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ABSTRAK 

Dina Rahayu 

NIM: 201720033 

Kalkulasi Sifat Listrik Dan Termal Dengan Menggunakan Prinsip Pertama 

Density Functional Theory pada Material Superkonduktor MgB2 

Material MgB2 merupakan material yang sangat menjanjikan untuk berbagai 

aplikasi industri karena memiliki struktur kristal yang sederhana dan ikatan 

kontak listrik antar butir yang kuat. Oleh karena itu, penelitian ini dilakukan 

untuk mengetahui hasil perhitungan simulasi komputasi DoS dan Band 

Structure menggunakan software QE, serta sifat termoelektrik, sifat listrik, 

dan sifat termal menggunakan software BoltzTraP. Penelitian ini 

menggunakan metode analisis komputasi. Didapatkan hasil perhitungan 

simulasi menggunakan prinsip pertama DFT (software QE) yang 

menunjukkan energi Fermi bervariasi, yaitu 7.664 eV pada wire, 7.813 eV 

pada database, dan 7.811 eV pada bulk. Pada pita valensi didominasi oleh 

atom B, sedangkan pita konduksi didominasi oleh atom Mg. Pada hasil 

perhitungan simulasi menggunakan formula Boltzmann (software BoltzTraP) 

menunjukan bahwa database memiliki sifat termoelektrik lebih kecil dengan 

nilai 0.1 di suhu 150 K, namun menunjukkan konduktivitas listrik dan 

konduktivitas termal yang tinggi, dengan nilai berturut-turut 1.18 1/Ωms di 

suhu 30 K dan 2.09 W/mKs di suhu 10 K. Sementara itu, hasil sintesis 

menunjukkan bahwa bulk memiliki sifat termoelektrik dan konduktivitas 

termal yang lebih baik dibandingkan wire, dengan nilai termoelektrik 0.43 di 

suhu 150 K dan konduktivitas termal 0.5 W/mKs di suhu 20 K. Di sisi lain, 

wire menunjukkan konduktivitas listrik yang lebih baik dibandingkan bulk, 

dengan nilai konduktivitas listrik 1.43 1/Ωms pada suhu 10 K. 

Kata kunci: MgB2, Density Functional Theory, sifat konduktivitas listrik, 

sifat konduktivitas termal 
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ABSTRACK 

Dina Rahayu 

NIM: 201720033 

Calculation of Electrical and Thermal Properties Using First-Principles 

Density Functional Theory on MgB2 Superconductor Material 

The MgB2 material is very promising for various industrial applications due 

to its simple crystal structure and strong electrical contact bonds between 

grains. Therefore, this research was conducted to determine the results of 

the DoS and Band Structure computational simulation calculations using the 

QE software, as well as to evaluate the thermoelectric, electrical, and 

thermal properties using the BoltzTraP software. This research employs 

computational analysis methods. The results of the simulation calculations 

using the first-principles DFT (QE software) show that the Fermi energy 

varies, namely 7.664 eV in the wire, 7.813 eV in the database, and 7.811 eV 

in the bulk. The valence band is dominated by B atoms, while the conduction 

band is dominated by Mg atoms. Meanwhile, the simulation results using the 

Boltzmann formula (BoltzTraP software) show that the database has lower 

thermoelectric properties with a value of 0.1 at 150 K, but exhibits high 

electrical conductivity and thermal conductivity, with values of 1.18 1/Ωms 

at 30 K and 2.09 W/mKs at 10 K, respectively. On the other hand, synthesis 

results indicate that the bulk has better thermoelectric properties and 

thermal conductivity compared to the wire, with a thermoelectric value of 

0.43 at 150 K and thermal conductivity of 0.5 W/mKs at 20 K. Conversely, 

the wire shows better electrical conductivity compared to the bulk, with an 

electrical conductivity value of 1.43 1/Ωms at 10 K. 

Keywords: MgB2, Density Functional Theory, electrical conductivity 

properties, thermal conductivity properties 
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