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不同取代基巯基偶氮苯甲酸 TiO2 光催化降解的密度泛函理论研
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  摘要  以 TiO2 为光催化剂, 对含六种不同取代基的巯基偶氮苯甲酸进行了光催化降解实
验, 并采用量子化学密度泛函理论 B3LYP/6-31G**计算了巯基偶氮苯甲酸的电子结构, 研究
了巯基偶氮苯甲酸中推、拉电子取代基对其光催化降解活性的影响. 结果表明, 拉电子基 (-
COOH 或-SO3H) 的引入使巯基偶氮苯甲酸的偶极矩增大, 绝对电负性减小, 最高占有轨道能
量升高, HOMO-LUMO 能隙和 C-N 键的键级降低, 从而提高了巯基偶氮苯甲酸的光催化降解活
性, 而分子中推电子基团的影响则相反.
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