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TiO2纳米管电子结构和光学性质的

第一性原理研究∗

谢知1)† 程文旦2)
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2)(中国科学院福建物质结构研究所, 福州 350002)

( 2014年 7月 20日收到; 2014年 8月 19日收到修改稿 )

运用基于密度泛函理论的第一性原理方法, 系统研究了小尺寸锐钛矿相 (n, 0)型TiO2纳米管 (D <

16 Å)的几何构型、电子结构和光学性质. 结果表明: 随着管径增大, 体系单位TiO2分子的形成能降低, 体系
趋于稳定; 在管径 14 Å左右, (n, 0)型TiO2纳米管会发生一次构型的转变. 能带分析显示, TiO2纳米管的电

子态比较局域化, 小管径下 (D < 14 Å)其导电性更好; 随着构型的转变, TiO2纳米管由直接带隙转变为间接

带隙, 并且带隙值随着管径的增大而增大, 这是由于π轨道重叠效应的影响大于量子限域效应所导致的结果.
两种效应的竞争, 使得TiO2纳米管的介电函数虚部 ε2 (ω)谱的峰值位置随管径增大既可能红移也可能蓝移,
管径大于 9 Å (即 (8, 0)管)之后, TiO2纳米管的光吸收会出现明显的增强.

关键词: TiO2纳米管, 第一性原理, 电子结构, 光学性质
PACS: 31.15.es, 73.22.–f, 81.07.De DOI: 10.7498/aps.63.243102

1 引 言

TiO2是一种重要的金属氧化物, 具有宽禁带
半导体特性、良好的耐腐蚀性等特点. 其纳米结构,
尤其是TiO2纳米管具有很大的比表面积、更强的

吸附能力以及准一维结构的独特光电性质, 在光催
化降解、太阳能电池、生物学覆层和传感器等领域

具有广泛的应用前景 [1−10], 近年来一直是研究关
注的热点. 目前, 制备合成TiO2纳米管的方法主

要包括水热法、模板法和阳极氧化法. 大量的实验
观测表明, 其管壁的构型主要有: 锐钛矿相、金红
石相、类纤铁矿相的TiO2

[11,12], 以及H2Ti3O7 和

TiO2(B)片层结构 [13−15]. 由于制备手段及实验环
境等因素的影响, 不同的实验方法得到的TiO2纳

米管结构各不相同, 管径变化也很大, 有些TiO2纳

米管甚至不同部分具有不同的晶型. 因此实验上要

准确地找出TiO2纳米管结构与性质的对应关系难

度比较大. 为了进一步深入研究TiO2纳米管的各

种性质, 需要知道各种TiO2纳米管的原子结构以

及微观结构与宏观性质之间的对应关系, 第一性原
理计算在这方面能起到很大的作用.

Enyashin等 [16,17]和Wang等 [18]分别使用紧

束缚 (TB), 紧束缚密度泛函理论 (DFTB) 方法研
究了纤铁矿和锐钛矿结构的TiO2锐钛矿 (110)六
边形点阵纳米管. 结果表明, 锐钛矿TiO2纳米管的

稳定性要高于纤铁矿TiO2纳米管, 它们的稳定性
随管径增大而增强, 而且发现锐钛矿TiO2纳米管

是直接带隙半导体. Liu等 [19]用分子动力学方法

对基于锐钛矿 (101)面的纳米管进行了结构优化,
发现A型管 (以 [−1 0 1]为管轴方向进行卷曲, 即
(n, 0)型管)与B型管 (以 [0 1 0] 为管轴方向进行卷
曲, 即 (0,m)型管)的稳定性也是随着管径的增大
而增强, 其中A型管在能量上更加稳定. 运用密度
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泛函理论 (DFT)与局域密度近似 (LDA)方法的能
带计算表明, A型管为直接带隙半导体, B型管为
间接带隙半导体, 它们的带隙值均随着管径的增大
而增大. Lin等 [9]采用投影缀加波方法, 研究了纤
铁矿和锐钛矿型TiO2纳米管的几何结构、稳定性

以及电子能带结构. 结果显示, 管径较小时, 锐钛
矿型TiO2纳米管的稳定性要好于纤铁矿型纳米管;
锐钛矿型纳米管的带隙性质及其随管径的变化趋

势与Liu等 [19]的结论相同.
用结合HF/KS(PBE0)交换相关泛函的原子

轨道线性组合 (LCAO)方法, Bandura和Evarestov
等研究了基于锐钛矿 (101)面的 (n, 0)型管和

(0,m)型管 [20,21], 两类纳米管的带隙性质以及随
管径的变化趋势也与Liu等 [19]的结论一致. 研究
还发现 6 层管壁结构比三层管壁结构更加稳定.
Hossain等 [22]对锐钛矿型的 (6, 0)管和 (12, 0)管
用分子动力学方法进行结构参数优化, 用广义梯度
近似 (GGA)及Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE)交
换相关泛函结合超软赝势的平面波方法计算分析

了体系的电子性质以及光学各向异性. Ferrari
等 [23]使用PBE0方法研究了多种TiO2纳米管,
计算了所有纳米管的应变能, 发现当管径小于
50 Å时, 锐钛矿 (101)面卷曲的纳米管显示了较高
的稳定性. 带隙值随着半径的增大不断增长, 并趋
近于相对应的薄膜的禁带宽度. Liu等 [24]用DFTB
方法计算并比较了不同管径和手性的TiO2纳米管

在几何结构、电子性质等方面的差别. 发现除了 (6,
0)管外, 其他纳米管随着管径的增大, 能隙减小, 这
与前人的研究结果 [19,20,23]不太一致. 而Zhang和
Dong[25]用DFTB方法研究了管径D = 7—10 Å的
锐钛矿相 (n, 0)型管 (n = 6, 7, 8), 发现它们的能隙
均随着管径的增大而增大, 这又与前人的研究结果
相符合. 最近, Meng等 [26]使用结合GGA-PBE交
换相关泛函的平面波赝势方法, 系统地研究了锐钛
矿相 (0, m) 型管的稳定性、电子结构和光吸收性

质, 结果表明, (0, m)型管分为Dnd, S2n两类对称

性, 两类对称性下 (0, m)型管的应变能和能隙变化

趋势有所不同. 它们在光吸收性质上表现出了明显
的各向异性.

从以上不难看出, 小尺寸的TiO2纳米管中, 沿
锐钛矿相 (101)面卷曲的 6层壁结构纳米管具有较
高的稳定性, 而且锐钛矿相TiO2的光催化活性也

比较好, 因此得到的关注也较多. 但目前为止, 对

基于锐钛矿相的 (n, 0)型管, 系统深入的研究还不
够. 比如, Hossain等 [22]计算的 (6, 0) 管和 (12, 0)
管优化后具有不同的构型, 但随着管径增大, 何时
发生此种构型转变, 以上所有的研究都没有进行探
讨. 随着管径变化, 对能带结构和光学性质变化的
深入探究也比较缺乏. 另外, 以上大部分的模拟方
法都相对比较粗糙 [16−19,22,24,25], 光学性质计算也
未选用更具优势的Norm-conserving赝势, 所以进
一步运用更精确的计算方法对该体系进行全面系

统的研究很有必要. 因此, 本文采用基于DFT的第
一性原理平面波赝势方法, 运用CASTEP 软件包
模拟计算了一系列 (n = 5—13)锐钛矿相 (n, 0)型

TiO2纳米管, 对其几何结构、电子结构和光学性质
等进行了分析, 研究结果为TiO2纳米管在光电器

件方面的实验研究与应用提供了理论基础.

2 模型构造与计算方法

2.1 模型构造

首先, 从TiO2锐钛矿晶体结构沿着 (101)面截
取出 6层的O-Ti-O_O-Ti-O结构, 如图 1 (a)和 (b)
所示; 然后沿着V 方向 [0 1 0]进行周期性扩展, 再
把扩展后得到的二维面以U方向 [−1 0 1]为管轴
方向进行卷曲,从而得到TiO2纳米管 (如图 1 (c)和
(d)所示, 重复单元数为n, 得到的纳米管为 (n, 0)

型管).

(a) 

(b)

(c)
(d) 

(n֒)

u
v

图 1 (网刊彩色) (a) TiO2 锐钛矿晶体结构; (b) TiO2

锐钛矿晶体 (101)面; (c) 沿着 V 方向扩展的 (101)面,
n = 4; (d) (8, 0)型TiO2纳米管
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2.2 计算方法

先 用Dmol3程 序 的 数 值 原 子 轨 道 基 组
结合LDA方法对 (n, 0)型管进行初步结构

优 化 [27,28], 然 后 采 用CASTEP程 序 中 基 于
GGA-PBE泛函 [29]和Broyden-Fletcher-Goldfarb-
Shanno (BFGS)算法 [30]的平面波超软赝势方

法 [31]做进一步的优化. 优化时, 所有的原子坐
标都放开, 未设对称性限制. 能量和性质计算中,
交换相关泛函仍然选取GGA-PBE 泛函, 并选用
nor-conserving赝势, 因为在光学性质计算方面它
比超软 (ultrasoft)赝势更为精确 [32]. TiO2纳米管

的轴向沿着 c方向, 并且在 c方向根据重复单元无

限延伸. 对于不同管径的TiO2纳米管, 相邻TiO2

纳米管的最小原子间距离设置为 10 Å, 这样TiO2

纳米管之间的相互作用就可以忽略不计. 平面波函
数展开的截止能量取为 450 eV, Monkhorst-Pack k

点采用 (1× 1× 2)网格 [33].

3 结果与讨论

3.1 结构优化

图 2给出了优化前和优化后的结构比较. 可以
发现, 优化得到的 (n, 0)型TiO2 纳米管的结构分

为两类: 一种是管径小于 14 Å的, 记为TiO2NT1,
如图 2 (a), (b)所示; 另一种是管径大于 14 Å的, 记

为TiO2NT2, 如图 2 (c), (d)所示. 这两种构型分
别对应于Hossain等 [22]提到的P型管和Q 型管.
对于TiO2NT1, 从图中可以看出, 经过优化, 其
锯齿状的管壁中间的四层Ti原子和O 原子层被
基本拉平到同一个环面上, 最外层和最内层的
O 原子也构成了两个环面. 这一过程中, 体系
中的Ti—O键都发生了较为明显的畸变. 对于
TiO2NT2, 优化前和优化后的结构变化不明显, 优
化后的TiO2管壁还是由 6层的原子环面组成. 这
里, 我们主要关注尺寸较小 (D < 14 Å)且变形较
大的TiO2NT1 (n = 5—11)的价健变化, 其优化得
到的结构中共有四种Ti—O键 (图 2 (b), Ti—O_a,
Ti—O_b, Ti—O_c, Ti—O_d). 表 1给出了具体

参数,它们的变化范围是1.80—2.08 Å,与块材的键
长 (1.95 Å, 2.01 Å)相比变化不是很大 (8% 以内).

从 表 1可 以 看 到, 随 着 管 径 的 增 大,
Ti—O_a和Ti—O_d的长度逐渐减小, Ti—O_b

和Ti—O_c的长度逐渐增大, 不过变化幅度都不
大. 另外, 随着管径的增大, TiO2纳米管的轴向长

度 (L)也有变大的趋势.
图 3给出了 (n, 0)型TiO2纳米管单位TiO2分

子形成能随管径变化的曲线, 基本上随着管径的增
大, TiO2纳米管的单位分子形成能减小. 说明管径
越大, 结构越稳定. 可以发现, 从 (11, 0) 管到 (12,
0)管, 曲线有个转折, 这正对应于TiO2NT1结构向
TiO2NT2 结构的转变.

(a) (b)

 (c) 
 (d) 

a

b

d

c

图 2 (网刊彩色) (a)优化前的TiO2NT1型 (8, 0)管; (b)优化后的TiO2NT1型 (8, 0)管; (c)优化前的TiO2NT2
型 (13, 0)管; (d)优化后的TiO2NT2型 (13, 0)管
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表 1 优化后TiO2纳米管 (TiO2NT1)的结构参数 (Ti—O键长 a, b, c, d, 管径D及管轴向晶格长度L)

TiO2纳米管 a/Å b/Å c/Å d/Å 直径D/Å L/Å

(5, 0) 1.866 1.802 2.045 1.999 6.01 10.51

(6, 0) 1.854 1.817 2.054 1.978 7.21 10.51

(7, 0) 1.848 1.824 2.059 1.967 8.41 10.52

(8, 0) 1.846 1.828 2.063 1.960 9.61 10.53

(9, 0) 1.844 1.831 2.066 1.956 10.82 10.54

(10, 0) 1.843 1.832 2.068 1.955 12.02 10.56

(11, 0) 1.842 1.833 2.071 1.953 13.22 10.57

6 8 10 12 14 16

-956.95

-956.90

-956.85

-956.80

-956.75

-956.70

-956.65

/
e
V

/A

(5,0)

(6,0)

(7,0)

(11,0)
(9,0) (12,0)

图 3 单位TiO2分子形成能与管径的关系

3.2 能带结构与态密度

在讨论光学性质之前, 有必要先分析一下
TiO2纳米管的电子结构性质. 图 4给出了TiO2

体相和TiO2纳米管的能带结构. 可以看到, 维度
的变化对体系的能带结构的影响很大, TiO2体相

的能带比TiO2纳米管的离域性强, 而TiO2纳米

管的电子态相对比较局域化, 而且 (13, 0)管价带
顶的局域性又强于 (8, 0)管. 如表 2所示, TiO2体

相能隙的计算值为 2.15 eV, 比实验值 (3.2 eV)要
小. 对于理论计算来说这一结果是可以接受的,
因为采用GGA进行电子结构计算得到的能隙值
一般偏小 [34−36]. 计算得到的所有TiO2纳米管的

能隙均大于体相, 这是量子限域效应所导致的结
果 [37,38]. 我们还发现TiO2NT1为直接带隙的半导
体, TiO2NT2 为间接带隙半导体. 表 2列出了不

同管径TiO2纳米管的能隙值, 根据半导体理论知
道, 电子有效质量m∗与带隙宽度Eg 成正比, 与
价带顶曲率成反比 [39], 很明显TiO2NT1的电子有
效质量m∗要小于TiO2NT2的, 而m∗又与体系的

电导率成反比; 所以TiO2NT1的电导率应该高于
TiO2NT2.

从表 2和表 1可以看出, 对于TiO2NT1 (n =

5—11), 其能隙值随着管径的增大而增大, 而且增
幅逐渐减小, 这与前人的研究结果相一致 [19−21,23].
但到 (12, 0)管 (D > 14 Å)是跃变点, 这是因为
此时发生了构型的转变 (从TiO2NT1结构转变为
TiO2NT2结构). 可见随着管径的增大, TiO2 纳米

管的能隙值会增大并逐渐趋于饱和, 除非发生构型
转变. 随着管径增大, TiO2 纳米管的能隙值本应

随着量子限域效应影响的减小而减小. 而之所以
出现相反的变化趋势, 我们把它归因于电子叠加效
应: 随着管径增大, 较小的曲率导致较小的π—σ

杂化及π和π∗态之间较大的排斥, 从而增大了能
隙. SiC纳米管也有类似情况 [40]. 可见对于小管径
TiO2纳米管 (D < 16 Å), 电子叠加效应的对体系
能带结构的影响明显强于量子限域效应.

表 2 TiO2纳米管的能隙值与静态介电函数值 (d和 ind
分别表示直接和间接带隙)

TiO2纳米管 Eg/eV εx(0) εz(0)

(5, 0) 2.63(d) 3.836283 6.663484

(6, 0) 2.76(d) 3.711828 6.083632

(7, 0) 2.85(d) 3.592737 6.025104

(8, 0) 2.95(d) 3.468935 5.745599

(9, 0) 2.97(d) 3.358378 5.517879

(10, 0) 2.98(d) 3.266671 5.313320

(11, 0) 3.01(d) 3.159909 5.089013

(12, 0) 3.38(ind) — —

(13, 0) 3.41(ind) — —

体相 2.15 — —
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图 5 (网刊彩色) TiO2NT1型 (8, 0)管的TDOS与PDOS

图 5 给出TiO2NT1型 (8, 0)管的总态密度
(TDOS)和部分态密度 (PDOS). 对于我们所主要
关注的系列TiO2NT1纳米管, 它们的态密度图都
很相似. 费米能级以下的区域可以分成两个部
分: −17—−15 eV是价带的最底部, 有一个峰, 主
要由O-2s 态混合少量Ti-4s 和Ti-3d态组成; 而
−4—0 eV是价带的中部和顶部, 共有四个峰, 价带
的中部主要来源于O-2p态和Ti-3d态, 再混合有一
小部分Ti-4s态. 价带的顶部主要是O-2p态的贡
献. 费米能级以上的导带主要由Ti-3d态组成. 另
外, 我们还分析了TiO2的能带轨道, 图 6 给出了

TiO2NT1在G点的最高占据价带 (HOVB)轨道和

最低未占据导带 (LUCB)的轨道. 从图中可以看
出, HOVB主要由内层环面的O原子的 2p态组成,
而LUCB主要是来源于中间层的Ti原子的3d 态.

(a) (b)

图 6 (网刊彩色) TiO2NT1型 (8, 0) 管的 (a) HOVB,
(b) LUCB

3.3 光学性质

我们进一步研究了TiO2NT1的光学性质. 体
系对外部电磁场的线性光学响应, 主要通过复介电
常数 ε (ω)来衡量,表达式为 ε(ω) = ε1(ω)+ iε2(ω).
复介电常数反映光子和电子的相互作用, 虚部
ε2(ω)是描述占据电子态和未占据电子态之间的真
实跃迁, 实部 ε1(ω)可以由Kramer-Kronig关系从
ε2 (ω)获得, 它反映了激发态的电子释放能量向低
能级的跃迁. 且有 ε1 = n2 − k2, ε2 = 2nk. 其他光
学函数如折射率n(ω)、吸收系数 I(ω)、反射率R(ω)
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等, 可以由 ε2(ω)和 ε1 (ω)推导得到.

ε2(ω) =
4π2

m2ω2
·
∑
V,C

∫
BZ

d3k
2

2π
|e ·MCV(K)|2

× δ[EC(K)− EV(K)− ~ω],

ε1(ω) = 1 +
8π2e2

m2
·
∑
V,C

∫
d3k

2

2π

× |e ·MCV(K)|2

EC(K)− EV(K)

× ~3

EC(K)− EV(K)− ~2ω2
,

I(ω) =
√
2ω

[√
ε1(ω)2 − ε2(ω)2 − ε1(ω)

]1/2
,

R(ω) =
(n− 1)2 − k2

(n+ 1)2 + k2
,

其中C, V分别表示导带和价带, BZ为第一布里
渊区, k是消光系数, m是电子质量, K为倒格

矢, |e · MCV(K)|为动量跃迁矩阵元, ω为角频率,
EC(K), EV(K)分别为导带和价带的本征能级, 上
述关系式是分析能带结构和光学性质的理论依据,
尤其介电函数虚部 ε2(ω)是能带结构的重要体现
形式.

表 2列出了TiO2纳米管的零频率介电函数

εx(0) 和 εz(0). 对于所计算的TiO2纳米管的光学

性质, 并未使用 scissors算符进行校正, 因为这并不
影响我们系统地研究TiO2管的光学性质随管径变

化的规律. 从表 2可以看出, 随着管径的增大, 零频
率介电函数 εx(0)和 εz(0)单向减小. 单壁BN纳米
管的变化规律也是如此 [41]. 对于TiO2NT1, 可以
明显地看出光学性质各向异性, εz(0) > εx(0); 但
随管径的增大, 光学性质的各向异性会逐渐变小.
图 7 以 (8, 0)管为例,给出了TiO2NT1在不同电场
极化方向下介电函数虚部 ε2(ω)的色散曲线. 平行
极化 (E||z)方向的峰比垂直极化 (E⊥z) 方向的峰
更强, 这是由于平行极化情况的光学跃迁概率比垂
直极化情况下的大. 在大部分频率区域, ε∥2 > ε⊥2 .
并且平行极化方向的峰有两个 (分别位于 4.5和
7.0 eV), 低能区的峰比高能区的峰强一些. 低能区
的峰主要是O-2p态和Ti-3d 态之间的电子跃迁 (π
带间的跃迁); 高能区的峰也主要来自于是O-2p态
和Ti-3d态之间的电子跃迁. 而垂直极化方向只有
一个峰, 位于 4.8 eV附近, 对应于O-2p态和Ti-3d

态之间的电子跃迁.
图 8给出了系列TiO2NT1纳米管 (n = 5—11)

的介电函数虚部 ε2(ω)随光电场频率的变化规律.
垂直极化 (E⊥z)方向, 除了 (8, 0)管外 (其峰值最
强), 介电函数谱峰的强度均随管径的增大而增大.
当n = 5—11 时, 该峰位置的变化如下: 4.582 →
4.930 → 4.218 → 5.158 → 4.863 → 4.607 →
4.513 eV. 平行极化 (E∥z)方向, 两个峰 (能量小于
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图 7 (网刊彩色) TiO2NT1型 (8, 0) 管在不同光电场极
化方向下的介电函数虚部
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图 8 (网刊彩色) TiO2NT1型纳米管的介电函数虚部色
散关系 (a)光电场垂直极化 (E⊥z)方向; (b)光电场平
行极化 (E∥z) 方向

243102-6

http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn


物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 63, No. 24 (2014) 243102

5 eV的低能峰和能量大于5 eV的高能峰)的强度都
随着管径增大而增大. 当n = 5—11时, 低能峰的
位置变化如下: 4.282 → 4.330 → 4.518 → 4.658 →
4.663 → 4.707 → 4.613 eV. 对于高能峰, 其位置
变化如下: 6.182 → 6.230 → 6.318 → 6.358 →
6.263 → 6.207 → 6.213 eV. 从这些结果可以发现,
介电函数谱峰值的位置随管径增大既有可能出现

红移也有可能出现蓝移, 该现象和单壁BC2N 纳
米管的光学性质相似 [42,43]. 我们把这一现象归
因于管径变化过程中量子限域效应和π轨道重叠

效应相互竞争的结果. 另外, 图中所有峰的强度
变化趋势表明, 当管径大于 9 Å (即 (8, 0)管)之后,
TiO2NT1型纳米管的光吸收会出现明显的增强.

4 结 论

运用基于密度泛函理论的第一性原理平面波

赝势方法, 对 (n, 0)型TiO2纳米管 (n = 5—13)的
几何结构、能带结构、态密度以及光学性质进行了

研究.
1)随着管径增大, 纳米管单位TiO2分子的形

成能下降, 体系趋于稳定. 在管径14 Å 左右, (n, 0)
型TiO2纳米管由TiO2NT1构型转变为TiO2NT2
构型, 而且TiO2NT1构型的Ti—O键变形较大.

2)与体相相比, TiO2纳米管的电子态局域性

较强, 因为π轨道重叠效应的影响大于量子限域

效应, TiO2纳米管的带隙值随着管径增大而增

大, TiO2NT1的为直接带隙半导体, TiO2NT2的
为间接带隙半导体, 而且TiO2NT1的导电性优于
TiO2NT2.

3) TiO2NT1的价带顶部主要是来自O-2p态
的贡献, 导带则主要由Ti-3d态组成. 轨道分析显
示, 最高占据价带主要由内层环面O原子的 2p态
组成, 而最低未占据导带主要是来源于中间层Ti
原子的3d态.

4)由于π轨道重叠效应与量子限域效应的竞

争, TiO2纳米管的介电函数虚部 ε2(ω)谱的峰值位
置随管径增大既可能红移也可能蓝移, 此现象与单
壁BC2N纳米管的光学性质类似. 当管径大于 9 Å
(即 (8, 0)管)之后, TiO2纳米管的光吸收出现明显

的增强.
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First-principles study of electronic structure and optical
properties of TiO2 nanotubes∗
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Abstract
Using first-principles calculations based on the density functional theory, we systematically study the geometry

structure, electronic structure and optical properties of the small size (n, 0)-type TiO2 nanotubes (D < 16 Å) derived
from anatase. The calculation results indicate that the formation energy of each TiO2 unit decreases with the diameter
increasing, and the nanotubes become more stable. At a diameter of about 14 Å, a configuration change occurs.
Band structure analysis shows that electronic states of TiO2 nanotubes are localized, and the conductivity is better for
nanotubes with small diameters (D < 14 Å). According to the configuration change, TiO2 nanotubes shift from direct
band gap to indirect band gap. And the band gap increases with diameter increasing, because π orbital overlap effect
is greater than the quantum confinement effect. Owing to the competition between the two effects, the peaks of the
dielectric function ε2(ω) will become redshifted or blueshifted. When its diameter is larger than 9 Å ((8, 0) tube), the
optical absorption of TiO2 nanotubes will be significantly enhanced.

Keywords: TiO2 nanotubes, first-principles, electronic structure, optical properties
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