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1 Recombination 
2 Anatase 
3 Rutile 
4 Brookite 
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'��'�%�,��������'�:��UV:6���:#���'��

$5������C������+>6�2����C�W���><�X'�������/��

YZ����,���C���&�<�.�',�'�����$?����
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1 Density Functional Theory 
2 Photovoltaic 

 [
 D

O
R

: 2
0.

10
01

.1
.1

73
53

35
1.

14
00

.1
7.

0.
2.

1 
] 

 [
 D

ow
nl

oa
de

d 
fr

om
 ji

ce
rs

.ir
 o

n 
20

25
-0

6-
27

 ]
 

                             3 / 11

https://dor.isc.ac/dor/20.1001.1.17353351.1400.17.0.2.1
http://jicers.ir/article-1-325-en.html


��

 

�. 

�
�
�
��
��
�
	

��

��
�
��
�
��
�
��
	

�

�
��
�
��
�
��
	

�

�
��
�
��
�
��
	

�

�
��
�
��
�
��
	

�

�
��
�
��
�
��
	

�

�
��
�
��
�
��
	

�

�
��
�
��
�
��
	

�

�
��
�
��
�
��
	

�

�� ���� ��
   �� ���� �� �� ���� �� �� ���� ��

�
��

�
��

�
��

�
��

�
��

�
��

�
��

�
��

�� ���� ��
��
��
�

��
��
�

��
��
�

��
��
�

��
��
�

��
��
�

��
��
�

��
��
�

���� �������� ���� �� ���� ��
��
��
�
�

��
��
�
�

��
��
�
�

��
��
�
�

��
��
�
�

��
��
�
�

��
��
�
�

��
��
�
�

�� ���� �� �� ���� ��
�
��
�
��
�

�
��
�
��
�

�
��
�
��
�

�
��
�
��
�

�
��
�
��
�

�
��
�
��
�

�
��
�
��
�

�
��
�
��
�

�� ���� ��
��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

 

�

2"�O�'�!����>�
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@�=��,�/��h"��'����$?.�	����h":�8�Cu���m:j,��:5�:BC%��y�`:
���'�

'����E	��'����E	�8.��������t,`��/+
����#�s���.�'�����(rC��u���'��$�
@��!��&4<�+�:��1�k`:
�:,�n:?��:���

Z��0����"���1'����'�$?��.��u��n����5������Fj�$,�/���	'��a�+Hj�$,�(rC��+C<����:.!����G:
�����:�����2��:�j�$:,

�,�$����0�C����1����H?j�'������1�I������,�O���	�����@��UV6���$:]`����:p������O�'���:?j���:6���'���r:C��(�'���

2������.!����$,�����@��E	��'����2TiO��9
���	���h"����c�3��H1P=N�QU�(8�h"�2TiO�!����'�������6�S:����:.�Ti�:,�

�����2����.�������.�B�j�z`
���d*��$���.���������1�G6���8.��E:	�8���:6���T�:���:.',���m:j,�8.:��X�:��

G����!,�2����C�W���><����5����.!�����T����'��&%���E	���'��$5����O���	�$:�<���:��R�����,��!�8>�,��:1�$:,���:p��

��#���P==W=)�/Q��Fj��,�'���O�'��H�a�{]���6������2^�����'���.��������H1�+�?.��'��,���'������!�EV<��:��S:���

�|�%�'��2TiO�����2����C���1b��'��$��#��a,����'�V	���,��5���+C<�.�3+Ti��5���$,��5����.!�����������/��# 

;�"<�����3�=%�>���7�����)��;�?���2"����>��	0���@���)�����
� TiO22"��7��2"�����8%]:[��

��������
���	�
��	�������������� (eV� ��������������������� (eV� �)eV( gE  

������������������������������������������������������������������������

�!�)�)���+ABC�����!�� �D6E6�F��CGEA���HEC��

$�%��3�2"��2"��7������� ��HE6�F��GGEA��HAE6��

IJ���3�2"��2"��7����� �:6E��F���GE��F��KKEA��KKEA��GLE6��H:E���

>�$M��<����2"�� �HGE6�F��GCE6�F��CCE��F��HLE��F��C�E���D6EA��

�1��>
����2�'�?.�P=*Q��}���	���h"����,���T����&�����{]��2^������'�,�EV<����S���2^������'�'�%:
�$:�%��,��!:��"��:
'�,�

�������Yx
�,�2��ph"�!��"�,���>�
��!�������1�������6����S���Ti�,��.�B�j��.�H1�$`
���r��'���
�3����~���T�:���&��:���

�'�$��]��������/s����2���������'��<��BC%��!��3��H1��$`
����T�����!h����,�&��:���{:]���:6��:���^�:���2��'�8.:��

���.��$��'��0���2���Co��Sc���Ni�0�����,���}����'�$�#������/$�
@��.�'�%
�������C�����,�!��"�����h"���#�,�3��:H1�$`:
���

2�����$,����.����c�!��Sc�Cu ���Zn��?���BC%�.�mj,��5����.!�����BC%��'��&%���E	��'������#����/A��6�)�:��]�$���

�,�3����~��E	��'����,�$1b��2�#�����h"�,���2��,��6�����2^������'�2������.�/������.���$��$����?.�0:."���:��h"���#

S��$,��'��'����E	�2^������6�����'��<�'� ���%�'��]��0��� eVJ-L=����h"���
�,�$��]��'��(/+
�����
'���H1��.��

;�"<6����)��N�*'�7��������2"����!J����O�$PQ����2"�dC����R=���S��'�<�-.������-�"��R=���S��'�<�-.����T��������2"�����]�C[� 

������� ���������� ��������� !��"�����#��$%�&'�(eV)���������� �$(��� !��"�����#�$%�&'��(eV)��

R��
����������CE6 DGE6 

�2"��2"��7���  Sc��G:E6��::E6��

7����2"��2"��� V 6HE6��HDE6��

�2"��2"��7���  Cr 6�E6��6�E6��

���2"��2"��7�� Mn LAE6���LE6��

���2"��2"��7�� Fe :GE����HE6��

���2"��2"��7�� Ni 6HE6��6HE6��

���2"��2"��7�� Co G:E6��AHE6��

���2"��2"��7�� Cu 6�E6��:KE���

���2"��2"��7�� Zn 6CE6��K�E6��

                                                           
1 Hubbard 
2 Spin Polarized 
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2��%�=��2�'�?.�]=-[�����'�%
���������!��"��'�!��G��]��GGA��
'�,����������.���������$��,�2���1��S�����:]����:��h"�

��5,6�'��0��Z0����$`]��'����8�
'� CBM�(��0���h,�$`]��'����+�1�e� VBM�(d>�������1����E	��'����8.�����,��/

$,���Fj���"�O'��	��������.!�������������'��E	�$j��?�����Z�����"�$,�$��'�;���R,�!��A��,'���4d���]��'��'����+�1�e�

���,���8R,������2"��h,�'����+�1�e�+
����0���G�
�A]����$�C�UV6�$,�+?
�A�;�\���.��p�������#/��

,',�' -����	������ �

h"��2���2��c��H1����CI1�+�2TiO�p��� '��� $]`��� '�� �'���� ����,���R,/�c� �4�j��H1���>H�R���7��v���� �0,����2T����

]1���,�///����	�	�+���,��h"��2��2TiO/+
����#���>�
���

�%��3IC`�������.��2������0�h"�$��+
��8���0,���������$]`���'��'���UV6��p���'������1���'�8�P�.�=-W=M�/Q����
)�P2�'�?.��=f�'��,��'�2��IC`��Q���A�H
�,��!��"-K�?����h"������,���#CW��$��2��C�W��S���,O�6����0���'�+
����#

h"�!��"�'��/�������5���������#�'����E	��� ����D��eV�NKLN�,�$��+
��{C%�!��"�!��(�����C��$,�&�~������A�H
��I,��'�

���,���Fj�/+
��0�'����'�%
�'�����!����$
�!��"����,'���9
���A��.�C 2P����5�����#���'�� /�$5�+C<�$H41�.�

�����8�
'�'�����eV �iL)��eV �ML)��eV �KML=�#�t,`� &�*T����!�����D���$��+
��(��'���UV6��]��'��$���!��"�,

h"�2��,��	���/+
���

�

��
����C����	
���'��)��23)���������'����������������R��
������2"��7��������>]��H[� 

2]]@��2����������P=i���F�%��$��Q2���3h<S 3p���O 2p�h,�'���1�e�'���+��mj,�AI1�2�#�����+:@��8,:��'�:��

�p������/���	2��*���2�'�?.P=K�Q8�h"�2���"���	�	��'��'����
'�,�'��a�������/��"�+7Hc���:��h"��'�t,:`��A��:6�*�/'��

$
�k`
����~����������3����~��E	��'�����'�$IC`�������/ 

���s���2�����.�����1�8����j�'����+�1�e�,�8���1��+7Hc��	���h"�+
�P=JQ �5�$����&�H@����s��h"8��S��+:7Hc�:,

���.��2���3�>�����8.�E	�'�������1��,8��+7Hc�h"�����/+
���

                                                           
1 Khan 
2 Yang 
3 Tian 
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�

;�"<C��N�*�'��)���������2"��7��2"�����3�*)*�������T������2"�]�D[���

��	
�����*"0�7���UPV��(eV) gE  

2TiO����+�R��
��NNNNLN��)N*L*��

2TiO�i)�����2"��2"��7���W��S���+��N=*JNLN��iM*L)��

2TiO�-K�����2"��2"��7���W��S���+��N)NKLN��ffJL)��

2TiO�)-�����2"��2"��7���W��S��3+��N-=iLN��M-ML)��

!����������2�'�?.[)N]�!��2T������$,�2���j�S���0���6�'������$C�C��.� 0,4�(!��"���>�
������������2���S�������h"��'�,�

$6���$,����I���.����Z�S���2^�����2,������0���?.����'���������,�2��,�2^������'���$IC`��'��a����������/�&�#-������

0���GH`��+
��/+7Hc�$���,�2T������'���&@���������Z�+�6�����,�+�4%�����C����1�-L=����'��&@��$
�������ZNKL)�

����&a��<�8.��E	��'���� eVfLN�O'��	���#�+
�����!����!�$���4'������h"�����,�!��0���'��]��+
���.!���������

������$,�k`
����1)�&�������#���mj,�8���1��G����!,�2����C��W���><�����#/��

��
����G����	
���!�)�)���'�(�+0,4����-��%�T���2"0�7�����!<)��!��T���-.����-��$�%�[20]���

,'1�' ���-����2��3�������
������ �

%�����h"�8��$�	��2TiO�'����E	�����,�E�.�,�����!,�8.����G�&�<�.��'��/+:
��$:�1�	�'��:a�2]]@��$6����'���',

��0�h"�u���!��$��	�8��H1��B�j���� �2��,�(Ti��" ��H1���B�j���2��,�(O�h"�������#���/��

����*�P2�'�?.��)=���r���Qh"�����8�������N���Fe����C����1�+�CI1�8���1��mj,����:�������:1�:��"�/+
����#

h"�8��2��N��3+Fe���mj,��5�.!������6�������'�����1�e�'����+���.�'������+�h"�/+
����#�8����������m:j,������

!
��6��&�<�.�2����C� �',.���3��><�(��#����5���$,����5�U�#��6�&:�<�A:]����'�:�2�'�:����/��:#3+Fe����:�����

                                                           
1 Enriquez 
2 Fermi level 
3 Kang 
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C���3��><���,�����$,��'���#��!����!����T����k`
��3+/Fe4+Fe�1�e�'����!����h,�+�2TiO���3��><���+
���5��$,�'���9
�����#

�����#�&]����k`
�2��.����'��&���UV6��'��������'���A��.�����'����C������?.�'�;�$,�������2:� +Fe3�2����C��:.�

C��������'�'���,���#��������$,��!������!���T����k`
� 3+/ Fe4+Fe�!:�����:.�'��:��$:�C�+�2TiO�P+:
�))��:
�/Q=P2�':�?.��)*�Q

h"�8�������N���Fe��'��,��2TiO�
'�,��'����'��h"�/������'��a�8���2T������1��mj,�0."���8����'���UV6:p��CI1��:�+�

C����1�����]��'��$���,2TiO�h"�1�4���{C%������,���#N����#+
��/�h"8�3+Fe�������������!��G�&�<���5��.��':,

	�H6����CI1��������+�C�����1�����'����E	�8.��,������������,��'��CI1�+�C�����1�����p���'���$]`���'���'����1��8�

�.��/6A��-��]����'����E	��2iOTh"������,���#Feh"��������,���#N�h"���8�������Fe���N���2����'��.��'�:;�$:,��

��.�'����$��+�2TiO,'���!����?j�{C%�A��.�Ti 3d�1�e�'������+�,'���!��A��.�O 2p���Ti 3d�����&���#����/���:,�2TiO�

h"�������GCc�S�
�0."�,���#'�1�e�'����+�O 2p,�$��+
��,'���A��.�Fe 2p���Ti 3d�����G���#������S�
�GCc�'��'��:��

���.+�,'���A��.Ti 3d ��O 2p���Fe 2p��a�8��?.�,�/+
���,�0�2����C��.�������:��1�'����k`
�$,��,'���'��A��:.�

Fe 2p�,'�����A��.�Ti 3d���E�;�!�����'�����6���������C�2�.�,'���'����6���A��.�Fe 2p��]������:,��,��,O 2p��/���:�.

�R,��2����C�����H?j�!�.�'���,'��A��.�O 2p�2����C��9
����.�,'���'��$��A��.Fe 2p�:6���:�'���'��:a����0������:#

'����E	�8.��$,��5���������5��6�3h<���,'���$,���$>C���/+
����#�A��.�C�����������'�2�����'�2TiO�"h��������:#

�,N�h"���8�������Fe���N���+1�C<�'���Z�$�������a�����'�2TiO�h"�8�������Fe���N�h"�/+:
�:�8�N���:�2��3+Fe�

'����E	�8.��mj,��CI1�����#�+�C�����1�����p���'���+@���'��������,���R,/��

;�"<G����3�=%�N�*�'��)��2TiO 2"��7��2"�����Fe�9�N���X�7��%Y�	��Fe���N�][23��

��������(eV) gE  

2TiO�R��
��66E6��

����2"��2"��7�Fe��CHE6��

����2"��2"��7�N��DDE���

�Y�	�%�X�7�Fe�� N��LCE���

�p�)���2�'�?.P)-�Q8�h"�������N���Zr��'��'����
'�,�'��a�������/'��0�,�����h"�.����H1��cN  �B�j������'����������

+����$,�$�],��4�j�/+
�����+�CI1�����C�����1�2TiO�����h"���#�$,�&�C��3h<N 2p���6���'���h,�'����+�1�e����@��
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1' ���%�(5���� �

��!��E�.�0�'����$C]���h"��4�j�rH�R��u������,������'�%
�'�2TiO�'����E	�8.��'�7���$,��%�,�'��/+
����E	��'���

'����� �!��"�0�ZeV)L*'���[��%�+1��&�j�(�������C�����4%����?.�+�C����1������?.�$,��+
��0�C��&�!�$:6��:����

h"��,�8���0������,�E�.�,�!1E	�l�'��/+
����#�&�%�,�$,��S���!���:�0��$:�1.�h"��':,'����:��.��":�������:��������

h"�	�����+
����#��'#���������

                                                           
1 Liu 

 [
 D

O
R

: 2
0.

10
01

.1
.1

73
53

35
1.

14
00

.1
7.

0.
2.

1 
] 

 [
 D

ow
nl

oa
de

d 
fr

om
 ji

ce
rs

.ir
 o

n 
20

25
-0

6-
27

 ]
 

                             8 / 11

https://dor.isc.ac/dor/20.1001.1.17353351.1400.17.0.2.1
http://jicers.ir/article-1-325-en.html


 

*, 

 
�
��
�
��
�
��
	

�

�
��
�
��
�
��
	

�

�
��
�
��
�
��
	

�

�
��
�
��
�
��
	

�

�
��
�
��
�
��
	

�

�
��
�
��
�
��
	

�

�
��
�
��
�
��
	

�

�
��
�
��
�
��
	

�

�� ���� ��
   �� ���� �� �� ���� �� �� ���� ��

�
��

�
��

�
��

�
��

�
��

�
��

�
��

�
��

�� ���� ��
��
��
�

��
��
�

��
��
�

��
��
�

��
��
�

��
��
�

��
��
�

��
��
�

���� �������� ���� �� ���� ��
��
��
�
�

��
��
�
�

��
��
�
�

��
��
�
�

��
��
�
�

��
��
�
�

��
��
�
�

��
��
�
�

�� ���� �� �� ���� ��
�
��
�
��
�

�
��
�
��
�

�
��
�
��
�

�
��
�
��
�

�
��
�
��
�

�
��
�
��
�

�
��
�
��
�

�
��
�
��
�

�� ���� ��
��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

 

�
�
�
��
��
�
	

��

��

�

=(��h"��	����������6�'��<���j���'��<�&�#�!��"�!1��C%������2^�'��:��E:	�8.:���:,������'�:�������:,��}�:����

,������'�;�$,��'���$��h"��	������'��<���0."�S���,��6������2^�'����E	����$,��'�2��eV �JLN�/+
�������8.���

)(��h"��	������������$,��5���Y��S���9
����5���'�1'�$?��.���u��n����,���0�C����1����H?j�����$C�C����'��.��!:��"

/+
����#��

*(��h"��B�j�+7Hc�����1�I���}���'���1�2���j�$,��'�;�$,���#�$����1��,�8�h"�+7Hc������"�������2T����!����-L=�.!�����

���������$j��?��E	�'������1�k`
�����5���#����$��������!,�+j�
�������:�G�:.�&:�<��2��:��C� �':,W���'�(��:><

��1��8�4%�+1��$,��5����������+�C����1�����/���#��

-(��h"�'��<�,�����+C<��F�%��+Hj�$,�!��"�'�%
�'����	�	�.�*p������	�	)p�����'��2^�h,�$�C���1�e�'����+���������

��1��8�,�����$7<F��&,a�E	�8.����%h,������/�#,�$�#����

M(��h"��	����"��������������������,�8.��E�.�,�����'����E	����!,�8.�����G�:.�&:�<���9:
���':,:����S:��

h"������"����������h"�S��������������h"�/+1�	�3'�4�8���2T����!������������m:j,�!:��"�'�%:
�'��2:�!�S:.�'�;�$,

'����E	�8.���$,eV �KfL)�]��'��$���#�$��h"�,�8���2T���� �{C%eV�J-L)�S��'��]��(����/+
���

f(��h"�8�����#���0."�����2T������mj,��5�.!������6�������'�����1�e�'����+���.�'������+�'�;�$,�+
����#�$���A:]���

2����C�.�!��'�����1�e+�.!����$,�������.!����!����������,�+C��
�,�8�
'�'����$,���:������:��,�G�:
���$:�1�	��:5��

C����1�[��%�����<��'��$�'���p������8>�,��1�����#/��

67���� �

[1] Hezam, Mahmoud, et al. "Synthesis of pure brookite nanorods in a nonaqueous growth 
environment." Crystals 9.11 (2019): 562. 

[2] Fonash, Stephen J. "Material properties and device physics basic to photovoltaics." Solar Cell Device Physics 
(second ed., pp. 9–65). https://doi. org/10.1016/B978-0-12-374774-7.00002-9 (2010). 

[3] . Würfel, P. "Physics of Solar Cells-From principles to new concepts, 2005." 
[4] DasGupta, Nandita, and Amitava DasGupta. Semiconductor devices: modelling and technology. PHI Learning 

Pvt. Ltd., 2004. 

]�[ . �/'�x�,�a������"+�4%��b��,������������C����1�+�!�x������+�����,L����������������������#�,���]�/"���T�:C���������:Hj�$��HB1

+��!�9�@��))�K� )N)N��()K=W)J-/ 

[6] .López-Muñoz, María-José, et al. "Role of the support on the activity of silica-supported TiO2 photocatalysts: 
structure of the TiO2/SBA-15 photocatalysts." Catalysis Today 101.3-4 (2005): 307-314. 

[7] . K. Nakata and A. Fujishima, “TiO2 photocatalysis: Design and applications,” J. Photochem. Photobiol. C 
Photochem. Rev., vol. 13, no. 3, pp. 169–189, 2012 

[8] Nalwa, Hari Singh, ed. Handbook of Advanced Electronic and Photonic Materials and Devices, Ten-Volume 
Set. Vol. 1. Academic Press, 2000. 

[9] Gharaei, S. Khajoei, M. Abbasnejad, and Ryo Maezono. "Bandgap reduction of photocatalytic TiO2 nanotube 
by Cu doping." Scientific reports 8.1 (2018): 1-10. 

[10] Moghaddam, H. Milani, and S. H. Nasirian. "Decreasing of the activation energy of TiO 2 nanoparticles by 
applying ultrasound waves using the sol-gel method." Iranian Journal of Physics Research 11.4 (2011). 

[11] . Liu, Shishuai, et al. "Hierarchical nitrogen and cobalt co-doped TiO2 prepared by an interface-controlled 
self-aggregation process." Journal of alloys and compounds 575 (2013): 128-136. 

[12] . Cao, Xue Ping, et al. "Synthesis of visible-light responsive C, N and Ce co-doped TiO 2 mesoporous 
membranes via weak alkaline sol–gel process." Journal of Materials Chemistry 22.30 (2012): 15309-
15315. 

]��[ ���1��>
����/2�'�?."�$`
����.�H1��BC%��2��?.��}��$IC`�d*�����{]������'�2^������6TiO2�&:���'���!��"/"��8.�^:Z�z:H5�

2���������1�=J�=� )N=J��(=JW*N/��
[14] Khan, Shahed UM, Mofareh Al-Shahry, and William B. Ingler. "Efficient photochemical water splitting by a 

chemically modified n-TiO2." science 297.5590 (2002): 2243-2245. 
[15] Xu, Chengkun, et al. "Enhanced carbon doping of n-TiO2 thin films for photoelectron chemical water 

splitting." Electrochemistry communications 8.10 (2006): 1650-1654. 
[16] .Yang, Kesong, et al. "Density functional characterization of the visible-light absorption in substitutional C-

anion-and C-cation-doped TiO2." The Journal of Physical Chemistry C 113.6 (2009): 2624-2629. 
[17] Umebayashi, T., et al. "Band gap narrowing of titanium dioxide by sulfur doping." Applied Physics 

Letters 81.3 (2002): 454-456. 
[18] Tian, FengHui, and ChengBu Liu. "DFT description on electronic structure and optical absorption properties 

 [
 D

O
R

: 2
0.

10
01

.1
.1

73
53

35
1.

14
00

.1
7.

0.
2.

1 
] 

 [
 D

ow
nl

oa
de

d 
fr

om
 ji

ce
rs

.ir
 o

n 
20

25
-0

6-
27

 ]
 

                             9 / 11

https://dor.isc.ac/dor/20.1001.1.17353351.1400.17.0.2.1
http://jicers.ir/article-1-325-en.html


��

 

*1 

�
�
�
��
��
�
	

��

��
�
��
�
��
�
��
	

�

�
��
�
��
�
��
	

�

�
��
�
��
�
��
	

�

�
��
�
��
�
��
	

�

�
��
�
��
�
��
	

�

�
��
�
��
�
��
	

�

�
��
�
��
�
��
	

�

�
��
�
��
�
��
	

�

�� ���� ��
   �� ���� �� �� ���� �� �� ���� ��

�
��

�
��

�
��

�
��

�
��

�
��

�
��

�
��

�� ���� ��
��
��
�

��
��
�

��
��
�

��
��
�

��
��
�

��
��
�

��
��
�

��
��
�

���� �������� ���� �� ���� ��
��
��
�
�

��
��
�
�

��
��
�
�

��
��
�
�

��
��
�
�

��
��
�
�

��
��
�
�

��
��
�
�

�� ���� �� �� ���� ��
�
��
�
��
�

�
��
�
��
�

�
��
�
��
�

�
��
�
��
�

�
��
�
��
�

�
��
�
��
�

�
��
�
��
�

�
��
�
��
�

�� ���� ��
��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

 

�

of anionic S-doped anatase TiO2." The Journal of Physical Chemistry B 110.36 (2006): 17866-17871. 
[19] . Yamamoto, Tomoyuki, et al. "Electronic states of sulfur doped TiO2 by first principles 

calculations." Materials transactions 45.7 (2004): 1987-1990. 
[20] Enriquez, John Isaac G., et al. "DFT Investigation on the Electronic and Water Adsorption Properties of 

Pristine and N-Doped TiO2 Nanotubes for Photocatalytic Water Splitting Applications." Journal of 
Electronic Materials 46.6 (2017): 3592-3602. 

[21] Liu, Chao, et al. "Characterization and activity of visible-light-driven TiO2 photocatalyst codoped with nitrogen 
and cerium." Journal of Solid State Chemistry 181.4 (2008): 913-919. 

[22] Choi, Wonyong, Andreas Termin, and Michael R. Hoffmann. "Effects of metal�ion dopants on the 
photocatalytic reactivity of quantum�sized TiO2 particles." Angewandte Chemie International Edition in 
English 33.10 (1994): 1091-1092. 

[23] . Su, Yaling, et al. "Preparation, photocatalytic performance and electronic structures of visible-light-driven 
Fe–N-codoped TiO2 nanoparticles." Materials Chemistry and Physics 126.3 (2011): 761-768. 

[24] Yao, Xiaojie, et al. "Band structure and photocatalytic properties of N/Zr co-doped anatase TiO2 from first-
principles study." Journal of Molecular Catalysis A: Chemical 351 (2011): 11-16. 

[25] . Liu, Baoshun, and Xiujian Zhao. "The synergetic effect of V and Fe-co-doping in TiO2 studied from the 
DFT+ U first-principle calculation." Applied Surface Science 399 (2017): 654-662. 

 
 
 
 
 
 
 
��

��

��

��

��

��

��

��

��

��

��

��

��

��

��

��

��

��

��

��

��

��

��

 [
 D

O
R

: 2
0.

10
01

.1
.1

73
53

35
1.

14
00

.1
7.

0.
2.

1 
] 

 [
 D

ow
nl

oa
de

d 
fr

om
 ji

ce
rs

.ir
 o

n 
20

25
-0

6-
27

 ]
 

                            10 / 11

https://dor.isc.ac/dor/20.1001.1.17353351.1400.17.0.2.1
http://jicers.ir/article-1-325-en.html


 

*� 

 
�
��
�
��
�
��
	

�

�
��
�
��
�
��
	

�

�
��
�
��
�
��
	

�

�
��
�
��
�
��
	

�

�
��
�
��
�
��
	

�

�
��
�
��
�
��
	

�

�
��
�
��
�
��
	

�

�
��
�
��
�
��
	

�

�� ���� ��
   �� ���� �� �� ���� �� �� ���� ��

�
��

�
��

�
��

�
��

�
��

�
��

�
��

�
��

�� ���� ��
��
��
�

��
��
�

��
��
�

��
��
�

��
��
�

��
��
�

��
��
�

��
��
�

���� �������� ���� �� ���� ��
��
��
�
�

��
��
�
�

��
��
�
�

��
��
�
�

��
��
�
�

��
��
�
�

��
��
�
�

��
��
�
�

�� ���� �� �� ���� ��
�
��
�
��
�

�
��
�
��
�

�
��
�
��
�

�
��
�
��
�

�
��
�
��
�

�
��
�
��
�

�
��
�
��
�

�
��
�
��
�

�� ���� ��
��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

��
��

 

�
�
�
��
��
�
	

��

��

�

��

 

A Review of Anionic, Cationic and Co-Dopants in 

Titanium Dioxide (Anatase) and Its Effect on Band Gap 

Mohammad Hossein Sepahdar, Shahin Khameneh Asl*, Safoura Karimzadeh  

Department of Materials Engineering, Faculty of Mechanics, University of Tabriz, Tabriz 

* khameneh@tabrizu.ac.ir 

Abstract: Titanium dioxide (TiO2) is a semiconductor material that has excellent optical, 

electronic and photocatalytic properties in various applications. But the wide band gap of 

anatase (3.2 eV) has reduced its optical and electronic properties under visible light. For 

this reason, this gap needs to be narrowed, and one of these methods is contamination by 

various elements. The aim of this study was to investigate the effect of various cationic, 

anionic and common contaminants on the band gap and optical properties of anatase. 

Alternative type contamination at the site of oxygen atoms (anionic contamination) has 

shown that the addition of carbon to the structure in addition to reducing the band gap leads 

to the formation of intermediate levels below the Fermi surface and the presence of these 

levels in improving light absorption in the visible area he does. In contrast, the addition of 

sulfur atoms instead of oxygen leads to the mixing of O 2p and S 3p states, and with the 

addition of contaminant concentrations, the band gap gradually decreases. The important 

point about the concentration of nitrogen pollutants, which is one of the most important 

anionic pollutants, is that at concentrations higher than 1.4%, it leads to the creation of 

intermediate levels in the forbidden gap in areas close to the Fermi surface and increases 

the recombination of charge carriers. Be. In cationic contaminants, the contaminant is 

replaced at the site of the titanium atom. Contamination of intermediate elements has 

created semi-solid impurity levels in the restricted area and at the same time has reduced 

the band gap. In addition, iron pollutants in the presence of oxygen depletion have reduced 

the gap to 1.94 eV, which is the most effective compared to other pollutants. Common 

contamination in anatase is considered to improve the band gap and reduce the 

recombination of charge carriers, and this leads to the addition of impurity levels above the 

capacity strip and below the conduction band, and in some applications such as 

photocatalytic processes can provide optimal performance. 

 
Keywords: Anatase, density function theory, doping, band gap, conduction band, capacity 

band. 

 

 [
 D

O
R

: 2
0.

10
01

.1
.1

73
53

35
1.

14
00

.1
7.

0.
2.

1 
] 

 [
 D

ow
nl

oa
de

d 
fr

om
 ji

ce
rs

.ir
 o

n 
20

25
-0

6-
27

 ]
 

Powered by TCPDF (www.tcpdf.org)

                            11 / 11

https://dor.isc.ac/dor/20.1001.1.17353351.1400.17.0.2.1
http://jicers.ir/article-1-325-en.html
http://www.tcpdf.org

