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前言
半导体材料的带隙对其在各种电子和光电应用中的性能起着至关重要的作用。紫外-
可见光谱法是一种高效的评估带隙的方法，有助于深入了解材料的电子结构。这对
于优化光催化和太阳能转换等领域所使用的材料至关重要[1]。

紫外-可见光谱法可以测定材料在一定波长范围内的吸光度或反射率。当入射光子的
能量等于或超过带隙能量时，电子会从价带跃迁到导带，从而产生特定的吸收特征。

本研究使用紫外-可见光谱法进行了带隙分析，凭借 Agilent Cary 5000 紫外-可见-
近红外 (UV-Vis-NIR) 分光光度计和 Agilent Cary WinUV 软件的强大功能，实现了准
确、可靠、详细的带隙分析。

利用紫外-可见光谱法测定金属 
氧化物的带隙

https://www.agilent.com/en/product/molecular-spectroscopy/uv-vis-uv-vis-nir-spectroscopy/uv-vis-uv-vis-nir-systems/cary-5000-uv-vis-nir
https://www.agilent.com/en/product/molecular-spectroscopy/uv-vis-uv-vis-nir-spectroscopy/uv-vis-uv-vis-nir-systems/cary-5000-uv-vis-nir
https://www.agilent.com/en/product/molecular-spectroscopy/uv-vis-uv-vis-nir-spectroscopy/uv-vis-uv-vis-nir-software/cary-winuv-software-for-uv-vis-nir-applications
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实验部分
Cary 5000 UV-Vis-NIR 分光光度计配备 Praying Mantis 漫反射
附件 (Harrick Scientific Products, Inc.)，该附件特别适用于评
估少量粉末和糊剂的漫反射性能。Praying Mantis 附件通过两
个大型半球面镜来收集晶体样品的反射光。它所需的样品量很
少（可低至 0.03 mL），使研究人员在研发新化合物时也能实
现准确的分析。使用 Praying Mantis 测量漫反射时以聚四氟乙
烯白板作为参比。

此外，在进行漫反射测量时，可以将高温和低温反应室集成到 
Praying Mantis 中。这种灵活性使 Praying Mantis 成为学校和
政府研究实验室、无机化学和物理实验室进行材料科学分析的
理想选择。

图 1. Agilent Cary 5000 UV-Vis-NIR 分光光度计

图 2. Praying Mantis 漫反射附件

https://www.agilent.com/en/product/molecular-spectroscopy/uv-vis-uv-vis-nir-spectroscopy/uv-vis-uv-vis-nir-systems/cary-5000-uv-vis-nir
https://www.agilent.com/en/product/molecular-spectroscopy/uv-vis-uv-vis-nir-spectroscopy/uv-vis-uv-vis-nir-accessories/uv-vis-nir-praying-mantis-diffuse-reflectance-accessory
https://www.agilent.com/en/product/molecular-spectroscopy/uv-vis-uv-vis-nir-spectroscopy/uv-vis-uv-vis-nir-accessories/uv-vis-nir-praying-mantis-diffuse-reflectance-accessory
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Cary 5000 UV-Vis-NIR 的 LockDown 机械装置有助于快速更换
附件并实现准确定位，从而确保结果的重现性。样品一式两份
制备，分别装入常规粉末样品架和小型粉末样品杯中，然后放
入 Cary 5000 UV-Vis-NIR 进行检测。本次分析中使用的样品
包括二氧化锗 (GeO2)、二氧化钛 (TiO2) 和氧化锌 (ZnO)。

使用 Cary WinUV 软件在 2500 至 200 nm 范围内进行波长扫
描，该软件以其强大的分析功能和先进的数据传输和报告生成
功能而闻名。利用软件内置的计算器功能得到波长扫描结果的
一阶导数，从而简化了带隙分析过程。

在对波长扫描进行求导后，找到导数图的峰值。通过该峰值来
确定材料的带隙能量，然后与文献中的数据和 Tauc 图的计算
结果进行比较，以确认测量结果的准确性和可靠性。

结果与讨论
图 3 至图 5 分别为使用大体积杯测得的 GeO2、TiO2 和 ZnO 的反
射光谱，图 6 为使用小体积杯 (0.03 mL) 和大体积杯 (0.25 mL) 
测得的 TiO2 的反射光谱。绘制反射率 (%R) 与光子能量 (eV) 
的关系图。所有三种材料的反射率都在其带隙对应的位置出现
了显著下降，而在拐点处，小体积杯和大体积杯测量的结果仅
存在略微差异。
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图 3. TiO2 反射光谱
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图 4. ZnO 反射光谱
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图 5. GeO2 反射光谱 

0
10
20
30
40
50
60
70
80
90

100

2.9 3.0 3.1 3.2 3.3

%
R

eV

TiO2 小样品杯 %R

TiO2 大样品杯 %R

图 6. 小样品杯与大样品杯

https://www.agilent.com/en/product/molecular-spectroscopy/uv-vis-uv-vis-nir-spectroscopy/uv-vis-uv-vis-nir-systems/cary-5000-uv-vis-nir
https://www.agilent.com/en/product/molecular-spectroscopy/uv-vis-uv-vis-nir-spectroscopy/uv-vis-uv-vis-nir-systems/cary-5000-uv-vis-nir
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为了从漫反射光谱中确定材料的直接带隙，需要进行以下步骤[5]：

 – 计算 Kubelka-Munk 函数，其表达式为： 
F(R) = (1 – R)2/2R，其中 R 是样品的反射率；例如， 
R 为 14%，则 F(R) = (1 – 0.14)2/(2 × (0.14)) = 2.641

 – 计算 [F(R) · hν]2，其中 hν 是能量，单位为 eV；  
例如，[(2.641) × 3.2]2 = 71.445

 – 对 [F(R) · hν]2 与 hν 作图

 – 将线性部分外推至 [F(R) · hv]2 = 0，获得带隙能量

图 7 和图 8 分别为采用手动外推和线性回归方法的 Tauc 图[5]。

图 7. TiO2 Tauc 图手动外推
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图 8. TiO2 Tauc 图线性回归
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利用初始反射光谱，通过 Cary WinUV 软件中的计算器功能获
得光谱的一阶导数，并确定其峰值。可以按照以下步骤操作：

1. 单击计算器图标

2. 选择所需的光谱曲线

3. 选择导数，然后单击 Apply（应用）

4. 单击生成的光谱的峰值并添加标签

所标记的导数曲线的峰值相当于该材料的带隙[2,5]。

可以将使用 Cary WinUV 软件计算出的带隙能量与文献中的数
据以及通过 Tauc 图计算得出的结果进行比较（表 1）。

样品 样品杯规格
手动外推  

(eV)
线性回归  

(eV)
一阶导数 

(eV)
文献值  

(eV)

GeO2

小 6.06 6.07 5.98
5.95[3]

大 6.07 6.07 5.99

TiO2 

（金红石型）
小 3.12 3.12 3.05

3.00[4]

大 3.12 3.11 3.05

ZnO
小 3.28 3.27 3.24

3.20[4]

大 3.27 3.26 3.24

表 1. 结果比较

手动外推是 Tauc 图的一种计算方法，其中回归线采用手动拟
合，而线性回归则使用 Microsoft Excel 完成。这三种计算方
法都是确定带隙的有效方法。

使用 Cary 5000 UV-Vis-NIR 分光光度计和 Cary WinUV 软件进
行带隙计算的准确性和可靠性如表 1 所示。这三种方法计算
得到的带隙能量与文献值高度一致，证明了仪器的准确性。

对于 GeO2，手动外推、线性回归和一阶导数方法得到的结果
在 5.98 至 6.07 eV 之间，与文献值 5.95 eV 非常接近。同样
地，计算得到的 TiO2 带隙在 3.05 至 3.12 eV 之间，ZnO 在 
3.24 至 3.28 eV 之间，与各自的文献值 3.00 eV 和 3.20 eV 非
常接近。 

Praying Mantis 的一大特点是无论使用小样品杯还是大样品
杯，都能获得可靠的测量结果。小样品杯测得的带隙能量与大
样品杯的结果几乎完全一致。例如，使用约 2 mL 的 TiO2 通过
小样品杯测得的带隙为 3.05 eV，与通过大样品杯测得的结果 
3.05 eV 完全一致。这凸显了仪器的精确性和灵活性，使用户
能够在节省样品材料的同时获得准确的结果。

https://www.agilent.com/en/product/molecular-spectroscopy/uv-vis-uv-vis-nir-spectroscopy/uv-vis-uv-vis-nir-software/cary-winuv-software-for-uv-vis-nir-applications
https://www.agilent.com/en/product/molecular-spectroscopy/uv-vis-uv-vis-nir-spectroscopy/uv-vis-uv-vis-nir-software/cary-winuv-software-for-uv-vis-nir-applications
https://www.agilent.com/en/product/molecular-spectroscopy/uv-vis-uv-vis-nir-spectroscopy/uv-vis-uv-vis-nir-systems/cary-5000-uv-vis-nir
https://www.agilent.com/en/product/molecular-spectroscopy/uv-vis-uv-vis-nir-spectroscopy/uv-vis-uv-vis-nir-software/cary-winuv-software-for-uv-vis-nir-applications
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使用小样品杯不仅可以节省宝贵的资源，还可以降低与样品前
处理和分析相关的成本。这对于研究昂贵材料或材料数量有限
的实验室和研究机构而言尤为有利。在不影响测量准确性的情
况下减少所需的样品量，不仅可以显著降低成本，还可以提高
资源利用效率。 

结论
本研究证明了使用 Agilent Cary 5000 UV-Vis-NIR 分光光度计
结合 Agilent Cary WinUV 软件可以实现准确、可靠的半导体
材料带隙分析。Praying Mantis 漫反射附件可以确保样品每次
放置在相同的位置并保证测量结果的重现性。利用软件内置的
计算器功能得到波长扫描的一阶导数，然后根据一阶导数确定
带隙，结果表明，这是一种简单且准确的确定带隙的方法。获
得的带隙能量与文献中的结果一致，证实了该方法的有效性。
此方法为光催化和太阳能转换等领域的研究人员提供了一种强
大而有效的工具，可用于准确表征各种材料的电子结构。
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