrénicas ab initio de alto nivel para métodos del fun-
cional de la densidad seran discutidos.

On présente une révision des progrés récents sur le calcul des propietés électroniques
grace aux méthodes de densités fonctionnelles. On va fixer notre attention a la comparaison
de la densité électronique des petites molécules, calculée avec des difféerents fonctions de
correlation et d *échange, avec les résultats obtenus avec la méthode d ° interactions de
configuration quadratique. Finalement, on discutera les critéres pour le développement et
paramétrisation des nouvelles fonctions & partir de densités électroniques ab initio de haut
niveau pour des méthodes de densités fonctionnelles.
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