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En esta tesis se han estudiado los efectos de la presion sobre solidos cristalinos, empleando métodos tedricos ab
initio fundados en la Teoria del Funcional de la Densidad. Todos los calculos se han realizado a temperatura
nula, utilizando el método de pseudopotenciales y bases de ondas planas. La primera parte de este trabajo trata
sobre el compuesto InAs. Se han encontrado nuevas fases de muy alta presién mas estables que la tipo CsCl
habitual, que pueden estar relacionadas con las fases desordenadas observadas experimentalmente en
compuestos similares. En la segunda parte, se presentan resultados de los compuestos tipo scheelita YLiF4,
CaWw04, ST\w0O4, Baw04 y PbWO4. Junto con resultados experimental es, este estudio ha permitido establecer
una secuencia coherente de transiciones de fase en estos y otros compuestos rel acionados
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