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The need to study the properties of thermoelectric materials is due to the prospects for the 
development of this industry. This requires appropriate programs that can interact with each 
other. 

 
Термоэлектрические материалы – это вещества, которые могут 

преобразовывать тепловую энергию в электрическую и наоборот. Они 
используются в различных устройствах, таких как термоэлектрические 
генераторы, термоэлектрические охладители и термопары. Среди 
термоэлектрических материалов можно выделить множество соединений, 
включая полупроводники, металлы и некоторые керамические материалы.  

Перспективы развития отрасли показывают важность исследований свойств 
термоэлектрических материалов. Для этого требуется производить 
первопринципные (ab initio) расчеты электронной структуры и моделирование 
материалов, на основе которых возможно рассчитывать такие важные для 
термоэлектрических материалов свойства, как теплопроводность или термоэдс 
(коэффициент Зеебека).   

Для первопринципных расчетов предпочтительно использование программы 
Quantum ESPRESSO, так как при прочих равных характеристиках среди 
аналогичных программ она распространяется на бесплатной основе, а также 
имеет открытый исходный код [1].   

Для расчета теплопроводности и других важных свойств термоэлектрических 
материалов на основе первопринципных расчетов лучше всего использовать 
программу AICON 2 [2], так как только она имеет возможность такого важного 
свойства, как коэффициент Зеебека. Данная программа работает быстро, надежна 
и особенно подходит для высокопроизводительного скрининга 
термоэлектрических материалов, но она не функционирует на основе данных, 
рассчитанных в Quantum ESPRESSO.    

В данной работе рассматривается круг задач, связанный с адаптацией работы 
программы AICON 2 на основе данных, рассчитанных в Quantum ESPRESSO. 
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Была подготовлена версия модуля EMC, входящего в состав AICON 2, в которой 
описанная ранее проблема была решена путем написания соответствующего 
метода, позволяющего считывать данные выходных файлов программы Quantum 
ESPRESSO, а также преобразования кода библиотеки pymatgen. Обновленная 
версия модуля EMC, как и исходная, реализована на языке программирования 
Python. 
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