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金属掺杂对 β-Ga2O3 光催化分解水制氢性能的影响

苗瑞霞*, 牛佳美, 晏　杰, 贾小坛

（西安邮电大学 电子工程学院, 陕西 西安 710121）

摘要: β-Ga2O3 以其较高的导带底 (Conduction Band Minimum, CBM) 和较低的价带顶 (Valence Band Maximum,
VBM), 赋予其光生电子和空穴较强的还原与氧化能力, 但其宽禁带和高载流子复合率限制了在光催化中的应用.
金属离子掺杂被认为是提升光催化性能的有效途径. 本文基于第一性原理系统研究了 Sr、Ba、V、Nb、Ta 等二十种

元素掺杂对 β-Ga2O3 光催化性能的影响, 研究发现: Sr、Nb、Ta、Mn、Fe、Zn、Hg 七种元素掺杂 β-Ga2O3 后, 材料除

能保持合适的带边位置外, 还具有更高的电子空穴分离效率以及更低的形成能, 表明这些元素的引入可有效提升

β-Ga2O3 光催化效率; Nb、Ta 掺杂可显著增强材料在红外光区的吸收, Mn、Fe 掺杂则显著提升材料在紫外和可见

光区的吸收能力, 其中, Nb 在 0.5 eV 处光吸收系数高达 1.38×105 cm−1, Mn、Fe 掺杂在 3 eV 处光吸收系数可达

1×105 cm−1, 在不同波段均呈现出良好的光吸收能力. 此外, Hg 掺杂表现出跨红外至深紫外的宽波段增强效果, Hg
掺杂后, 电子空穴相对有效质量高达 109, 说明 Hg 掺杂显著提升载流子分离能力, 同时由于其在宽波段显著增强

的光吸收效果, 因此, Hg 可作为 β-Ga2O3 在光催化制氢中理想的金属掺杂元素, 以上研究结果为 β-Ga2O3 光催化分

解水制氢研究提供了价值参考.
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人类对环境的严重破坏和对能源的过度开采阻

碍了社会的发展与进步. 因此, 新能源的开发已经成

为当今世界的重大研究课题. 氢气因其绿色环保且

可储存的特性而备受关注. 半导体光催化制氢因其

制氢方法简单且副产物为经济实用的氧气成为研究

热点[1−2]. 常见的光催化剂包括 TiO2
[3], g-C3N4

[4](石
墨相氮化碳) 和 CdS[5] 等, 随着越来越多光催化剂

的发现, Ga2O3 作为一种具有适宜水分解能带结构

的金属氧化物开始进入研究者的视野[6]. Ga2O3 是一

种宽带隙半导体 (4.9 eV), 共有 α, β, γ, δ, ε 五种晶

相, 其中 β 相不仅最为稳定[7−8], 还表现出了更高的

催化活性[9]. 然而, 本征 β-Ga2O3 的带隙较宽, 材料

仅在紫外光区有强的光吸收, 紫外光仅占太阳光谱

的 4%, 这极大限制了对太阳光谱的利用. 为提升宽

禁带半导体在可见光区的光吸收能力, 掺杂被认为

是一种有效的方法[10−11].
已有研究者通过不同金属元素掺杂 β-Ga2O3

以提升光催化性能,  取得了较好的效果 .  Katsuya
Shimura 等 [12] 研究了掺杂浓度对光催化性能的影

响,  该团队采用均相沉淀法制备了 Zn 掺杂的

β-Ga2O3 样品, 实验表明低掺杂量的 Zn2+提高了光

催化活性,  高掺杂量的 Zn2+降低了光催化活性 .
Kim, Sunjae 等[13] 采用水热法合成了不同浓度 Al 掺
杂的 β-Ga2O3 纳米结构, 通过掺杂少量的 Al 来增强

光催化活性, 这些原子可能在带隙中产生浅层能级

陷阱, 这些浅阱通过分离光生电子-空穴对来延缓复

合过程. 虽然实验上对金属掺杂改善 β-Ga2O3 光催

化活性进行了一些研究, 但关于掺入的杂质是否稳

定, 可见光区光吸收能力如何, 以及光生电子空穴的

复合几率如何等尚未系统深入研究.
本文基于密度泛函理论, 从形成能、电子结构、

有效质量、带边位置和光学性质五个方面研究了 Sr、
Ba、V、Nb、Ta 等二十种元素掺杂后对 β-Ga2O3 光

催化分解水的影响.  研究结果将为合成高效的

β-Ga2O3 光催化剂提供有价值的参考. 

1  计算模型和方法

β-Ga2O3 其空间群为 C2/m, 单斜晶体. 晶格常
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数为 a=1.250 4 nm,  b=0.310 1 nm,  c=0.591 5 nm,
α=β=90°, γ=103.82°[14]. 晶胞为 1×2×1[15−16], 如图 1 所

示, β-Ga2O3 中有两个不同的 Ga 位点和三个 O 位

点, 由于掺杂元素均为金属, 本研究仅考虑替位掺杂

两个 Ga 位点, 一个是与四个 O 阴离子以四面体形

式结合的 Ga1 位点, 另一个是与六个 O 阴离子以八

面体形式结合的 Ga2 位点.
 
 

c

a

图 1  本征 β-Ga2O3 晶体结构示意图, 红色球代表 O 原子,

绿色球代表 Ga 原子, 黄色球代表 Ga1 位点, 蓝色球

代表 Ga2 位点

Fig.1 Schematic illustration of the intrinsic β-Ga2O3 crystal

structure. Red spheres represent O atoms, green spheres

represent Ga atoms, yellow spheres represent Ga1 sites, and

blue spheres represent Ga2 sites
 

本文基于密度泛函理论[17−18] 探究金属掺杂

β-Ga2O3 的相关性质. 电子和离子之间的相互作用

采用投影缀加波方法展开, 交换关联势采用 PBE
(perdew burke  ernzerhof,  PBE)[19−20] 泛函进行处理 .
由于使用 PBE 泛函计算电子结构得到的带隙一般

小于实验值, 为了获得金属掺杂后更加准确的禁带

宽度和带边电势位置, 采用了杂化密度泛函 (hybrid
functional, HSE06)[21] 计算材料的能带结构. 在计算

过程中, 平面基组的截断能为 550 eV, 能量收敛判

据为 10–6 eV·nm−1, 力收敛判据为 0.002 eV·nm−1, 静
态计算中布里渊区 k 点的选取采用 Gamma 方法,
网格大小为 3×6×6, 高斯展开 SIGMA 设置为 0.05. 

2  计算结果与讨论
 

2.1  金属掺杂形成能

本文主要研究金属原子替位掺杂对 β-Ga2O3 光

催化性能的影响. 通过计算形成能可以确定金属掺

杂后最稳定的掺杂位点, 从而为构建光催化的掺杂

模型提供依据.
为研究金属掺杂 β-Ga2O3 后的掺杂形成能, 在

文中引入了掺杂形成能的计算公式[22]:

Ef = Ex−doped+µGa−Eundoped−µM （1）

Ex-doped 代表掺杂体系的总能量, Eundoped 代表未掺杂

体系的总能量, μGa 和 μM 分别代表 Ga 原子和掺杂

金属原子的化学势. μGa 受 β-Ga2O3 体系合成条件的

影响, 根据它们的化学计量比, β-Ga2O3 中各组成元

素的化学势必须符合公式 (2):

2µGa+3µO = µGa2O3
（2）

根据制备环境不同, μGa 计算方法也不同. 富镓

条件下, 通过优化体相镓晶体结构求出一个 Ga 原

子的平均能量; 富氧条件下, 先在边长为 1.5 nm 的

立方体晶胞中优化氧气分子, 计算氧气分子能量的

一半得到 μO, 再根据公式 (2) 计算出 μGa. 金属元素

的化学势 μM 等效于把单个金属原子放入一个 10×
10×10[23] 的立方晶胞中计算得到的总能量. 掺杂金

属后体系的掺杂形成能计算结果如图 2 所示:
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图 2  各金属掺杂 β-Ga2O3 后的掺杂形成能

Fig.2 Doping formation energies for various

metal-doped β-Ga2O3
 

从图 2 可看出, 与富 Ga 条件相比, 富 O 下所有

杂质的形成能较低; 其次, 比较掺杂两个 Ga 位点的

形成能, 发现除 Zn 外, 所有元素掺杂 Ga2 位点的形

成能均低于 Ga1 位点, 这表明多数金属原子置换高

配位数的 Ga2 位点比置换低配位数的 Ga1 位点更

容易; 此外, 在同一主族中, 掺杂形成能随着原子尺

寸的增大而增大, 如 V<Nb<Mo, Cu<Ag<Au, 表明随

着原子尺寸增大掺杂越困难. 

2.2  金属掺杂对能带结构的影响

本征 β-Ga2O3 的能带结构. 从图 3 可看出本征

β-Ga2O3 的导带底 (CBM) 与价带顶 (VBM) 均位于

第 1 期 苗瑞霞等：金属掺杂对 β-Ga2O3 光催化分解水制氢性能的影响 77  



Γ 点, 表明本征 β-Ga2O3 是直接带隙半导体. 计算后

的带隙值为 4.45 eV, 这与之前的计算结果类似, 表
明了计算结果的可靠性[24−26].

金属掺杂对 β-Ga2O3 能带结构的影响. 图 4 是

本文研究的二十种金属掺杂 β-Ga2O3 后的能带结

构. 其中图 4(a) 是 Sr、Ba、V、Nb、Ta、Cr、Mo、Mn、

Fe、Co 分别掺杂 β-Ga2O3 后的能带结构, 图 4(b) 是
Ni、Rh、Cu、Ag、Au、Al、In、Zn、Cd、Hg 分别掺杂

β-Ga2O3 后的能带结构.
除 Al 和 In 外, 其余元素的掺杂都产生了杂质

能级, 这主要是由于掺杂元素与 Ga 有不同的价电

子数. 不同位置的杂质能级对光生载流子的分离与

复合有不同的影响, 一方面, 杂质能级将禁带分为两

个子带隙, 可以使光生载流子吸收小于带隙能量的
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图 3  本征 β-Ga2O3 的能带结构

Fig.3 Band structure of intrinsic β-Ga2O3
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图 4  金属掺杂 β-Ga2O3 后的能带结构

Fig.4 Band structures of metal-doped β-Ga2O3
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光子便可跃迁至导带, 增加了可利用的光子数, 有利

于光催化效率的提高; 另一方面, 杂质能级可作为

陷阱中心促进电子空穴的复合, 不利于提高光催化

效率. 通常情况下, VBM 附近的浅杂质能级有利于

电荷分离, CBM 附近的深杂质态容易成为复合中

心, 分离与复合取决于 VBM 与杂质能级和 CBM 与

杂质能级之间的能量差[27−28]. Sr、Co、Rh、Zn、Cd、

Hg 掺杂后的 VBM 与杂质能级最小值之间的能量

差远小于 CBM 与杂质能级最大值之间的能量差,
因此 VBM 中的空穴泵入杂质能级的几率将大于

CBM 中的电子与杂质能级中空穴复合的几率, 有利

于光生载流子的分离, 提高光催化效率. 杂质能级

的形态也对光催化效率有不同的影响, 有研究表

明[29−31], 平坦的杂质能级会成为电子空穴的复合中

心, 弯曲的杂质能级有利于光生载流子的分离, 主要

是由于弯曲的杂质能级上的电子和空穴有较小的有

效质量, 较高的迁移率. 因此, Zn、Cd、Hg 掺杂后弯

曲的杂质能级是电子空穴的有效分离中心.
掺杂金属后的带隙值如图 5 所示, 带隙值按照

图中的顺序依次增大, 且相比于本征 β-Ga2O3 的带

隙值均有所减小, 带隙的减小有利于光吸收向可见

光方向红移. 从能带类型来看, Sr、Ba、Ta、Cu、Au、

Zn、Cd、Hg 掺杂后的能带为间接带隙, 对间接带隙

材料来说, 光激发的价带电子在吸收能量的同时需

要改变动量才能跃迁至导带, 降低了材料中光生电

子和空穴的复合概率[32−33],  有利于光催化效率的

提高.
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图 5  金属掺杂 β-Ga2O3 后的带隙值

Fig.5 The bandgap values of β-Ga2O3 after metal doping
  

2.3  金属掺杂对载流子相对有效质量的影响

为研究金属元素掺杂 β-Ga2O3 材料后哪些元素

有利于载流子的分离, 因此对掺杂后材料的光生载

流子的相对有效质量 (D) 进行了研究 .  通过研究

D 值, 可以确定电子-空穴分离效率[34−35]. 根据能带

结构对 CBM 和 VBM 的抛物线拟合, 可得到金属掺

杂 β-Ga2O3 后的电子和空穴有效质量, 电子和空穴

有效质量计算如公式 (3)[36]:

m∗=± h2

d2E/dk2
（3）

表 1 是不同金属掺杂后材料中光生电子和空穴

的有效质量, 计算表明, 无论是本征 β-Ga2O3 还是金

属掺杂的 β-Ga2O3, 光生电子的有效质量均显著低

于空穴的有效质量, 这表明 β-Ga2O3 是一种轻激发

电子、重激发空穴的半导体类型. 与本征 β-Ga2O3

相比, 除 Co、Cd 和 In 元素掺杂外, 其他元素的掺杂

使 β-Ga2O3 中的光生电子有效质量减小, 而空穴有

效质量增加. 这种轻电子和重空穴的特性对于光生

电子和空穴的分离是有利的, 可显著提高 β-Ga2O3

的光催化活性.
 

表 1  金属掺杂 β-Ga2O3 后的电子空穴有效质量和

电子-空穴相对有效质量

Table 1  Effective mass of electrons and holes and the relative

effective masses of electron-hole pairs for

the metal-doped β-Ga2O3

Metal-doped β-Ga2O3 me
* mh

* D
β-Ga2O3 0.34 4.16 12.23

Sr 0.26 19.23 73.96

Ba 0.26 10.00 38.46

V 0.32 5.00 15.62

Nb 0.30 25.00 83.33

Ta 0.28 25.00 89.28

Cr 1.25 50.00 40.00

Mo 0.34 12.50 36.76

Mn 0.26 3.84 14.76

Fe 0.28 3.57 12.75

Co 0.29 3.12 10.78

Ni 0.26 3.30 12.70

Rh 0.27 3.57 13.22

Cu 0.29 10.00 34.48

Ag 0.28 8.30 29.64

Au 0.27 10.00 37.03

Al 0.33 5.43 16.45

In 0.30 2.27 7.56

Zn 0.25 166.67 664.00

Cd 0.26 3.12 12.01

Hg 0.25 27.28 109.12
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进一步计算电子-空穴相对有效质量, 并根据以

下公式对本征 β-Ga2O3 及金属掺杂后的 β-Ga2O3 进

行重组率和光催化活性的评估[37]:

D =
mh
∗

me
∗ （4）

mh
∗ me

∗D 表示相对有效质量, 和 分别是光生空穴和

电子的有效质量. 根据上述讨论, D 值越大, 光生电

子-空穴对的分离效率越高, 光催化活性也随之增

强. 研究结果表明, 除 Co、Cd 和 In 外其他掺杂元素

的 D 值均高于本征 β-Ga2O3 的 D 值, 表明掺杂有助

于降低电子和空穴的复合速率. 其中, 掺杂 Sr、Nb、

Ta 和 Hg 的 D 值相对于本征 β-Ga2O3 提高了 7~10
倍,  掺杂 Zn 的 D 值为 664,  远高于本征 β-Ga2O3

的 D 值 ,  因此对于 β-Ga2O3 掺杂 Sr、Nb、Ta、Hg、

Zn 被认为是阻碍电子-空穴对复合最有的效方法

之一. 

2.4  金属掺杂对带边位置的影响

半导体的能带边缘位置是预测半导体光催化剂

性能的重要指标. 为了实现光催化水分解生成氢气

(H2) 和氧气 (O2), 半导体的能带结构需满足以下条件:
导带底 (CBM) 应低于 H+/H2 的还原电极电位 (0 eV,
相对于标准氢电极, pH=0), 而价带顶 (VBM) 应高

于 O2/H2O 的氧化电极电位 (1.23 eV, 相对于标准氢

电极, pH=0)[38−44].
因此, 本文进一步研究了金属掺杂对带边位置

的影响. 为描述金属掺杂 β-Ga2O3 体系的带边与水

分解氧化还原电位的关系, 采用公式 (5) 计算带边

位置[45]:

ECB = X− 1
2Eg
−E0 （5）

Eg 是金属掺杂后的能带带隙, E0 是氢尺度上自由

电子的能量 (~4.5 eV), EVB 根据 Eg 和 ECB 的差值确

定. X 为掺杂金属体系的绝对电负性, 可由公式 (6)
得出:

X = [X( A)aX (B)bX (C)c]
1

a+b+c （6）

由上述公式可得本征 β-Ga2O3 的 ECB 和 EVB 分

别是 3.077 5 eV 和−1.377 5 eV. 掺杂 β-Ga2O3 后体

系的带边位置如图 6 所示. 与本征 β-Ga2O3 相比, 掺
杂 Ba、V、Cr、Mo、Co、Ni、Cu、Ag 和 Au 后引入的

杂质能级位置不满足光催化分解水的条件; 而掺杂

Sr、 Nb、 Ta、 Mn、 Fe、 Rh、 Al、 In、 Zn、 Cd、 Hg 的

CBM, VBM 和掺杂能级的位置均符合光催化分解

水制氢的要求. 其中, 掺杂 Sr 后 CBM 的位置比本

征 β-Ga2O3 的位置更负 ,  还原能力更强 ;  掺杂 Hg、

Zn、Ni、Ta 后 VBM 的位置比本征 β-Ga2O3 的位置

更正, 氧化能力更强. 

2.5  金属掺杂对 β-Ga2O3 光学性质的影响

由上述研究可知同时满足低形成能、高电子空

穴分离效率、合适带边条件的杂质有: Sr、Nb、Ta、

Mn、Fe、Zn、Hg 七种元素, 说明这些金属元素可作

为良好的光催化掺杂剂. 光催化剂的光吸收能力是
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图 6  金属元素掺杂 β-Ga2O3 后的带边位置 (a) Sr、Ba、V、Nb、Ta、Cr、Mo、Mn、Fe、Co、Ni、Rh 掺杂后的带边位置图;

(b) Cu、Ag、Au、Al、In、Zn、Cd、Hg 掺杂后的带边位置图

Fig.6 (a) Band edge positions of β-Ga2O3 doped with metal elements Sr, Ba, V, Nb, Ta, Cr, Mo, Mn, Fe, Co, Ni, and Rh;

(b) Band edge positions of β-Ga2O3 doped with metal elements Cu, Ag, Au, Al, In, Zn, Cd, and Hg
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决定光催化效率的关键因素之一. 由于太阳光谱中

紫外光仅占 4%, 而可见光占比高达 45%, 因此, 为
了尽可能有效地利用太阳光的能量, 一种理想的光

催化材料应该在可见光-近红外范围有强的光吸收,
以提高对太阳光的利用率. 通过计算介电函数的

实部和虚部可得出未掺杂和以上六种杂质掺杂

β-Ga2O3 后的光吸收系数, 其计算公式如下[46]:

α(ω) =
√

2ω
[ √
ε1

2(ω)−ε2
2(ω)−ε1(ω)

]1/2
（7）

其中 ω, α(ω), ε1(ω), ε2(ω) 分别为光子频率, 吸收系

数, 相对介电函数的实部和虚部.
如图 7 所示, β-Ga2O3 在紫外光区有强的吸收

能力而在红外光区没有光吸收能力.  掺杂 Sr、Nb
和 Ta 元素后, 材料在红外光区的光吸收系数显著增

强, 其中 Nb 和 Ta 掺杂后, 在 0.5 eV 附近的光吸收

峰值均超过了 1×105 cm−1. 然而, 这两种元素的掺杂

也导致紫外光区的光吸收系数显著下降. 从图 4(a)
可知, Nb 和 Ta 掺杂均使 CBM 位置显著下移, Nb
的 CBM 位置甚至跨越了费米能级, 这可能是导致

光吸收在红外光区出现明显增强的原因. Mn 和 Fe
掺杂显著提升了材料在紫外光区和可见光区的光吸

收系数, 特别在 3 eV 附近可见光区域, 光吸收系数

提升至 1×105 cm−1; Zn 掺杂则主要在红外光区显示

出明显的光吸收增强效果. Hg 掺杂 β-Ga2O3 的光吸

收系数从红外至深紫外连续光谱带均有较为显著地

提升. 这些结果表明, 掺杂元素对 β-Ga2O3 的光吸收

特性有着显著的调节作用, 不同掺杂元素的影响机

制和光谱响应特性有所差异.
 

3  结论

本文从杂质形成能、电子结构、有效质量、带

边位置和光学性质五个方面研究了 Sr、Ba、V、Nb、

Ta 等二十种元素掺杂对 β-Ga2O3 光催化性能的影

响. 结果表明, 金属掺杂 β-Ga2O3 可以有效提高光催

化效率并拓宽吸收光谱. 具体如下:
(1) 计算了在富 Ga 富 O 条件下替位掺杂不同

位点的掺杂形成能, 发现 Zn 在富 O 条件下形成能

最低的位点是 Ga1 位点, 其余元素在富 O 条件下形

成能最低的位点为 Ga2 位点.
(2) 基于最低形成能构型研究了不同金属掺杂

β-Ga2O3 的电子结构. 结果表明, Sr、Co、Rh、Zn、Cd、

Hg 掺杂后杂质能级为浅受主能级, 有助于光生电荷

分离; Zn、Cd、Hg 掺杂后引起杂质能级弯曲, 成为

电子-空穴有效分离中心 ;  所有金属掺杂均使得

β-Ga2O3 带隙减小, 其中 Co 掺杂引起的带隙减小最

为显著, 相较于本征 β-Ga2O3 减小了 0.79 eV, 这一

变化可促进光吸收向可见光区红移.
(3) 进一步计算掺杂后材料的电子-空穴相对有

效质量 (D). 结果表明, Co、Cd 和 In 掺杂后的 D 值

均小于本征 β-Ga2O3 D 值 (12.23), 光生电子空穴分

离效率较低.  相比之下 ,  掺杂 Sr、Hg、Nb 和 Ta 的

D 值相对于本征 β-Ga2O3 提高了 7~10 倍 ,  而掺杂

Zn 的 D 值为 664, 远高于本征 β-Ga2O3 的 D 值, 表
明这些元素的引入将会显著降低光生电子空穴的复

合几率.
(4) 对掺杂后相对水分解氧化还原势的带边位

置分析表明, Sr、Nb、Ta、Mn、Fe、Rh、Al、In、Zn、

Cd、Hg 掺杂后的 CBM、VBM 和杂质能级位置均

符合光催化分解水制氢的条件, 其余金属掺杂后不

符合其条件.
综上所述, 同时满足低形成能、高电子空穴分

离效率、合适的带边位置条件的元素有: Sr、Nb、Ta、

Mn、Fe、Zn、Hg 七种元素. 其中, Sr、Nb、Ta 掺杂显

著增强了材料的红外光吸收能力, Nb 在 0.5 eV 处

光吸收系数高达 1.38×105 cm−1; Mn 和 Fe 的掺杂显

著增强了材料在紫外和可见光区的光吸收能力, 尤
其在 3  eV 处可见光区域光吸收系数提升至 1×
105 cm−1; Zn 掺杂强化了红外吸收; 而 Hg 掺杂则在

红外至深紫外的全光谱范围内均表现出显著的光吸

收增强效果, 是实现高效光催化制氢的最佳掺杂剂

之一.
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Impact of Metal Doping on the Photocatalytic Water Splitting
Performance of β-Ga2O3 for Hydrogen Production

MIAO Ruixia*, NIU Jiamei, YAN Jie, JIA Xiaotan
(School of Electronic Engineering, Xi’an University of Posts & Telecommunications, Xi’an 710121, China)

Abstract: β-Ga2O3,  with  its  high  conduction  band  minimum  (CBM)  and  low  valence  band  maximum  (VBM),
endows  photogenerated  electrons  and  holes  with  strong  reductive  and  oxidative  capabilities.  However,  its
photocatalytic applications are limited for its wide bandgap and fast carrier recombination. Metal ion doping has
been considered as an effective approach to enhance the photocatalytic performance. In this study, the effects of
doping twenty elements, including Sr, Ba, V, Nb, and Ta et al, on the photocatalytic performance of β-Ga2O3 are
investigated based on first-principles calculations. The results are as follows: doping Sr, Nb, Ta, Mn, Fe, Zn and
Hg, not only maintains appropriate band edge positions but also exhibits higher electron-hole separation efficiency
and lowers formation energies, indicating that these dopants can effectively enhance the photocatalytic efficiency
of β-Ga2O3;  Nb  and  Ta  doping  significantly  enhances  infrared  light  absorption,  while  Mn  and  Fe  doping  both
improves ultraviolet and visible light absorption of β-Ga2O3. Specifically, absorption coefficient of β-Ga2O3 with
Nb  doping  achieves  an  as  high  as  1.38×105 cm−1 at  0.5  eV,  and  Mn  and  Fe  doping  reaches  a  high  absorption
coefficient of 1×105 cm−1 at 3 eV, demonstrating excellent light absorption in their respective wavelength ranges.
Furthermore,  Hg  doping  shows  enhancement  on  broad  absorption  spectrum,  from  infrared  to  deep  ultraviolet;
β-Ga2O3 with Hg doping exhibits an electron-hole relative effective mass as high as 109, indicating that Hg dopant
can significantly improving carrier separation efficiency. Meanwhile, owing to its remarkable effect of enhancing
light  absorption  in  a  wide  wavelength  range,  Hg  can  be  used  as  an  ideal  dopant  for β-Ga2O3 in  photocatalytic
hydrogen production. These results provide valuable references for the study of β-Ga2O3 in photocatalytic water
splitting and hydrogen generation.
Key words: photocatalysis; β-Ga2O3; doping; optical properties
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