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Resumen: En el contexto de las energias renovables, el desarrollo de materiales con
propiedades especificas es fundamental para disefar dispositivos de alto rendimiento.
En particular, en el area de la termoelectricidad, se requiere un material con baja
conductividad térmica para optimizar la figura de mérito termoeléctrica adimensional, lo
gue incrementa la eficiencia del efecto Seebeck. En este estudio, realizamos una
investigacion atomistica de las propiedades de transporte térmico en nanocintas con
estructura de sal de roca, las cuales estan conectadas en sus extremos a dos
reservorios semi-infinitos. Para analizar el transporte térmico a escala atdomica,
utilizamos el potencial interatdbmico de Born junto con la formula térmica de Kubo-
Greenwood, basada en técnicas de funciones de Green. Esta metodologia requiere un
conjunto de parametros atomisticos especificos para caracterizar el transporte térmico.
Para determinar los mejores parametros, empleamos algoritmos evolutivos con el
objetivo de minimizar la conductividad térmica. Estos algoritmos son altamente eficaces
para esta tarea, ya que permiten explorar de manera eficiente espacios de busqueda
grandes y complejos, enfocandose en regiones donde se encuentran los minimos
locales. Este proceso facilita la identificacion de un conjunto optimo de soluciones. En
general, nuestro enfoque ofrece una estrategia integral y efectiva para el disefio de
materiales con baja conductividad térmica, contribuyendo al avance en la optimizacién
de dispositivos termoeléctricos.
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