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Se presentan resultados de calculos periédicos de estructura electrénica del
oxigeno soélido respecto a la presion hidrostatica en el rango de 10 hasta 160
GPa con diversos métodos ab initio y de la Teoria de Funcionales de la Densi-
dad (DFT, del inglés). Mientras Hartree-Fock no predice la transicién € — ¢, las
aproximaciones LDA y GGA de la DFT la predicen a presiones muy bajas com-
paradas con la experimental (96 GPa). El desempeno de los métodos hibridos
es muy dependiente del porcentaje del intercambio no-local Hartree-Fock. Sélo
los métodos hibridos predicen la coexistencia de las soluciones de las fases en
un dominio de presiones que contiene la coexistencia experimental de las fases
(95-110 GPa), y los pardmetros de la celda unitaria en excelente acuerdo con
los experimentos. Célculos fondnicos a 110 GPa revelan que la simetria C'2/m
experimental de la celda unitaria (O2), de la fase ¢ es un estado de transicién
y que surge experimentalmente a temperatura ambiente de un promedio tem-
poral de estructuras estables pero de simetria rota P1 cuya celda unitaria es
(O2)16. Nuestros resultados predicen un decaimiento exponencial de la brecha
electrénica con la presion. Finalmente, usando calculos a nivel CASSCF, de-
mostramos que la evolucién del caracter multireferencial de la funcion de onda
de la celda unitaria explica la mayor precision de la descripcion DFT hibrida
a presiones mayores.



