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En esta presentación se mostrarán los últimos avances realizados en el estudio de la 

dinámica de procesos reactivos elementales en superficies y, en particular, en su 

análisis teórico a partir de cálculos de dinámica molecular basados en primeros 

principios. Gracias a avances metodológicos y al desarrollo de poderosas herramientas 

computacionales, hemos llegado a un punto en que la dinámica de muchos de estos 

procesos puede ser descrita numéricamente de forma extremadamente precisa. 

Dedicaré, además, especial atención a la descripción de los efectos denominados no 

adiabáticos y a los mecanismos de transferencia de energía entre átomos y moléculas 

en fase gaseosa y superficies metálicas.  
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de superficies, con algunas incursiones en la física atómica y molecular.  
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