
基于分子模拟的硅绝缘油高

温裂解及水分的影响机理研

究

汇报人：

2024-01-16



• 引言

• 分子模拟方法介绍

• 硅绝缘油高温裂解机理研究

• 水分对硅绝缘油高温裂解影响研究

• 结果分析与讨论

• 结论与展望

contents

目
录



引言
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水分对硅绝缘油高温裂解的影响

水分是硅绝缘油中常见的杂质之一，其存在可能加速硅绝缘油

的高温裂解反应，进一步恶化油的性能。

01

硅绝缘油作为高温绝缘介质的重要性

硅绝缘油因其优异的电气性能和高温稳定性，被广泛应用于高

温电气设备中，如变压器、电容器等。
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高温裂解对硅绝缘油性能的影响

在高温下，硅绝缘油可能发生裂解反应，生成低分子量的硅氧

烷等物质，导致电气性能下降，甚至引发设备故障。

研究背景与意义



国内外研究现状
目前，国内外学者已经对硅绝缘油的高温裂解反应进行了一定的研究，包括裂解

产物的分析、裂解机理的探讨等。同时，也有研究关注水分对硅绝缘油性能的影

响。

发展趋势

随着电气设备向更高温度、更大容量方向发展，对硅绝缘油的性能要求也越来越

高。因此，深入研究硅绝缘油的高温裂解反应及水分的影响机理，对于提高硅绝

缘油的性能、保障电气设备的安全运行具有重要意义。

国内外研究现状及发展趋势



研究内容

本研究旨在通过分子模拟方法，探究硅绝缘油在高温下的裂解反应机理，以及水分对裂解

反应的影响。具体内容包括建立硅绝缘油的分子模型、模拟高温裂解反应过程、分析裂解

产物和反应路径、研究水分对裂解反应的影响等。

研究目的

通过本研究，期望能够揭示硅绝缘油高温裂解反应的微观机理，阐明水分对裂解反应的影

响规律，为优化硅绝缘油的性能、提高电气设备的安全性和稳定性提供理论支持。

研究方法

本研究将采用分子动力学模拟方法，结合量子化学计算，对硅绝缘油的高温裂解反应及水

分的影响进行深入研究。具体方法包括构建硅绝缘油的分子模型、设定模拟条件、进行分

子动力学模拟、分析模拟结果等。

研究内容、目的和方法



分子模拟方法介绍
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基于经典力学理论，通过势能函数描述分子内和
分子间的相互作用。

分子力学基础

运用统计方法描述大量分子的集体行为，建立宏
观性质与微观结构之间的联系。

统计力学原理

采用量子力学理论处理电子结构问题，精确计算
分子的能量、构型等性质。

量子化学基础

分子模拟基本原理



    

常用分子模拟软件及算法

分子动力学模拟软件

如LAMMPS、GROMACS等，采用分

子动力学算法模拟分子的运动轨迹和

相互作用。

量子化学计算软件

如Gaussian、VASP等，运用量子化

学方法计算分子的电子结构和性质。

蒙特卡罗模拟软件

如Metropolis算法、Gibbs采样等，

通过随机抽样方法模拟分子的统计行

为。



硅绝缘油分子结构
建模

利用分子模拟方法构建硅绝缘油

的分子模型，研究其分子构型和

相互作用。

高温裂解机理研究

通过分子动力学模拟，揭示硅绝

缘油在高温下的裂解过程和机理。

水分对硅绝缘油性
能的影响

运用分子模拟方法，探究水分对

硅绝缘油电气性能、热稳定性等

方面的影响机制。

分子模拟在硅绝缘油研究中的应用
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硅绝缘油高温裂解机

理研究
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选择纯净度高、结构稳定
的硅绝缘油作为实验材料，
并进行前期处理，如除水、
除气等。

实验材料准备 实验装置搭建 实验条件设定

设计并搭建高温裂解实验
装置，包括加热系统、温
度控制系统、裂解产物收
集系统等。

设定不同的裂解温度和时
间，以模拟硅绝缘油在不
同条件下的高温裂解过程。
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硅绝缘油高温裂解实验设计



裂解产物种类鉴定

利用色谱、质谱等分析手段，对

收集到的裂解产物进行种类鉴定，

确定主要裂解产物的化学结构。

裂解产物生成机理

分析
结合量子化学计算等方法，深入

分析裂解产物的生成路径和反应

机理，揭示硅绝缘油高温裂解的

微观过程。

裂解产物性质研究

通过实验手段研究裂解产物的物

理化学性质，如密度、粘度、闪

点等，评估其对电气设备性能的

影响。

裂解产物分析及机理探讨
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