
Estudio de compuestos As2X3 bajo presión 

i 

ÍNDICE 

 

Capítulo 1: Introducción 1 

 

Utilización de compuestos minerales de arsénico en diferentes 

ámbitos y en diferentes épocas 4 

 Estudio de compuestos sometidos a altas presiones 8 

 Técnicas experimentales de caracterización 10 

 Compuestos As2X3 estudiados en esta tesis 18 

 Objetivos de esta tesis 22 

 Referencias 23 

Capítulo 2: Publicaciones 29 

 

Ordered helium trapping and bonding in compressed arsenolite: 

Synthesis of As4O6·2He 29 

  Abstract 33 

  Main paper 34 

  Acknowledgments 41 

  References 42 

  Supplemental Material 45 

  References of the Supplemental Material 65 

 

Vibrational and elastic properties of As4O6 and As4O6·2He at 

high pressures: Study of dynamical and mechanical stability 69 

  Abstract 71 

  I. Introduction 71 

  II. Experimental details 73 

  III. Theoretical calculations details 74 

  IV. Results and discussion 74 

  V. Conclusions 92 

  Acknowledgments 92 

  References 93 

  Supplementary Material 98 

  References of the Supplementary Material 103 



Estudio de compuestos As2X3 bajo presión 

ii 

 

Study of the orpiment and anorpiment phases of As2S3 under 

pressure 105 

  Abstract 107 

  I. Introduction 107 

  II. Details of the calculations 108 

  III. Results and discussion 109 

  IV. Summary 114 

  Acknowledgments 115 

  References 116 

 

Orpiment under compression: metavalent bonding at high 

pressure 119 

  Abstract 121 

  I. Introduction 122 

  II. Experimental details 125 

  III. Theoretical details 126 

  IV. Results and discussion 127 

  V. Conclusions 155 

  Acknowledgments 156 

  References 157 

  Supporting Information 165 

  References of the Supporting Information 189 

 
Structural, Vibrational, and Electronic Study of α-As2Te3 under 

Compression 191 

  Abstract 193 

  I. Introduction 194 

  II. Experimental details 196 

  III. Theoretical details 197 

  IV. Results and discussion 197 

  V. Conclusions 217 

  Acknowledgments 218 

  References 219 



Estudio de compuestos As2X3 bajo presión 

iii 

  Supporting Information 227 

  References of the Supporting Information 251 

Capítulo 3: Discusión de los resultados 255 

Capítulo 4: Conclusiones 277 

 Perspectivas futuras 282 

Capítulo 5: Bibliografía 285 

 

 

  



Estudio de compuestos As2X3 bajo presión 

iv 

 


