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Удвоенные полугейслеровы сплавы представляют собой новый
класс материалов с низкой решеточной теплопроводностью, пер-
спективных для термоэлектрических применений [1, 2]. В дан-
ной работе фононные спектры, параметры Грюнайзена и реше-
точная теплопроводность удвоенных полугейслеровых сплавов
Hf2FeNiSb2 и Ti2FeNiSb2 исследуются с использованием ab initio
методов и недавно разработанного универсального потенциала
межатомного взаимодействия [3] MACE. Мы сравниваем резуль-
таты, полученные различными методами расчета решеточной
теплопроводности, включая решение линеаризованного транс-
портного уравнения Больцмана, метод Дебая–Каллауэя и фор-
мулу Слэка. Результаты получены в рамках государственного за-
дания Министерства науки и высшего образования Российской
Федерации для ИФМ УрО РАН и контракта FEUZ-2026-0013.
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