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Перовскитоподобные кристаллы типа АВО3 интересны в связи с возможностями практического применения этих материалов для создания на их основе топливных элементов, газовых сенсоров, устройств для хранения информации, приборов и т. д.[1-3].
В настоящей работе представлены результаты кванто - механических расчетов электронного строения орторомбического (Pbnm#62) кристалла LaScO3, с использованием три различные схемы расчета обменно-корреляционного потенциала: приближение локальной плотности (GGA), модифицированный метод Бекке Джонсона (mBJ) и mBJ+U учитывающее сильные электронные корреляции 3d-электронами атомов Sc.
Расчеты электронной структуры проводились модифицированным методом (линеаризованных) присоединенных плоских волн (L)APW+lo с помощью программного пакета WIEN2k.  В рис. 1. приведены результаты электронная плотность GGA –расчеты для исследуемого объекта. 
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Рис.1. Плотность электронных состояний LaScO3, GGA (a), mBJ+U (U=5eV) 
В рамках mBJ+U приближения, для сильно коррелированных 3d электронов атома Sc расчеты проводится со следующими значениями параметра U: U=1eV, U=2 eV, U=3eV, U=4 eV и U=5eV, последовательно. Значение запрещенной щели при всех значениях параметра U приведено в таблице 1. 

Таблица 1.
	System
	GGA


	mBJ


	mBJ+U

(U=1eV)
	mBJ+U

(U=2eV)
	mBJ+U

(U=3eV)
	mBJ+U

(U=4eV)
	mBJ+U

(U=5V)

	LaScO3
	4.08
	4.93
	5.004
	5.08
	5.12
	5.16
	5.20


Таким образом, в рамках настоящей работы исследованы электронной структуры LaScO3 с использованием три различных схем расчета: GGA, mBJ и mBJ+U. Установлено, что учесть параметр Хаббард - U приводит к расщирению запрещенной щели. 
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