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摘 要：本文采用分子动力学模拟的方法建立了两种硅烷偶联剂（KH570、KH792）改性前后TiO2/植物绝缘油界面结构

的纳米分子模型，并进一步通过动力学仿真研究了硅烷偶联剂改性前后TiO2界面对油中水分子扩散行为的影响。结

果表明：相较于未处理的TiO2，改性后TiO2界面对水分子有更强的吸附性，束缚了水分子在油中的扩散行为，致使其扩

散系数显著降低，从而降低了油中水分子杂质形成“小桥”的概率，提升了植物绝缘油的绝缘性能，其中KH792的改性

效果更为显著。进一步通过计算水分子与TiO2界面体系相互作用能、形成氢键的数量和自由体积分数，解释了上述现

象的成因与物理机制，为研究纳米粒子掺杂改善植物绝缘油绝缘性能提供了理论支撑。
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Abstract: The nanomolecular model of TiO2/vegetable oil interface structures before and after modification of two silane 

coupling agents (KH570 and KH792) were established by molecular dynamics simulation, and the effect of TiO2 interface 

before and after modification with silane coupling agents on the diffusion behavior of water molecules in oil were further 

investigated by dynamics simulation. The results show that compared with the untreated TiO2, the modified TiO2 interface 

has stronger adsorption of water molecules, which inhibits the migration behavior of water molecules in the oil, resulting in 

the significant reduction of their diffusion coefficient, thus reducing the formation of “small bridges” of water molecule 

impurities in the oil, and improving the insulating properties of vegetable insulating oil. Among them, the modification 

effect of KH792 is more significant. Further, by calculating the interaction energy between water molecules and 

TiO2 interface system, the number of hydrogen bonds form and the free volume fraction, the causes and physical 

mechanisms of above phenomena are explain, which provides theoretical support for the study of nanoparticle doping to 

improve the insulating properties of vegetable insulating oil.
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0　引 言

油浸式变压器作为一种核心输变电设备，其安

全稳定运行对电网至关重要[1-4]。目前，我国在运的

油浸式变压器中的绝缘油多为矿物油，虽然其具有

良好的绝缘性能与物化稳定性，但因过度开采及其

组分与杂质中的毒性物质，环境正面临着能源短缺

和污染等问题。植物绝缘油作为一种新型环保绝

缘材料，相比于矿物油，具有更高的闪点，且含碳量

更低，属于绿色可再生能源，近年来受到了学者的

广泛关注[5-7]。但植物绝缘油的理化特性和绝缘性

能相较于矿物油还有一定差距。因此，提高植物绝

缘油的绝缘性能对于植物绝缘油变压器的应用与

推广、保障电网的安全稳定运行及实现低碳环保可

持续发展具有重要的意义。

近年来，纳米材料改性技术是绝缘材料领域的
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研究热点[8-9]。大量研究表明在变压器油中掺杂纳

米粒子可以有效提高其介电性能[10-11]、导热性能[12-13]

和抗老化性能[14]。S NAGENDRAN 等[15]研究发现

葵花籽油掺杂纳米 SiO2后具有更高的电气强度和

更好的导热性能。杜岳凡等[16]通过研究纳米粒子对

植物绝缘油中空间电荷输运特性的影响，发现纳米

粒子的添加增加了植物绝缘油中浅陷阱的数量，加

速了油中电荷的输运与复合，抑制了空间电荷的积

聚效应，提升了植物绝缘油的绝缘性能。然而，由

于无机添加剂颗粒与有机基质材料具有不相容性，

且容易在有机溶剂中发生团聚与沉降，不利于液体

绝缘材料性能的提升。为了解决上述问题，部分学

者开展了表面改性纳米颗粒掺杂绝缘油的实验研

究。SUN P T等[17]和HUANG M C等[18]分别采用硬

质酸和油酸对TiO2纳米粒子进行表面改性处理，研

究发现经过改性处理后纳米粒子的分散性以及与

基体材料的相容性均有显著提高。然而，关于表面

改性纳米粒子掺杂绝缘油机理的分子模拟研究却

鲜有报道，相关研究主要集中于环氧树脂与纤维素

中，研究发现添加硅烷偶联剂改性的纳米 SiO2可以

增加绝缘材料中（环氧树脂[19-21]、纤维素[22-24]）的氢键

数目与分子间的相互作用能，从而抑制材料组分分

子的热运动，进而提升其热力学性能。

在变压器运行过程中，其内部绝缘油的性能不

仅与其本身的理化特性有关，还会受到含水量、酸

值、温度、电场等因素的影响，其中油中含水量是造

成变压器油绝缘性能降低最为重要的因素之一。

油中水分子的存在不仅会加速油纸绝缘在热场、电

场条件下的化学分解，加速其老化过程，同时会提

高油中形成杂质“小桥”的概率，进而降低绝缘油的

击穿电压[25-26]。ZHU Y D等[27]研究发现纳米多孔材

料由于其较大的表面积与较强的吸附性，可以限制

水分子在绝缘油中的扩散行为。此外，研究发现在

绝缘油中加入球状纳米粒子（SiO2、Al2O3等）亦可以

显著增加水分子在绝缘油体系中的氢键数目与相

互作用能，抑制油中水分子的扩散行为，进而提升

变压器油的绝缘性能[28-30]。因此，纳米粒子掺杂绝

缘油可以有效抑制油中水分子的扩散行为，降低

“小桥”形成的概率，从而提升变压器油的电气

性能。

尽管现有研究证实加入纳米颗粒可以抑制绝

缘油中水分子的扩散行为，然而关于表面改性纳米

粒子掺杂对植物绝缘油中水分子扩散行为的影响

及其物理机制研究却鲜有报道。因此，本文采用分

子动力学的方法，研究两种硅烷偶联剂改性TiO2纳

米粒子对植物绝缘油中水分子扩散行为的影响及

物理机制，为偶联剂改性纳米粒子提升植物绝缘油

绝缘性能的研究提供理论依据。

1　分子建模与模拟细节

掺杂的 TiO2纳米颗粒粒径均为 30 nm以上，在

现有计算资源条件下难以高精度的完成分子层面

的计算及理论研究。而纳米颗粒粒径越大，其表面

曲率则越小，在局部范围内更为接近平面结构，且

纳米粒子掺杂对基体材料的影响更多取决于纳米

粒子表面积的大小，与表面曲率关联性较弱。故本

文采用植物绝缘油与 TiO2构成的平面界面来近似

表征植物绝缘油与TiO2纳米颗粒之间的界面，研究

掺杂纳米 TiO2对植物绝缘油中水分子扩散行为的

影响。

本文的分子建模与动力学模拟均在Lammps软

件完成。模拟采用的植物绝缘油为ABB公司开发

的 BIOTEMP 植物绝缘油，它是一种高油酸植物绝

缘油，其主要成分为油酸甘油三酯分子（C57H104O6），

其含量在 80%以上[31]；其他成分包括二烯酸甘油三

酯（C57H98O6）、三烯酸甘油三酯（C57H92O6）、饱和甘油

三酯（C39H74O6）及抗氧化剂等。故本文以油酸甘油

三酯分子为组分分子构建植物绝缘油分子模型[32]。

当油浸式变压器长期处于稳定状态时，其绝缘油中

水分平均含量为 3%左右[29,33]，因此为了研究植物绝

缘油中水分子的扩散行为，在油酸甘油三酯分子中

混合了体积分数为 3%的水分子。油水混合物平面

结构是在恒温恒压系综（NPT）内，T=500 K、P=

1.01×105 Pa 的条件下，对 3% 含水量的植物绝缘油

无定形结构与赝原子平面进行弛豫而获得，建模示

意图如图 1所示。其中赝原子间距为 1 Å，其位置坐

标固定，即在外力作用下不产生空间位移。采用

OPLS力场描述油水体系的相互作用[34]，采用Gauss‐

ian 排斥势描述油水体系与赝原子之间的相互作

用[35]。初始结构通过 1 ns 的升温过程，将温度由

300 K升高到 500 K，随后在 500 K的恒定温度下进

行 2 ns的“熔融”弛豫，保证在高温下植物绝缘油分

子可以克服二面角势垒限制完成分子链的合理布

局，最后通过 1 ns的降温过程，温度由 500 K下降到

323 K，完成 3%含水量植物绝缘油在工作温度下平

面结构的建模。移除赝原子，得到尺寸为 30.3 Å×

30.3 Å×30.3 Å、含水量为 3% 的植物绝缘油平面结

构，其优化后密度为0.9 g/cm3，与实验结果吻合。

TiO2平面结构的建模以（101）晶面即以接触表

面的原胞为基础，在 x、y方向上分别将原胞拓展 8倍
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和 3倍，即得 TiO2初始平面结构，其尺寸为 30.3 Å×

30.3 Å×25.4 Å，并在表面 Ti原子上进行加氢处理，

完成未经偶联剂处理的TiO2平面结构建模。

在 KH550、KH560、KH570、KH792以及油酸等

常用的改性试剂中，KH570和KH792对纳米粒子的

改性效果相对较好[36-37]，且研究表明，在纳米粒子上

接枝硅烷偶联剂的特征官能团是影响纳米粒子改

性效果的重要因素之一。因此，本文选取KH570和

KH792两种硅烷偶联剂对TiO2表面进行改性处理，

参考文献[23,38]的建模方法，在TiO2表面的Ti原子

上接枝相应硅烷偶联剂的特征官能团分子。其中，

KH570 接枝的分子包含酯类（-COOR）官能团，

KH792接枝的分子包含氨胺类官能团（氨基-NH2、

亚氨基-NH-），接枝的分子结构如图 2所示，最终建

立了经过KH570和KH792表面改性后的 TiO2平面

结构。

将含水量为 3%的植物绝缘油结构设置为上层

结构，并与下层结构（分别为未表面处理 TiO2、

KH570改性 TiO2与 KH792改性 TiO2平面）合并，建

立了尺寸为 30.3 Å×30.3 Å×56.4 Å 的植物绝缘油/

TiO2界面结构模型，如图 3所示。最后在NVT系综

内，在 T=323 K的条件下进行时长为 500 ps的分子

动力学仿真，研究不同硅烷偶联剂改性前后TiO2表

面对植物绝缘油中水分子扩散行为的影响。

2　水分子的扩散与分布

2.1　水分子扩散系数

水分子在绝缘油中的运动状态可以由水分子

的均方位移曲线（MSD）表示，公式如（1）所示。

MSD =< |r ( t ) - r (0 )|2 > （1）

式（1）中：r ( t )、r (0 )分别表示水分子在 t时刻和零时

刻的位置向量；< >表示计算结果的平均值。

3 组界面模型中水分子的 MSD 曲线如图 4 所

示。从图 4可以看出，相较于未改性的TiO2/植物绝

缘油界面体系，经过偶联剂改性的TiO2/植物绝缘油

界面体系中水分子的MSD曲线有明显下降趋势，其

中在KH792改性的界面体系中水分子的MSD曲线

降幅最为显著。

图1　植物绝缘油分子和赝原子体系建模示意图

Fig.1　Modeling diagram of vegetable insulating oil 

molecules and fixed pseudo atoms

                 (a)KH570                                    (b)KH792

图2　KH570和KH792接枝官能团分子结构

Fig.2　The molecular structure of KH570 and 

KH792 grafted functional groups

             (a)未改性TiO2                      (b)KH570改性TiO2与

          与植物绝缘油界面                      植物绝缘油界面

(c)KH792改性TiO2与植物绝缘油界面

图3　TiO2/植物绝缘油界面结构分子模型

Fig.3　Molecular model of TiO2/vegetable insulating oil 

interface structure
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扩散系数是表征粒子扩散能力的重要参数，扩

散系数越小，介质对粒子的束缚能力越强，其扩散

能力越弱。对于 TiO2/植物绝缘油界面模型中的水

分子而言，水分子的扩散系数越小，表明 TiO2纳米

表面对水分子的束缚作用越强，水分子越难在植物

绝缘油中发生位移，进而降低了水分子的扩散系

数。油中水分子的扩散系数（D）可以由式（2）计算。

D =
1

6N
lim
t → ∞

d
dt∑i = 1

N

|r i ( t ) - r i (0 )|2 （2）

式（2）中：N是模型中水分子的数目；r i ( t )和 r i (0 )分

别代表第 i个原子在 t时刻与零时刻的位置向量。

在 MSD 曲线为线性时，式（2）的微分可以用

MSD曲线拟合直线的斜率a来表达，即式（3）。

D =
a
6

（3）

表1为3种界面结构中水分子MSD曲线斜率与

水分子扩散系数计算结果。

由表 1可知，未改性TiO2/植物绝缘油界面中水

分子的扩散系数为 0.46 Å2/ps，为 3个模型中的最大

值；而 KH792改性模型中水分子的扩散系数最小，

为 0.10 Å2/ps，为未改性 TiO2/植物绝缘油界面中水

分子扩散系数的 22%。综上可知，经硅烷偶联剂改

性的 TiO2/植物绝缘油界面会进一步抑制水分子在

植物绝缘油中的扩散行为，有较好的改性效果，且

KH792 改性效果较 KH570 更明显。表 1 扩散系数

计算结果与文献[39]模拟计算结果趋势一致。相较

于未改性的SiO2纳米粒子，KH570和KH792改性的

SiO2纳米粒子可以有效降低硅橡胶组分分子的扩散

系数，进而提升其热稳定性[39]。文献[40]研究发现，

相比于未改性的纳米粒子，经过偶联剂改性的纳米

粒子可以有效降低油中水分子的扩散能力，阻止水

分子在介质内局部聚集形成乳化水分子团[41-43]，进

一步抑制绝缘油中“小桥”的形成，与本文水分子扩

散系数结论吻合。

2.2　水分子相对浓度

水分子的相对分子浓度体现在整个界面模型

中水分子的分布情况，通过模拟前后的对比，可以

清晰地探究水分子在不同模型中随时间位置与空

间布局的变化规律，进而分析TiO2表面对水分子扩

散的影响。本文计算了垂直于 TiO2/植物绝缘油界

面方向（Z 轴）模拟前后水分子相对分子浓度的分

布，结果如图5所示。

(a)TiO2表面未改性

(b)KH570改性TiO2表面

(c)KH792改性TiO2表面

图5　水分子相对分子浓度

Fig.5　Relative molecular concentration of water molecules

图4　3种界面结构中水分子的MSD曲线

Fig.4　MSD curves of water molecules in 

three kinds of interfacial structure

表1　3种界面结构中水分子MSD曲线斜率及扩散系数

Tab.1　The slope of MSD curve and diffusion coefficient of 

water molecules in three kinds of interface structure

参数

a

D/(Å2/ps)

未改性

2.77

0.46

KH570改性

1.08

0.18

KH792改性

0.61

0.10
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水分子在模拟结束时均分布在 TiO2/植物绝缘

油界面附近，说明改性前后的TiO2表面对水分子均

存在较强的吸附作用，因此可以在植物绝缘油中添

加TiO2纳米粒子促使水分子吸附于纳米粒子表面，

进而抑制水分子的扩散行为。从图 5可以看出，加

入未经改性的TiO2纳米粒子时，其界面处的水分子

分布范围较窄，其半峰宽约为 1.7 Å；而加入经硅烷

偶联剂改性的TiO2纳米粒子时，其界面处水分子分

布的范围增大，半峰宽分别达到1.8 Å（KH570改性）

和 2.0 Å（KH792 改性），这主要是由于接枝到 TiO2

表面的极性官能团分子对水分子有较强的吸附作

用，因此水分子会随着官能团分子链在油中分布，

拓展了其分布范围。

2.3　水分子质心轨迹

为进一步区分水分子吸附到改性前后 TiO2/植

物绝缘油界面附近的运动范围的差异，对 500 ps动

力学模拟中水分子的质心轨迹进行计算。为了简

化计算，采用水分子中氧原子的坐标来代替水分子

的质心坐标，其质心轨迹如图6所示。

图 6中红色球棍轨迹代表水分子的质心运动轨

迹，绿色投影点表示水分子质心在运动轨迹中每一

帧在 X轴、Y轴及 Z轴上的坐标。从图 6可以看出，

加入未经改性的TiO2纳米粒子时，油中水分子的运

动范围最大，其在X轴、Y轴及 Z轴的运动范围分别

为 5 Å、4 Å 和 3 Å；加入 KH570 改性的 TiO2纳米粒

子时，油中水分子的运动范围次之，其在 X轴、Y轴

及 Z 轴的运动范围分别为 3 Å、3 Å 和 3 Å；而加入

KH570改性的TiO2纳米粒子时，油中水分子的运动

范围最小，其在X轴、Y轴及 Z轴的运动范围分别为

3 Å、3 Å和 2 Å。虽然改性前后 TiO2表面对水分子

均有着较强的吸附作用，但从其运动范围可知，改

性后 TiO2 表面对水分子有更强的吸附能力，且

KH792改性的吸附效果更为明显，与文中扩散系数

计算结果相吻合。

3　硅烷偶联剂改性 TiO2对油中水分子扩散

影响的物理机制

3.1　自由体积分数

为了分析油中水分子扩散系数降低的物理成

因，本文计算了不同界面结构中水分子的自由体积

分数。根据自由体积理论，材料的总体积（Vt）可分

为占有体积（V0）和自由体积（Vf）。自由体积分数

（FFV）计算公式如式（4）所示。

 FFV =
V f

V f + V0

× 100% （4）

从式（4）可以看出，体系的自由体积分数越大，

表明可供粒子位移的空间越多，有助于粒子因热运

动在体系内的扩散与位移，水分子在 3种界面结构

中的自由体积分数计算结果如图7所示。

从图 7可以看出，相较于未改性TiO2/植物绝缘

油界面，经硅烷偶联剂改性后的TiO2/植物绝缘油界

面结构中水分子的自由体积分数均有所降低，其中

KH792 改性的界面模型中水分子的自由体积分数

最小。这是由于在硅烷偶联剂改性后的 TiO2/植物

绝缘油界面模型中，接枝到TiO2表面含有强极性官

能团的分子链混合到植物绝缘油中，强化了其与植

物绝缘油分子的吸引作用，致使植物绝缘油的局部

密度增大；此外，接枝到 TiO2表面的强极性基团使

植物绝缘油、水分子与 TiO2表面结合更为紧密，致

使水分子在油中的自由体积减小。相较 KH570，

KH792接枝的特征分子链更长，极性基团更多，且

           (a)植物绝缘油/TiO2                (b)植物绝缘油/TiO2

                 (未改性)界面                        (KH570改性)界面

(c)植物绝缘油/TiO2(KH792改性)界面

图6　水分子质心轨迹

Fig.6　Centroid trajectories of water molecules

图7　3组模型中水分子的自由体积分数

Fig.7　The free volume fraction of water molecules in 

three kinds of models
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极性更强（如图 2所示），从而进一步强化了分子间

的吸引作用，降低了水分子的自由体积，抑制了水

分子扩散。自由体积分数的计算所得规律与扩散

系数规律相吻合，解释了硅烷偶联剂改性后TiO2界

面是导致油中水分子扩散系数降低的物理成因

之一。

为了更为直观地表现自由体积在不同模型中

的差异，图 8绘制了水分子在硅烷偶联剂改性前后

TiO2/植物绝缘油界面中水分子的自由体积分布，其

中蓝色区域代表水分子的自由体积，灰色区域代表

界面结构的占有体积。

从图 8可以看出，改性后TiO2/植物绝缘油界面

结构中水分子的自由体积显著小于未改性 TiO2/植

物绝缘油界面结构水分子的自由体积，直观地验证

了本节结论。

3.2　平均氢键数目

氢键是一种不同于化学键和范德华力的分子

间作用力，主要指氢原子与强电负性原子或原子团

之间的非键力，它的强度介于共价键与范德华力之

间。氢键数目与粒子扩散能力密切相关。在通常

情况下，体系内氢键数目越多，表明分子间的束缚

能力越强，分子的热运动会受到更强的抑制。

本文采用几何判定法对改性前后的 TiO2/植物

绝缘油界面模型中的平均氢键数目进行计算，即当

某一氢原子与其周围强极性基团可能形成的氢键

与极性基团共价键的键角大于 90°，且距离≤0.25 

nm时，则判定二者之间形成了氢键。统计得到 3种

TiO2/植物绝缘油界面模型中的平均氢键个数如表 2

所示。

由表 2可知，在 3种模型中，由于TiO2经KH792

改性接枝到其表面分子中的极性官能团数目多于

KH570 改性接枝到其表面分子中的极性官能团数

目，且极性更强，故在KH792改性TiO2/植物绝缘油

界面模型中形成的氢键数目多于KH570改性TiO2/

植物绝缘油界面模型中的氢键数目，此时体系内分

子的热运动会受到更强的抑制，水分子更难进行扩

散运动；而在未改性的界面模型中形成的平均氢键

个数最少，分子的热运动更强烈，导致此时水分子

的扩散系数最大，与文献[20]中计算氢键数目所得

规律一致。这从氢键的角度阐述了硅烷偶联剂改

性TiO2粒子对水分子扩散行为产生影响的机理。

3.3　相互作用能

水分子与纳米粒子之间的相互作用能是反映

水分子受到纳米粒子约束力强弱的重要参数，相互

作用能可以从微观物理机制上解释水分子在绝缘

油中扩散能力的强弱。相互作用能的正、负分别表

示水分子与纳米粒子之间的作用为斥力或引力，其

绝对值的大小表示二者间相互作用的强弱。TiO2-

水体系的总能量由其全部分子的动能和势能构成，

而体系总势能从类别柯以划分为静电力势能和范

德华力势能，而从粒子类型的角度可以划分为同类

粒子之间的作用能及不同类粒子之间的作用能，故

TiO2纳米粒子与水分子间的相互作用能可以表示

为式（5）[44]。

          (a)未改性TiO2与                    (b)KH570改性TiO2与

           植物绝缘油界面                          植物绝缘油界面

(c)KH792改性TiO2与植物绝缘油界面

图8　植物绝缘油/TiO2界面模型的自由体积分布图

Fig.8　Free volume distribution of vegetable insulating 

oil/TiO2 interface model

表2　3种TiO2/植物绝缘油界面模型中的平均氢键个数

Tab.2　Average number of hydrogen bonds in three kinds of 

TiO2/vegetable insulating oil interface model

界面模型

平均氢键个数/个

未改性

84.4

KH570改性

92.2

KH792改性

96.6
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E int = ET - ( EN + EW ) （5）

式（5）中：EW表示水分子的势能；EN表示TiO2界面结

构的势能；ET表示TiO2-水体系的总势能；Eint表示水

分子与TiO2界面之间的相互作用能。

利用式（5）对 3 种界面结构中水分子与纳米

TiO2界面的相互作用能进行了计算，结果如表 3所

示。从表 3可以看出，3种界面结构中水分子与TiO2

界面的相互作用能均为负值，说明改性前后的TiO2

界面对水分子均存在较强的吸附作用。其中，

KH792改性的 TiO2界面（含接枝官能团）与水分子

之间的相互作用能最强，KH570改性的TiO2界面与

水分子之间的相互作用能次之，而未改性的TiO2界

面与水分子之间的相互作用能最小，这一规律进一

步验证了相较于未改性TiO2界面，经硅烷偶联剂改

性的TiO2界面与水分子之间有更强的吸附作用，更

容易将油中水分子吸附到 TiO2表面并约束其分子

的热运动，从而降低了水分子在油中的扩散系数，

且相较KH570，KH792的改性效果更佳。从分子结

构层面分析，这是由于经KH792改性后接枝到TiO2

表面的极性官能团（-NH2、-NH-）数目多于 KH570

引入的极性官能团（-COOR）数目，且极性更强，进

而增加了 TiO2表面与油中水分子之间形成氢键数

目及相互作用能，使得水分子更容易吸附到TiO2表

面，抑制了水分子的扩散。这一结果与文献[45]中

关于偶联剂改性纳米粒子与结构组分分子之间的

相互作用能计算结果吻合。

4　结 论

本文采用分子动力学的方法，研究了不同硅烷

偶联剂改性的 TiO2纳米界面对植物绝缘油中水分

子扩散行为的影响及物理机制，得到如下结论：经

硅烷偶联剂改性的 TiO2/植物绝缘油界面中水分子

的扩散系数显著降低，其中KH792改性的TiO2/植物

绝缘油界面中水分子的扩散系数最小，因此，经过

硅烷偶联剂改性的 TiO2界面会进一步抑制水分子

在植物绝缘油中的扩散行为，降低由于水分子等形

成杂质“小桥”的概率，提升植物绝缘油的绝缘特

性，且KH792的改性效果优于KH570。上述扩散系

数的变化规律可以由水分子的自由体积分数、相对

分子浓度、形成氢键数目及其与TiO2界面的相互作

用能的计算进行物理诠释。通过计算可知，相较于

未改性界面，经过两种硅烷偶联剂改性的TiO2/植物

绝缘油体系中，水分子的自由体积分数下降，其更

容易被吸附到TiO2界面附近，界面与水分子之间的

相互作用能增强，且体系内形成更多的氢键，这些

均限制了水分子在油中的扩散行为，造成其扩散系

数的降低。在分子层面，KH792改性后接枝到TiO2

表面的胺类官能团数目（-NH2，-NH-）多于由

KH570 引入的脂类官能团（-COOR）数目，有助于

TiO2表面与绝缘油中水分子间氢键的形成及相互作

用能的增大，使水分子更容易吸附到 TiO2表面，从

而抑制水分子在油中的扩散。

综上，偶联剂改性TiO2粒子可以有效地抑制植

物绝缘油中水分子的扩散，降低油中杂质“小桥”形

成的概率，进而提高植物绝缘油的绝缘性能。本文

的研究结果为纳米掺杂改善植物绝缘油绝缘性能

的实验研究提供了理论支撑。
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