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ЭЛЕКТРОННАЯ СТРУКТУРА SR-ДОПИРОВАННОГО LaSCO3
ПРИ ИНКОРПОРИРОВАНИИ H2 И H2O
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Sr-допированный LaScO3 является одним из перспективных материалов для применения в качестве электролита в 
различных высокотемпературных электрохимических устройствах, основанных на явлении протонной проводимости.1-2 
В увлажненных атмосферах (пары воды) он способен эффективно поглощать протоны, и его электрохимические свойств 
в соответствующих условиях достаточно хорошо изучены.3 Недавно с помощью метода изотопного обмена нами было 
показано, что он также способен поглощать протоны из атмосферы сухого водорода (H2), хотя эффективность такого 
процесса практически на порядок ниже.4 Чтобы лучше понимать механизмы инкорпорирования протонов из H2 и H2O 
атмосфер в данный оксид и в оксиды со структурой перовскита в целом, мы исследовали для Sr-допированного LaS-
cO3 соответствующие изменения электронной структуры вблизи запрещенной зоны. Для этого были применены метод 
когерентного потенциала для расчета электронной структуры и метод спектроскопии диффузного отражения.
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