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β-Ga2O3 (010)表面对新型环保绝缘气体 CF3SO2F

的气敏响应特性 
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摘 要：CF3SO2F 作为一种新型的环保绝缘气体，有望取代绝缘气体 SF6。考虑到 CF3SO2F 的生物毒性，开发用

于泄漏检测的高灵敏度传感器具有重要的工程意义。为此，基于第一性原理，计算分析了本征 β-Ga2O3 (010)表面

对CF3SO2F的气敏响应特性以及氧空位缺陷对CF3SO2F在 β-Ga2O3 (010)表面吸附性质的影响。CF3SO2F吸附前后，

本征 β-Ga2O3 (010)表面吸附体系的功函数发生了显著变化，且室温下的恢复时间短。此外，环境分子 O2 和 CO2

的存在并不影响本征 β-Ga2O3 (010)表面对 CF3SO2F 的选择性检测。因此，本征 β-Ga2O3 (010)表面可作为 CF3SO2F
潜在的场效应晶体管型气敏器件材料，且该器件具有较高的稳定性，良好的选择性，较高的灵敏度和可重复利用

性。氧空位缺陷的引入使 β-Ga2O3 (010)表面吸附体系在环境分子 O2和 CO2存在的情况下无法对 CF3SO2F 气体进

行选择性检测。因此，在 β-Ga2O3 (010)表面材料的合成过程中应尽可能避免氧空位缺陷的存在。论文从理论上证

明了本征 β-Ga2O3 (010)表面可作为一种潜在的 CF3SO2F 场效应晶体管型气敏材料，对后续的实验制备气敏传感器

具有指导作用。 
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Abstract：CF3SO2F is a new environmentally friendly insulating gas with a potential to replace insulating gas SF6. Con-
sidering the biological toxicity of CF3SO2F, it is of great engineering importance to develop a highly sensitive sensor for 
leak detection. Based on the first-principles calculation, this paper analyzes the gas sensing response characteristics of 
β-Ga2O3 (010) surface in the presence and absence of oxygen vacancy as a gas sensing material to CF3SO2F. The work 
function of the pristine β-Ga2O3 (010) surface system is changed significantly with and without CF3SO2F adsorption, and 
the recovery time at room temperature is short. Moreover, the presence of environmental molecules O2 and CO2 does not 
affect the selective detection of CF3SO2F on the pristine β-Ga2O3 (010) surface. Therefore, the pristine β-Ga2O3 (010) sur-
face can be used as a potential field-effect transistor type gas sensing device material for CF3SO2F with high stability, 
good selectivity, high sensitivity, and reusability. The introduction of oxygen vacancy defect makes the β-Ga2O3 (010) 
surface adsorption system unable to provide effective selectivity to detect CF3SO2F in the presence of environmental mo-
lecular O2 and CO2. Therefore, oxygen vacancy defects should be avoided as much as possible during the synthesis of 
β-Ga2O3 (010) surface materials. This paper proves that pristine β-Ga2O3 (010) surface can be used as a potential CF3SO2F 
field-effect transistor gas sensor in theory, which can guide the subsequent experimental preparation of gas sensors. 
Key words：CF3SO2F; β-Ga2O3 (010) surface; first-principle; gas sensors; oxygen vacancy defect; environmental mole-
cule 

 

0 引言1 

SF6 具有卓越的灭弧和绝缘性能，是当前气体

——————— 
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绝缘金属封闭开关设备(gas insulated switchgear，
GIS)和气体绝缘输电管道(gas insulated transmission 
lines，GIL)[1]等电气设备中应用最广泛的绝缘气 
体[2]。然而，SF6的温室效应潜在值(global warming 
potential，GWP)和大气寿命分别高达 23 500 和 3200 
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年[3]，被《京都议定书》(Kyoto Protocol)列为 6 种

限制性使用的温室气体之一。因此，寻找新型的环

境友好型绝缘气体，例如 C4F7N[5-6]、C5F10O[7]、

C6F12O[8]和 CF3SO2F[9]等绝缘气体以替代 SF6，对减

少温室气体排放和实现“双碳目标”具有重要意义[4]。

相较于 SF6，CF3SO2F 的绝缘性能更强，大气寿命

约为 40 年，GWP 不到 SF6的六分之一。在 0~0.15 
MPa 下，CF3SO2F 的交流和直流击穿电分别压是纯

SF6的 1.38 和 1.4 倍[9]。研究表明，CF3SO2F 是有希

望能够替代 SF6 的环保绝缘气体 [10-11]。然而，

CF3SO2F 气体被归类为常见的有毒化合物 [12]，

CF3SO2F 气体的泄漏可能会对公众健康和环境造成

危害。因此，必须在 CF3SO2F 绝缘设备区域周围进

行气体浓度监测或泄漏检测。相较于气相色谱法、

质谱检测法等气体检测方法，气体传感器检测法有

较好的可行性，能够方便简易地监测电气设备的绝

缘故障[13]。其中，电阻型气体传感器能够通过气体

分子暴露前后纳米材料的电导率变化来检测环境中

气体的成分和浓度[14]。场效应晶体管型传感器是通

过检测吸附气体后纳米材料功函数的变化实现对气

体定量检测的一类传感器装置[15]。 
β-Ga2O3 作为一种超宽禁带半导体材料，具有

良好的介电常数(11)，较高的击穿场强(8 MV/cm)、
较高的 Baliga 优值(3200)以及较高的热稳定性和化

学稳定。β-Ga2O3 优良的电学性质和良好的气体传

感性使其成为合适的气体传感器候选材料[16-17]。此

外，β-Ga2O3 高熔点的物理性质使其在高温器件的

应用中具有很大潜力[18]。β-Ga2O3 器件的低功耗和

低制造成本也进一步推进了其大规模应用。β-Ga2O3

气体传感器在检测氧化气体和还原气体方面具有巨

大的应用潜力[19]。其中，Fleischer 等人制造了基于

Ga2O3 薄膜的传感器，用于监测内燃机或熔炉装置

产生的热废气(CH4，CO，NO，水蒸汽)成分[20]。

Ma 等人报道了一种基于 Ga2O3纳米带的 NO2气体

传感器[21]，响应时间仅为 146 s。此外，用于检测

CO 的 Ga2O3基气体传感器已经实现商业化。总之，

这些结果表明，β-Ga2O3具有良好的气敏传感特性，

可以用来制备耐高温的气体传感器。然而，当前

β-Ga2O3 在绝缘环保气体检测方面的应用还处于起

步的阶段。本文选择 β-Ga2O3 作为气敏基底材料，

讨论其对 CF3SO2F 气体的气敏响应特性。考虑到缺

陷的引入会有效改变材料的晶体结构和电子性质，

从而影响气体分子在材料表面的吸附，进而改变气

敏性质[22]，因此本文考虑了氧空位缺陷对 CF3SO2F
在 β-Ga2O3 (010)表面吸附性能的影响。接下来的讨

论中，用 Ga2O3表面代表 β-Ga2O3 (010)表面。为了

更好地区别氧空位缺陷引入前后的 Ga2O3表面，用

本征Ga2O3表面或p-Ga2O3 (pristine-Ga2O3)代表氧空

位缺陷引入前的 Ga2O3表面，用 VO-Ga2O3代表氧空

位 缺 陷 引 入 后 的 Ga2O3 表 面 体 系 , 用

CF3SO2F@p-Ga2O3、CF3SO2F@VO-Ga2O3 分别代表

CF3SO2F吸附本征Ga2O3表面体系和VO-Ga2O3表面

体系。CO2和 O2吸附构型类似。本文基于密度泛函

理论(density functional theory，DFT)的第一性原理

计算，分析了 CF3SO2F 气体在 Ga2O3表面上的吸附

行为，计算证实 CF3SO2F吸附于本征Ga2O3表面后，

体系的功函数会明显提升，并且本征 Ga2O3表面能

够对 CF3SO2F 进行选择性检测。因此，本征 Ga2O3

表面可作为CF3SO2F潜在的场效应晶体管型气敏器

件材料，且该器件具有较高的稳定性，良好的选择

性，较高的灵敏度和可重复利用性。然而，环境分

子 CO2 和 O2 的存在使 VO3-Ga2O3 表面无法对

CF3SO2F 进行选择性检测，因此在 Ga2O3表面材料

的合成过程中应该尽可能避免氧空位的存在。研究

结果对实验制备CF3SO2F泄漏检测的高性能场效应

晶体管型气敏传感器具有指导作用。 

1  计算方法 

本研究中所有的计算都基于 DFT 进行，由

VASP(Vienna ab-initio simulation package)程序软件

包完成计算[23]，采用了平面波赝势方法进行电子波

函数的展开，采用 400 eV 的平面波截断能。在结构

优化部分采用了 GGA-PBE 交换关联能泛函[25]，且

每个原子的力收敛标准为 0.1 eV/nm。每个原子的能

量收敛标准为 10−5 eV。所有电子结构的计算采用

Heyd-Scuseria-Ernzerhof 杂化泛函(HSE)[26]，Hartree- 
Fock 混合参数设置为 38%，得到的体相 Ga2O3带隙

值与先前计算值和实验值一致[27]。经过收敛性测

试，几何优化和电子结构计算均采用 4×2×1 的 k 点

网格[28]。沿着垂直方向设置了 2 nm 真空层厚度避

免周期性结构上下两层之间的相互作用。采用

DFT-D3 方法处理范德瓦尔斯力相互作用[29]。为了保

证计算参数的一致性，本文中所建立的本征 β-Ga2O3

表面模型、具有氧空位缺陷的 β-Ga2O3 表面模型以

及相对应的吸附模型均采用相同计算参数设置。 
为了评估吸附体系的稳定性，根据式(1)计算吸
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附能(Ead)[30]。 

 ( )ad gas* * gasE E E E= − +  (1) 

式中：Egas 表示孤立的气体分子的能量；E*和 Egas*

分别表示气体吸附之前和吸附之后的体系能量。 
根据 Bader 电荷分析法计算气体与 Ga2O3表面

之间的电荷转移∆Q[31]，计算式为 

 *2 *1Q Q QΔ = −   (2) 

式中 Q*1 和 Q*2 分别表示气体分子吸附前后 Ga2O3

表面的电子数。 
恢复时间 τ可以根据 Arrhenius 等式计算[32]，即 

 
ad

B1
0 e

E
k Tvτ
−

−=  (3) 

式中：Ead表示吸附能；kB表示玻耳兹曼常数；T 表

示温度；v0取 1012 Hz。 
功函数 Φ[33]遵循式(4)所示的表达式。 

 vac FE Eφ = −  (4) 

式中Evac和EF分别表示体系的真空能级和费米能级。 
缺陷体系的形成能 Eform[34]计算式为 

 form V p OE E E μ= − +  (5) 

式中：Ep和EV分别表示本征Ga2O3表面和VO-Ga2O3

表面体系的能量；μO代表氧原子的化学势。 

2  结果与讨论 

2.1  CF3SO2F 在本征 β-Ga2O3 (010)表面的吸附特性 

为了验证本文采取的计算方法和计算参数的

正确性，对体相 β-Ga2O3 进行了结构优化和电子性

质的计算。计算得到 β-Ga2O3的晶格参数为：α=1.247 
nm，b=0.309 nm ，c=0.588 nm，β=103.68º。此外，

与实验值保持一致的带隙值(Eg=4.77 eV)也证明了

本文采取的计算方法和计算参数的正确性[30]。为了

模拟真实状态下 β-Ga2O3 (010)表面对气体分子的吸

附，基底材料的厚度必须足够大，以保证基底材料

不会因为真空层的存在而产生极大的变形。因此，

对本征 β-Ga2O3 (010)表面单胞的 c 轴方向进行 5 倍

扩胞。建立了 1×1×5 的本征 β-Ga2O3 (010)面超胞模

型，并在结构优化过程中使中心两层保持固定[27]。

优化后本征 Ga2O3表面、环保绝缘气体 CF3SO2F 的

几何结构如图 1 所示。为了确定能量最低的吸附结

构，采用蒙特卡罗退火模拟法对气体在本征 Ga2O3

表面的吸附位点进行全局搜索[35]。然后，进一步对

各吸附构型进行结构优化，以得到最稳定的吸附结

构。最后，通过电子结构的计算得到对应的吸附性

能参数。 
CF3SO2F 分子在本征 Ga2O3表面稳定的单分子

吸附结构如图 2 所示。CF3SO2F 分子以一定倾斜角

度吸附于本征 Ga2O3 表面，CF3 基团更靠近于本征

Ga2O3表面，且分子重心位置位于 Ga—O 键上方。

此外，基底材料本征 Ga2O3在气体分子吸附前后并

未发生明显的几何形变，这意味着这些气体分子并

不会干扰基底材料的结构，从而使得气体传感材料

能够重复使用。为了考察 CF3SO2F 分子与本征

Ga2O3表面之间的相互作用，计算了 CF3SO2F 分子

吸附体系的吸附能、吸附高度和电荷转移，结果如

表 1 所示。将气体分子与 Ga2O3表面之间垂直于吸

附表面的最短距离定义为吸附高度(H)。根据式(1)
可知，吸附能为负值时，表明气体分子吸附到基底

材料的过程是放热的，可以自发进行。CF3SO2F 分

子可自发吸附到本征 Ga2O3表面，且吸附体系是稳

定的。根据相互作用力，吸附可分为物理吸附和化 

 

图 1  不同分子结构示意图 

Fig.1  Schematic diagram of different molecular structures 

 

图 2  CF3SO2F 在本征 Ga2O3表面的吸附构型 

Fig.2  Adsorption structures of CF3SO2F on pristine  

Ga2O3 surface 
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表 1  气体吸附体系的吸附能、吸附高度及电荷转移 

Table 1  Adsorption energy, adsorption height and charge 

transfer of gas adsorption systems 

吸附构型 Ead/eV H/nm ΔQ/e 

CF3SO2F@p-Ga2O3 −0.484 0.007 −0.019

P1：CF3SO2F@VO3-Ga2O3 −0.820 0.002 0.002 

P2：CF3SO2F@VO3-Ga2O3 −0.754 0.006 −0.005

P3：CF3SO2F@VO3-Ga2O3 −0.443 0.006 −0.032

O2@p-Ga2O3 −1.193 0.006 −0.046

O2@VO3-Ga2O3 −3.581 −0.002 −1.180

CO2@p-Ga2O3 −0.481 0.006 −0.017

CO2@VO3-Ga2O3 −0.464 0.004 −0.023

 
学吸附 2 种类型。先前的研究表明，0.4 eV 为区分

物理吸附和化学吸附的临界能量[36]。CF3SO2F 吸附

体系的吸附能为−0.484 eV，意味着 CF3SO2F 气体吸

附于本征 Ga2O3表面后，吸附体系的化学信号可稳

定转化为电信号。 
除吸附能之外，吸附体系的稳定性还可以通过

吸附高度和电荷转移表征。CF3SO2F 气体吸附本征

Ga2O3 表面体系的吸附高度相对较大，呈现出弱化

学性的吸附。此外，通过 Bader 分析法计算了吸附

体系中CF3SO2F气体与本征 Ga2O3表面之间的电荷

转移。计算结果表明，0.019 e 的电子从本征 Ga2O3

表面转移到 CF3SO2F 气体。根据式(3)可计算得到气

体分子在气敏材料表面上的恢复(脱附)时间，气体

传感元件恢复时间可以用来表征传感元件的恢复速

度。太短的恢复时间会导致产生的电信号无法被准

确识别；太长的恢复时间又无法实现对目标气体的

快速解析与回收。CF3SO2F 吸附体系在室温下的恢

复时间为 1.34×10−4 s，这表明 CF3SO2F 在室温下有

合理的恢复时间，有利于本征 Ga2O3 传感元件对

CF3SO2F 的快速脱附和可逆传感。 
电阻型和场效应晶体管型气体传感器的工作原

理分别依赖于目标气体暴露前后系统电导率和功函

数的可检测变化。电导率的大小与体系的电子结构

密切相关。图3为CF3SO2F气体吸附前后本征Ga2O3

表面的电子态密度图和功函数。如图 3(a)所示，深

色区域表示CF3SO2F气体吸附前本征Ga2O3表面的

总电子态密度图；深色区域边界线条表示 CF3SO2F

气体吸附后吸附体系的总电子态密度图。CF3SO2F
的吸附对本征 Ga2O3表面费米能级附近的电子结构

产生的影响很小，表明即使这 2 种气体可以稳定地 

 

图 3  CF3SO2F 气体吸附前后本征 Ga2O3表面的电子态密度

图和功函数 

Fig.3  Total electronic density of states (TDOS) and work 

function of pristine Ga2O3 surface with and without CF3SO2F 

gas adsorption 

吸附于本征 Ga2O3表面，也不会产生可检测的电导率

变化。因此，本征 Ga2O3表面不适用于作为 CF3SO2F
分子的电阻型气体传感材料。CF3SO2F 气体吸附前后

本征 Ga2O3表面的功函数如图 3(b)所示。计算得到的

本征 Ga2O3表面功函数为 7.63 eV，CF3SO2F 气体吸附

后，体系的功函数转变为 7.98 eV。表明 CF3SO2F 气

体吸附后，体系的功函数发生了显著变化，增幅达到

4.6%，这意味着本征 Ga2O3表面对 CF3SO2F 气体的检

测具有较高的灵敏度。上文中 CF3SO2F 气体吸附体系

具有适中的吸附能及合理的恢复时间，这表明本征

Ga2O3表面有可能成为合适的检测CF3SO2F场效应晶

体管型气体传感元件材料。 
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2.2  氧空位缺陷对 β-Ga2O3 (010)表面 CF3SO2F 的

吸附特性的影响 

图 4 为 Ga2O3表面 3 种氧空位缺陷的示意图。

如图 4 所示，β-Ga2O3包含 2 种类型的 Ga 原子和 3
种类型的 O 原子。Ga1为四面体配位，而 Ga2为八

面体配位。O1为四配位，O2和 O3均为三配位，可

根据 O 原子的配位数区别 O1和 O2、O3。O2和 O3

具有相同的配位数，需要进一步通过与 O 原子成键

的 3 个 Ga 原子的类型来区别。O2与 2 个 Ga1和一

个 Ga2成键，而 O3与 2 个 Ga2和一个 Ga1成键。因

此在这里考虑了 3 种位于氧化镓表面的氧空位缺陷

对 Ga2O3 表面 CF3SO2F 吸附特性的影响。O1、O2

和 O3氧空位缺陷分别用 VO1、VO2和 VO3表示。 
首先讨论 3 种氧空位缺陷对 Ga2O3 表面晶体结

构和电子性质的影响。含有氧空位缺陷的 Ga2O3 表

面晶体结构如图 5 所示。VO3-Ga2O3 表面的结构形

变明显，VO3 附近的 Ga 原子朝上表面移动 0.0019 
nm，而其他 2 种缺陷结构的晶格畸变相对较小。相

对较大的晶格畸变导致 VO3-Ga2O3 缺陷体系的电子

结构和功函数也发生了明显变化。如图 5 所示，阴

影区域表示本征 Ga2O3表面的总电子态密度图；线

条表示 VO-Ga2O3表面的总电子态密度图。3 种氧空

位缺陷体系的导带底位置明显向低能级部分偏移，

使 Ga2O3表面呈现 n 型导电特性。带隙值的减小有

利于载流子的迁移，进一步导致气敏材料的电导率

明显增强。相较于其他 2 种缺陷体系，VO3-Ga2O3

缺陷体系的导带底位置向低能级偏移更加明显。如

图 6(a)所示，3 种缺陷体系的功函数均呈现出不同

程度的减小。VO3-Ga2O3 缺陷体系的功函数由最初

的 7.63 eV 下降至 6.51 eV，VO1和 VO2缺陷体系的 

 

图 4  Ga2O3表面 3 种氧空位缺陷的示意图 

Fig.4  Schematic diagram of three oxygen vacancy defects on 

Ga2O3 surface 

功函数降幅相对较小，分别减小至 7.22 eV 和 7.1 
eV。根据式(5)计算得到所有缺陷体系的形成能如图

6(b)所示，在富氧和缺氧的情况下，VO3-Ga2O3缺陷

体系的形成能均小于其他 2 种氧空位缺陷体系，这

意味着在 Ga2O3 表面中更容易形成 VO3缺陷。因此，

本文的讨论主要关注于 VO3-Ga2O3缺陷体系。 
VO3 缺陷的引入不仅明显改变了 Ga2O3 表面的

电子结构，提高了 Ga2O3 表面的电导率，还为

CF3SO2F 气体在 Ga2O3表面的吸附提供了活性吸附

位点。通过在 VO3-Ga2O3表面构造 CF3SO2F 气体不

同的分子取向作为初始吸附构型，然后对所有初始

构型进行充分的结构优化后获得了最稳定的吸附构

型，如图 7 所示。3 种初始的分子取向分别为：C-S
平行于 VO3-Ga2O3 表面，CF3 和 SO2F 基团朝向 

 

图 5  具有不同氧空位的 Ga2O3表面晶格结构图和 

电子态密度图 

Fig.5  Structures and TDOS of Ga2O3 surface with different 

oxygen vacancies 
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图 6  具有不同氧空位的 Ga2O3表面的功函数和形成能 

Fig.6  Work function and formation energy of Ga2O3 surface 

with different oxygen vacancies 

 
VO3-Ga2O3表面，并分别用 P1、P2、P3 表示。 

CF3SO2F 气体在 VO3-Ga2O3表面的吸附能、吸

附高度和电荷转移数据如表 1 所示。考虑到 P1 吸

附构型的吸附能最高，吸附结构最稳定。因此在之

后的讨论中主要关注 P1 吸附体系，且在下文中

VO3-Ga2O3吸附构型仅仅指 P1 吸附构型。VO3-Ga2O3

吸附构型的吸附能明显高于 CF3SO2F 气体在本征

Ga2O3 表面的吸附能，这表明 VO3 的存在有利于

CF3SO2F 气体在 Ga2O3 表面的吸附。此外，

VO3-Ga2O3 吸附构型的吸附高度明显小于 CF3SO2F
气体在本征 Ga2O3 表面的吸附高度。这表明

CF3SO2F 气体与 VO3-Ga2O3 表面之间的相互作用比

与本征 Ga2O3表面的相互作用更强。 
如图 8(a)所示，阴影区域表示 CF3SO2F 气体吸

附前，VO3-Ga2O3 表面的总电子态密度图；线条表

示 CF3SO2F 气体吸附后，吸附体系的总电子态密度

图。根据计算结果可知，CF3SO2F 吸附到 VO3-Ga2O3 

 

图 7  CF3SO2F 气体在 VO3-Ga2O3表面的不同吸附结构 

Fig.7  Different adsorption structures of CF3SO2F gas on 

VO3-Ga2O3 surface 

 
表面后，导带底位置向高能级方向移动，带隙的增

大会导致缺陷体系的电导率减弱。而在 CF3SO2F 吸

附前后，本征 Ga2O3表面体系的电导率并不会发生

改 变 。 相 较 于 CF3SO2F@p-Ga2O3 体 系 ，

CF3SO2F@VO3-Ga2O3 体系相对较大的吸附能使

CF3SO2F 从 VO3-Ga2O3 表面的脱附时间相对变慢

(2.75×10−4 s)。对气敏传感器进行温度控制是一种使

目标气体脱附，从而使得气体传感材料能够重复使

用有效的方式[37]。Qin 等人的研究表明，加热手段

可以将稳定吸附的 SO2从 InP3表面解吸，进而达到

清洁表面和使气敏材料重复使用的目的[38]。脉冲加 

(c) P3 SO2F 顶部 

(a) P1 C-S 顶部 

(b) P2 CF3顶部 
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热是加热手段之一，Wang 等人制造了一种附加有

加热电极的碲烯基气敏传感器[39]，施加 10 s 的脉冲

加热可使得NO2在碲烯基气敏传感器表面的恢复时

间从数千秒缩短到几秒，从而使 NO2及时从碲烯基

气敏传感器表面解吸。因此，可以通过脉冲加热的

手段缩短 CF3SO2F 从 VO3-Ga2O3表面脱附的时间。 
计算 VO3-Ga2O3表面在 CF3SO2F 气体吸附前后

体系的功函数，结果如图 8(b)所示。CF3SO2F 气体

吸附前后，本征 Ga2O3表面的功函数由 7.63 eV 升

至 7.98 eV。而对于 VO3-Ga2O3表面体系，CF3SO2F
气体吸附前后体系的功函数由 6.51 eV 升至 6.57 
eV。这表明 VO3缺陷的引入使 CF3SO2F 气体吸附前

后，Ga2O3 吸附体系的功函数变化率减小，从而使

得场效应晶体管型 VO3-Ga2O3 气敏传感器无法对

CF3SO2F 气体及时作出响应。 

 

图 8  CF3SO2F 气体吸附前后 VO3-Ga2O3表面的电子态密度

图和功函数 

Fig.8  TDOS and work function of VO3-Ga2O3 surface with 

and without the adsorption of CF3SO2F gas 

2.3  环境分子O2和CO2对β-Ga2O3 (010)表面气体

传感的影响 

为了探究环境分子 O2 和 CO2 对本征 Ga2O3 和

VO3-Ga2O3表面气体传感能力的影响，分析了 O2和

CO2在 Ga2O3表面的吸附行为。O2和 CO2气体在本

征Ga2O3和VO3-Ga2O3表面的吸附结构如图 9所示，

O2@p-Ga2O3、CO2@p-Ga2O3 以及 CO2@VO3-Ga2O3 

 

图 9  O2和 CO2气体在本征 Ga2O3和 VO3-Ga2O3表面的 

吸附结构 

Fig.9  Adsorption structures of O2 and CO2 gas on pristine 

Ga2O3 and VO3-Ga2O3 surface 

(c) O2@p-Ga2O3 

(a) O2@p-Ga2O3 

(b) O2@Vo3-Ga2O3 

(d) CO2@Vo3-Ga2O3 
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吸附构型中基底材料并未发生明显的几何形变。而

O2@VO3-Ga2O3 吸附构型中，基底材料中靠近于 O2

的 O 原子明显向上移动，晶格畸变明显。如表 1 所

示，O2在本征 Ga2O3和 VO3-Ga2O3表面上的吸附能

明显高于 CO2和 CF3SO2F 吸附构型。O2和 CO2吸

附前后，本征 Ga2O3 和 VO3-Ga2O3 表面的电子态密

度如图 10(a)—图 10(d)所示。其中，阴影区域表示

O2 (CO2)气体吸附前，本征 Ga2O3(VO3-Ga2O3)表面 

 

图 10  O2和 CO2气体在本征 Ga2O3和 VO3-Ga2O3表面的吸附前后的电子态密度图和功函数 

Fig.10  TDOS and work function of pristine Ga2O3 and VO3-Ga2O3 surface with and without the adsorption of O2 and CO2 gas 
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的总电子态密度图；线条表示 O2(CO2)气体吸附后，

本征 Ga2O3 (VO3-Ga2O3)表面的总电子态密度图。O2

吸附于本征 Ga2O3后，吸附体系的带隙中出现了明

显的杂质峰，极大地提升了吸附体系的电导率。而

CO2 吸附于本征 Ga2O3 后，吸附体系费米能级附近

的态密度并没有发生明显变化。值得注意的是，CO2

与 O2吸附于 VO3-Ga2O3后，吸附体系的导带底均向

高能级处移动，与 CF3SO2F@VO3-Ga2O3体系类似。

这表明在环境分子 O2、CO2与 CF3SO2F 同时存在的

情况下，VO3-Ga2O3 基电阻型气敏传感器并不能对

CF3SO2F 进行选择性检测。 
CF3SO2F 气体的吸附使本征 Ga2O3吸附体系的

功函数达到 7.98 eV，增幅为 4.6%。而 O2 和 CO2

吸附后，本征 Ga2O3吸附体系的功函数分别下降为

7.44 eV 和 7.55 eV，降幅分别为 2.5%和 1.0 %，如

图 10(e)—图 10(f)所示。功函数相对较小的变化率

和相反的变化趋势使环境分子 O2 和 CO2 的存在不

会影响 p-Ga2O3 对 CF3SO2F 的选择性检测。结合

CF3SO2F@p-Ga2O3 表面吸附体系室温下极短的恢

复时间，本征 β-Ga2O3表面可作为 CF3SO2F 潜在的

场效应晶体管型气敏器件材料，且该器件具有较高

的稳定性，良好的选择性，较高的灵敏度和可重复

利用性。 
对于 VO3-Ga2O3吸附体系，CF3SO2F 和 CO2气

体的吸附并不会导致 VO3-Ga2O3 体系功函数的显著

变化，且 CO2@VO3-Ga2O3吸附体系的功函数为 6.64 
eV，与 CF3SO2F@VO3-Ga2O3 吸附体系的功函数类

似。VO3-Ga2O3 无法作为场效应晶体管型气敏传感

器对 CF3SO2F 气体进行选择性检测。因此，在本征

Ga2O3 基场效应晶体管型气敏传感器的制造中，要

尽可能避免 Ga2O3晶体结构中氧空位缺陷的存在。 

3  结论 

1）CF3SO2F 在本征 Ga2O3表面呈现出稳定的化

学吸附。相对较大的功函数变化率表明本征 Ga2O3

表面的功函数对 CF3SO2F 敏感，合理的恢复时间保

证了本征 Ga2O3材料的快速恢复。环境分子 CO2和

O2吸附前后，本征 Ga2O3表面体系功函数的变化并

不明显。本征 Ga2O3表面能够对 CF3SO2F 进行选择

性检测。因此，本征 Ga2O3表面可作为 CF3SO2F 潜

在的场效应晶体管型气敏器件材料。 
2）CF3SO2F、CO2和 O2吸附于 VO3-Ga2O3表面

后，体系的电导率均发生明显变化，环境分子 CO2

和 O2 的存在使 VO3-Ga2O3 表面无法对 CF3SO2F 进

行选择性检测。因此，在本征 Ga2O3表面材料的合

成过程中应尽可能避免氧空位缺陷的存在。 
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