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Varios estudios teóricos y experimentales han encontrado 
que la estructura de cristalización más estable para MgO es 
en la fase NaCl [1,2]. Experimentalmente, se encontró que 
la estructura NaCl es estable para valores de presión hasta de 
227 GPa [3]. Por otro lado, varios estudios mecánico cuánticos 
predicen que la presión de transición NaCl-CsCl a T = 0K y en 
un rango de presiones muy amplio que va desde unos 205 GPa 
[4] hasta 1050 GPa [5].

Usamos el código WIEN2k, el cual utiliza el método Full 
Potential – Linealized Augmented Plane Waves [6]. En el 
cálculo del potencial de correlación e intercambio se utilizó la 
aproximación del gradiente generalizado (GGA por sus siglas 
en inglés) en la versión de Perdew, Burke y Ernzerhof [7] dentro 
del formalismo que provee la teoría de la densidad funcional. 
En los cálculos llevados a cabo en este trabajo se utilizaron los 
siguientes parámetros: RMg =1.45 u.a; RO=1.45 u.a; RMT•Kmax = 
8.0; lmax = 10 y Gmax = 14.

Figura 1. Energía vs volumen para el MgO. 

La Figura 1 muestra la dependencia de energía total con el 
volumen, para las cinco estructuras. Las energías y volúmenes 
están dados por fórmula unidad de MgO, hay dos en las celdas 
wurtzita y NiAs y una en los otros casos.

En la Figura 1, se observa que cada estructura considerada 
es metaestable ya que existe un mínimo en la curva 
correspondiente. La fase más estable es la NaCl ya que 
posee el valor del mínimo de energía más bajo de las curvas 
examinadas. Además existe un mínimo local en la estructura 
wurtzita con energía total 0.16 eV/formula unidad mayor 
que el mínimo para la estructura NaCl. La existencia de una 
fase wurtzita meta-estable es importante en la fabricación de 
compuestos ternarios.

La curva correspondiente a la estructura NaCl se cruza con 
la curva de la estructura CsCl. Cerca del punto de cruce las 
pendientes de las curvas son las mismas, tal como se resalta 
mediante una línea tangente a las curvas de las fases NaCl y 
CsCl. Por consiguiente, en dicho punto (o cerca de él) las 
entalpías son iguales y por tanto, es posible cambiar de la fase 
NaCl a la fase CsCl con una presión de transición externa de 
PT=600 GPa. Este valor de la presión esta en razonable acuerdo 
con los datos teóricos obtenidos por otros autores [12]. En la 
transición hay una reducción de volumen del 4% desde ~8.3 
Å3 a ~7.9 Å3.

Los puntos señalados en la Figura 1, corresponden a:

a) Fase NaCl en el mínimo de energía, P = 0; 

b) Fase NaCl antes de la transición de fase a CsCl P<PT; 
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c) Fase CsCl después de la transición de fase desde NaCl P>PT; 

d) Fase CsCl en condiciones de mínima energía, P = 0.

Los parámetros estructurales calculados para el MgO, en sus 
puntos de mínima energía (a) y (d) se reportan en la Tabla I y las 
reportadas por otros autores en la Tabla II. Donde el parámetro 
de red (amin) en la fase NaCl y su valor experimental no supera el 
1.4% del valor teórico obtenido por nuestros cálculos. Mientras 
para el módulo de volumen (B0) es solo 0.6%. Para la fase CsCl 
existen reportes teóricos y para las fases WZ, ZnS y NiAs no 
existen reportes ni teóricos ni experimentales.

Tabla I: Calculo de los PE del MgO calculadas por este 
trabajo.

NaCl CsCl WZ ZnS NiAs
amin [Å] 4.273 2.685 3.307 4.617 2.964

c/a - - 1.578 - 1.770
Bo[GPa] 155 136 112.9 110.3 134.1
E [eV] -10.35 -8.89 -10.19 -10.12 -9.84

Eg [eV] 4.4 2.3 4.2 3.4 2.8

Tabla II: Calculo de los PE del MgO calculadas por este 
trabajo.

Teórico 
NaCl

Experimental 
NaCl

Teórico CsCL

amin [Å] 4.165a, 
4.192b 

4.213c 2.604ª,2.586b 
2.604ª,2.586b

B [GPa] 171 156d 163
B’ 4.92a, 4.658b 3.396a  

2.891b

aReferencia [2], bReferencia [6], cReferencia [8], dRefe-
rencia [9]

En la Figura 2 muestra la dependencia de la  energía del gap 
con la presión para MgO en la fase NaCl. Y la presión a la cual 
el material cambia de gap directo a indirecto es de 138 GPa. 
Además determinar la dependencia del parámetro de red con 
la energía del gap.

Figura 2. Eg vs. P,  en la fase NaCl (antes de la transición a CsCl) 
mostrando que el gap cambia de gap directo a gap indirecto, a la P de 
~138 GPa.

La Figura 3 muestra dependencia del gap con la presión para 
la fase CsCl después de la presión de transición de fase NaCl. 

Figura 3: Eg vs. P, en la fase CsCl (después de la transición de fase 
NaCl) mostrando que el gap cambia de gap indirecto a directo, a la P 
de ~100 GPa.

Se observa que al incrementar la presión se incrementa la 
energía del gap, en forma casi lineal para valores de presión 
menores a 100 GPa. Para valores mayores a 100 GPa la Eg 
continúa incrementándose.

Determinamos que en la fase NaCl a P = 0 GPa el gap es directo 
de ~4.4 eV y antes de la presión de transición en la fase NaCl 
el gap es indirecto de ~8.4 eV y en la fase CsCl a P = 0 GPa el 
gap es indirecto de ~2 eV y después de la presión de transición 
en la fase CsCl el gap es directo. Se halló que a P ~138 GPa el 
gap cambio de directo a indirecto para NaCl y el gap cambia de 
indirecto a directo a P ~ 100 GPa para CsCl.

En la construcción de dispositivos optoelectrónicas la absorción 
o emisión de fotones, es más eficiente para materiales con gap 
directo. Se determinó que para el MgO a presiones P < 138 GPa 
y P > 100 GPa, en las fases NaCl y CsCl, respectivamente el 
MgO cambia sus propiedades electrónicas a gap directo.
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