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微水对C4F7N/CO2/O2混合气体热分解特性影响的作用机制
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摘 要：C4F7N/CO2/O2三元混合气体具有优异的环保性与绝缘性能，但目前针对含微量水分条件下C4F7N/CO2/O2在设

备长期运行中的稳定性研究仍较为缺乏。本研究开展了不同微量水分浓度下的C4F7N/CO2/O2热分解实验，同时采用

基于ReaxFF力场的反应分子动力学模拟方法，从微观层面探究了水分对C4F7N/CO2/O2热分解特性的影响规律，解析

分解产物与微量水分的关联机制。结果表明：混合气体的主要热分解产物为CF4、C3F8、C3F6、C2F6和CHF3。微水浓度

的增大会促进C4F7N的分解，导致分解产物浓度增大，而当微水浓度进一步增大时，主要分解产物的反应路径受到抑

制，使体系的分解路径发生转变，使得主要分解产物的浓度呈现下降的趋势，并推动更多副产物和复杂组分的形成。
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Abstract: The C4F7N/CO2/O2 ternary gas mixture exhibits excellent environmental friendliness and insulation performance, 

but there is still a lack of research on the stability of C4F7N/CO2/O2 under trace moisture conditions during long-term 

operation of equipment. In this study, thermal decomposition experiments of C4F7N/CO2/O2 were conducted at different trace 

moisture concentrations. At the same time, reactive molecular dynamics simulations based on the ReaxFF force field were 

employed to explore the influence of moisture on the thermal decomposition characteristics of C4F7N/CO2/O2 from a 

microscopic perspective, and the correlation mechanisms between decomposition products and trace moisture was analyzed. 

The results show that the main thermal decomposition products of the gas mixture are CF4, C3F8, C3F6, C2F6, and CHF3. The 

increase of trace moisture concentration promotes the decomposition of C4F7N, leading to an increase in the concentration of 

decomposition products. However, when the trace moisture concentration further increases, the reaction pathways for 

generating the main decomposition products are inhibited. This inhibition leads to a downward trend in the concentrations of 

the main decomposition products, and promotes the formation of more secondary by-products and complex components, 

causing a shift in the decomposition pathways of the system.
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0　引言

六氟化硫（SF6）凭借其卓越的绝缘强度和优异

的电弧熄灭特性，长期以来被作为绝缘介质广泛应

用于各类气体绝缘设备（GIE）中[1-2]。然而，SF6的全

球变暖潜能值（global warming potential，GWP）极

高，是二氧化碳（CO2）的 23 500倍，大气寿命（atmo‐

spheric lifetime）更长达 3 200年[3-4]。基于《京都议定

书》和《巴黎协定》对高GWP气体的管控要求，开发

环境友好型替代气体已成为电力设备绝缘技术领

域的研究重点[5-6]。

近年来，全氟异丁腈（C4F7N）在绝缘性能与环

保特性方面展现出显著优势。相关实验数据显示，

C4F7N相对电气强度可达 SF6的 1.8～2.2倍，同时其

GWP值（2 090）较SF6降低约两个数量级，且臭氧消

耗潜能值（ODP）为零，这些特性使其成为极具潜力基金项目：国家电网有限公司科技项目（J2024141）。
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的 SF6替代介质[7-9]。此外，C4F7N 与 CO2、O2组成的

三元混合气体不仅能显著降低 GWP 值，还在绝缘

性能与灭弧特性之间取得了良好平衡，因此被公认

为最具应用前景的环保绝缘气体之一[10-11]。国际大

电网会议（CIGRE）技术报告[12]指出，优化配比的

C4F7N混合气体已在 420 kV GIS设备中通过型式试

验，其性能参数完全满足 IEC 62271-203:2022要求，

为电力装备的低碳化转型提供了切实可行的技术

解决方案。

目前，针对 C4F7N/CO2/O2三元混合气体的绝缘

性能、电弧熄灭特性及分解机制的系统性实验研究

已取得显著进展。ZHUO R等[13]通过局部放电（par‐

tial discharge，PD）实验平台研究发现，添加体积分

数为 4%的O2时，虽然对固体分解产物的元素组成

和价态影响不大，但能在一定程度上减少其生成

量。本团队[14-15]前期针对O2含量对C4F7N/CO2/O2混

合气体绝缘性能、电气特性和热分解特性的影响机

制展开了系统性研究，发现添加体积分数为 2%～

6% 的 O2可以不同程度地提高混合气体的电气强

度；但当O2体积分数超过 6%时，混合气体的电气强

度会下降，且大多数副产物的浓度会增加。在探究

O2含量对C4F7N/CO2/O2混合气体中环氧树脂表面放

电特性影响的研究中，发现O2能够抑制部分固体产

物的形成。然而，在O2浓度较高时，会促进三结合

点附近的材料烧蚀和放电过程中气体的热分解，严

重时可能导致绝缘失效[16]。因此，在实际应用中，建

议在 C4F7N/CO2混合气体中添加体积分数为 4%～

6% 的 O2。目前，国内外电气设备制造商已成功研

制出采用C4F7N/CO2/O2混合气体的绝缘设备，并已

应用于中高压输配电系统中。

由于气体绝缘电气设备中不可避免地存在微

量水分，国内外研究人员已开始探究微量水分对绝

缘气体性能的影响。当 SF6含有过量水分时，不仅

会促进SF6分解，导致绝缘强度下降，而且会影响放

电分解产物的生成，产生 HF等酸性物质腐蚀绝缘

材料，进一步导致绝缘强度下降[14]。YE F C等[15]研

究发现，C4F7N/CO2混合气体的工频击穿电压与微

量水分体积分数呈负相关，表明微量水分对C4F7N/

CO2混合气体的绝缘性能存在一定负面影响。综合

来看，微量水分不仅会影响气体的分解特性，还会

对其绝缘性能产生作用。但目前关于微量水分对

C4F7N/CO2/O2绝缘设备长期运行可靠性的具体影响

机制尚不明确。

为探究微量水分对C4F7N/CO2/O2混合气体热稳

定性及分解特性的影响，本研究搭建局部过热故障

分解模拟平台，通过实验获取不同微量水分条件下

主要产物的生成特性数据。同时采用反应力场分

子动力学（ReaxFF-MD）方法[17-19]，系统研究不同浓

度微量水分对混合气体热分解过程的作用机制。

希望研究结果能为C4F7N/CO2/O2混合气体的工程应

用及运行策略的制定提供科学依据。

1　实验

1.1　实验平台

实验平台如图 1所示，主要由气体反应腔、加热

棒、比例积分微分（PID）控制器、压力表、气相色谱-

质谱联用仪（GC-MS）以及废气回收装置组成。

在实际工程应用中，开关设备、GIS和GIL等气

体绝缘电气设备的运行压力各不相同，但一般不超

过 0.65 MPa，其中 GIS 的运行压力通常高于 GIL。

在本实验中，将 C4F7N/CO2/O2混合气体在 0.3 MPa

的相对压力下进行过热分解实验，以模拟GIL运行

过程中局部过热故障的发生。研究表明，由于CO2

与 C4F7N 之间具有较强的协同效应，当 C4F7N 的体

积分数为 5%～20%时，C4F7N/CO2混合气体电气强

度可达到 SF6的 80% 以上[20]。因此，从混合气体的

绝缘性能以及其低沸点对应的低温适用性两方面

综合考虑，该混合气体表现出良好的应用潜力。综

上，本实验中将C4F7N的体积分数设定为 6%。文献

[13]表明，添加体积分数为 2%～6% 的 O2 可提高

C4F7N/CO2混合气体的绝缘强度和化学稳定性，但

当O2的体积分数超过 6%时，这些性能反而会下降。

此外，向C4F7N/CO2混合气体中加入 5%的O2可抑制

气相和固相分解产物的生成，从而提升断路器的开

断性能[8]。因此，本实验中将O2的体积分数设定为

图1　气体过热分解实验平台

Fig.1　Experimental platform for gas thermal decomposition
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5%，则 CO2的体积分数为 89%，微水含量分别设置

为 0.05%、0.13%、0.16%、0.19%、0.22%。 为 确 保

C4F7N 充分分解，并更好地模拟实际设备中局部过

热故障的情形，本实验的加热时长设定为 12 h，加热

温度控制在 500℃。每隔 2 h采集过热实验所产生

的分解产物，并通过气相色谱-质谱联用仪（GC-

MS，GCMS-QP2010Ultra 型，日本岛津公司）进行

分析。

1.2　模拟方法

ReaxFF 分子动力学（ReaxFF-MD）可以通过键

断裂与生成过程中键级的变化，在真实结构模型中

描述化学反应[21-24]。在ReaxFF-MD的反应场中，系

统能量贡献的分布[25-30]如式（1）所示。

E = Eb + Eo + Ea + E t + Ev + Ec + Es （1）

式（1）中：E是系统总能量；Eb是原子间的键能项；Eo

是超配位能量修正项；Ea和Et分别表示三体角度修

正能项和四体扭转能项；Ev和Ec分别为范德华力项

和库伦力项，分别用于描述相互作用中的静电效应

和分散效应，属于非键合项；Es通常用于特定系统的

能量项，如孤对电子、共轭电子、氢键以及 C2修正

项等。

首先构建一个周期性模拟盒，尺寸为 260 Å×

260 Å×260 Å。整个反应系统包含 500个分子，其中

包括 30个C4F7N分子（占 6%）、25个O2分子（占 5%）

和 445个CO2分子。通过加入不同数量的H2O分子

（0、2、4、6、8、10 个）来模拟不同的微水环境，在

3 000 K的温度下进行ReaxFF-MD模拟。本文主要

关注微水对C4F7N/CO2/O2中C4F7N的分解情况以及

反应路径的影响，压力变化仅影响反应速率，而不

会改变反应类型，因此模拟压力设定为常压。

首先，基于NVE系统（即原子数、反应系统大小

和能量值固定），在 20 K 下进行 10 ps 的几何优化

（封闭系统，与外界无热交换），以建立更合理的初

始反应结构。随后，基于NVT系统（恒定的原子数、

反应系统大小和温度），在 1 000 K下对系统进行 10 

ps的平衡化处理。最后，在 3 000 K下模拟不同H2O

含量的C4F7N/CO2/O2系统。考虑到计算资源和模拟

结果，总模拟时长为 500 ps，采样步长为 0.25 fs。所

有模拟均使用 NVT系统，并采用 Berendsen热浴方

法进行温度控制。所有 ReaxFF-MD 模拟均基于

AMS（阿姆斯特丹密度泛函）平台中的 ReaxFF 模

块，使用MuEller等开发的NiCH.ff力场文件。力场

文件通过蒙特卡罗方法优化，并考虑C4F7N分子的

性质[27]。优化后的反应系统如图2所示。

2　结果与分析

2.1　实验结果分析

基于早期对C4F7N/CO2/O2混合气体分解的实验

研究，已经得到了主要分解产物及反应机理。该混

合气体的初始分解温度为 500℃，主要生成物包括

CO、C3F8、C3F6、C2F6、C2N2和CF4
[13,31]。后续开展的不

同微量水分条件下的击穿实验与电晕放电实验中，

还检测到了 CHF3
[32]。其中，CO主要来源于背景气

体CO2的分解，其生成量虽较大，但难以区分其与目

标分解反应的直接关联性，因此未将其纳入外标法

定量分析范围。C2N2在本实验体系中生成量较低，

且受检测灵敏度及标准样品可获得性限制，其定量

结果不确定性较大。基于上述原因，本文仅对 CO

和 C2N2进行定性分析，而未开展外标法定量分析。

采用外标法对CF4、C3F8、C3F6、C2F6及CHF3进行定性

与定量分析，各产物浓度变化如图3～4所示。

从图 3可以看出，C4F7N/CO2/O2混合气体的 5种

热分解产物在不同微水浓度下的浓度关系保持一

致，总体上浓度从高到低依次为：C3F8、C3F6、CF4、

CHF3、C2F6，这表明在不同微水浓度下，C4F7N/CO2/

O2混合气体过热分解的主要产物是C3F8和C3F6。微

水浓度和加热时间对各实验条件下C4F7N/CO2/O2分

解产物浓度变化的影响如图 4所示。从图 4可以看

出，C3F6浓度随加热时间延长无明显变化，说明C3F6

性质相对稳定且易达到饱和状态；其余分解产物浓

度总体随加热时间增加而上升。除C2F6外，分解产

物浓度均随微水浓度增加呈现先升高后降低的趋

图2　C4F7N/CO2/O2系统初始配置的快照

Fig.2　Snapshot of the initial configuration of the 

C4F7N/CO2/O2 system
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(a) CF4

(b) C3F8

(c) C3F6

(d) C2F6

(e) CHF3

图4　不同微水浓度下分解产物的变化曲线

Fig.4　Variation curves of decomposition products under 

different micro water concentrations

图3　不同微水浓度下C4F7N/CO2/O2混合气体的

分解产物浓度变化

Fig.3　Variation in decomposition product concentrations of 

C4F7N/CO2/O2 gas mixture under different micro water 

concentrations
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势，各产物浓度均在微水浓度为1 600×10-6时达到峰

值，随着微水浓度继续增加，分解产物浓度开始出

现不同程度的下降。

2.2　仿真结果分析

将实验系统在 3000 K下加热，以模拟设备中发

生的局部过热故障，该温度不会影响反应顺序或反

应机理。通过向系统中添加不同数量的水分子，模

拟实际运行条件下绝缘设备故障的严重程度。在

此过程中，气体混合物中的 C4F7N 发生分解，生成

CF3、F、CFN、CN、C3F4N和C3F7等粒子。

不添加水分子时，系统内主要产物随时间的变

化情况如图 5所示。从图 5可以看出，在无水条件

下，C4F7N发生剧烈分解，产生了以下类型和数量的

产物：大量的CF3和F粒子，少量的CFN和CN粒子，

以及极少量的C3F4N和C3F7粒子。

向反应体系中加入两个水分子后，体系内粒子

的变化情况如图 6所示。从图 6可以看出，除上述

生成产物外，还生成了OH粒子，其数量与模拟时间

呈正相关。随着时间延长，CF3、F、CFN、CN等粒子

的数量增加，而C3F4N粒子的数量则呈现先增加后

减少的趋势；C3F7粒子的数量在整个模拟过程中始

终非常低，变化也很小。表明在C4F7N的分解过程

中，初始断裂主要发生在 C-C 键上，生成 C3F4N 和

CF3 粒子，随后 C3F4N 粒子继续发生分解。此外，

C3F7粒子的产量相对较低，说明C4F7N分解中连接N

粒子的 C-C 键较难断裂。OH 粒子一部分来源于

H2O的分解，另一部分则来源于O和H的结合。

图 7是向体系中加入不同数量水分子后C4F7N

的分解情况。从图 7可以看出，随着微水浓度的增

加，C4F7N的分解数量也不断增加，说明微水的加入

会导致体系内的C4F7N加速分解。

2.3　讨论

为了进一步研究微水对C4F7N/CO2/O2混合气体

分解过程的影响，尤其是探讨高微水浓度条件下部

分分解产物出现浓度下降的原因，有必要深入分析

分解过程中涉及的 H2O 分子及其热解产物——氢

原子（H）和羟基粒子（OH）的相关反应行为。基于

AMS 软件，并借助 ChemTraYzer 2 模块，开展在体

系中加入 10个水分子的模拟研究，以代表较高微水

浓度情形。同时，将该条件下的反应行为与加入 2、

4、6、8个水分子时的结果进行对比，重点整理并分

析不同H2O含量下涉及H2O、H和OH的关键反应过

程，相关统计结果如图 8所示。从图 8可以看出，随

着体系中水分子数量的增加，参与反应的路径数量

及其对应的反应次数整体呈现增加趋势，表明微水

图7　不同微水浓度下C4F7N分解情况

Fig.7　Decomposition of C4F7N under different micro 

water concentrations
图5　不添加水分子体系内粒子变化情况

Fig.5　Particle variation in the system without 

adding water molecules

图6　添加两个水分子体系内粒子变化情况

Fig.6　Particle variation in the system with adding two

water molecules
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的引入显著拓展了体系内的反应网络，使反应路径

更加复杂。说明水分子在反应过程中不仅作为反

应物参与反应，还通过促进OH等活性粒子的生成，

增强了反应通道的活跃程度。

表 1展示了在加入 10个水分子时的特有反应。

从表 1可以看出，首先，随着微水浓度升高，体系中

生成的大量 H 粒子会与关键中间体 CF3发生反应

（路径 e），从而削弱 CF3向下游产物（如 CF4、CHF3）

转化的可能性。这种竞争反应降低了CF3的可利用

性，进而抑制了部分产物的合成。

其次，在C4F7N分解的初始阶段，与O粒子反应

生成 C4F7NO 是主要的解离通道之一，而高浓度的

H2O会与O粒子反应生成OH，显著削弱了该路径的

活性，导致C4F7N分解模式发生改变，如图9所示。

综上所述，过量微水热解会生成大量 H 粒子，

这些 H 粒子一方面会与体系中游离的 CF3粒子反

应，降低其浓度；而CF3是多种主要分解产物（如CF4

等）的关键前体，导致其后续合成路径受阻。另一

方面，C4F7N 在初步分解过程中倾向与 O 粒子发生

反应生成 C4F7NO，但 H2O 的存在会大量消耗 O 粒

子，进而抑制该主反应路径，造成主要产物生成受

限。上述机制共同作用下，导致在高微水浓度条件

下C4F7N的分解路径发生改变，主要产物生成减少，

分解效率在宏观上出现降低趋势。

与此同时，由于主路径受阻，体系中更多副反

应支路被激活，导致副产物种类和数量显著增加。

模拟结果表明，在高微水浓度下，含H、O、H2O的反

应种类增多，如图 10所示。因此可以认为，过量微

水的引入虽在初期加速了C4F7N的分解，但在更高

浓度下反而抑制了特定主产物的生成，推动了更多

副产物和复杂组分的形成，使体系的分解路径发生

转变，产物结构也更加多样。

因此，为保障 C4F7N/CO2/O2混合气体在设备运

行过程中的稳定性与绝缘性能，建议在运维过程中

严格控制系统内微水含量，防止过量水分引发H和

图9　C4F7N+O→C4F7NO反应个数随微水添加量的变化

Fig.9　Variation in the number of reactions with the 

addition of micro water

图8　不同微水浓度下各反应数目

Fig.8　Number of reactions under different micro 

water concentrations

表1　加入10个水分子独有的反应

Table 1　Reactions unique to the addition of 

10 water molecules

路径

a

b

c

d

e

f

反应

CHFO2→CFO+OH

CHF2O2→CHFO2+F

CF2O2+H→CHF2O2

CHF3→CHF2+F

CF3+H→CHF3

H2O+O→H2O2

个数

1

1

1

1

1

2

图10　反应类型随微水添加量的变化

Fig.10　Variation in reaction types with the addition of 

micro water
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OH粒子积聚，干扰C4F7N的正常分解路径；同时加

强密封结构管理，定期检测密封件状态，防止水分

侵入；此外，建议开展气体组分的定期监测与评估，

构建微水与气体分解行为的关联数据库，必要时配

置循环净化系统，以实现对气体状态的动态维护，

从而延长设备使用寿命并提升运行可靠性。

3　结论

（1）在微量水存在下环保型气体绝缘介质 

C4F7N/CO2/O2 的热分解主要分解产物包括 CF4、

C3F8、C3F6、C2F6、CHF3。当微量水浓度低于 1 600×

10-6时，产物浓度（除 C2F6外）随着微水浓度的增加

而增加。

（2）随着微量水浓度的进一步升高，主反应路

径受到抑制，使得主要分解产物的浓度呈现下降趋

势，并推动更多副产物和复杂组分的形成，使体系

的分解路径发生转变，产物结构也更加多样。

（3）模拟结果表明，微水的加入会促进C4F7N的

分解，同时当微水浓度增大时，系统中大量的游离H

粒子会消耗CF3粒子，导致初始分解产物浓度下降。

参考文献 References

[1]    GNYBIDA M, RUEMPLER C, NARAYANAN V R T, et al.    

Radiative properties and numerical modeling of C4F7N-CO2-O2 

thermal plasma[J]. Plasma Physics and Technology, 2019, 6(2):

144-147.

[2]    杨玥坪,何聪,李军浩 .工频恒定电压下SF6气体中沿面放电发展

过程研究[J].电力工程技术,2020,39(1):145-150.

YANG Yueping, HE Cong, LI Junhao. Study on surface discharge 

development process in SF6 gas under power frequency constant 

voltage[J]. Electric Power Engineering Technology, 2020, 39(1):

145-150.

[3]    RABIE M, FRANCK C. Assessment of eco-friendly gases for 

electrical insulation to replace the most potent industrial green‐

house gas SF6[J]. Environmental Science & Technology,2018,52

(2):369-380.

[4]    ZHANG B Y, HAO M, YAO Y Y, et al. Determination and assess‐

ment of a complete and self-consistent electron-neutral collision 

cross-section set for the C4F7N molecule[J]. Journal of Physics D: 

Applied Physics,2023,56(13):134001.

[5]    CUI H, ZHANG X X, ZHANG J, et al. Nanomaterials-based gas 

sensors of SF6 decomposed species for evaluating the operation 

status of high-voltage insulation devices[J]. High Voltage,2019,4

(4):242-258.

[6]    CHEN D C, ZHANG X X, XIONG H, et al. A first-principles 

study of the SF6 decomposed products adsorbed over defective 

WS2 monolayer as promising gas sensing device[J]. IEEE Tran-

sactions on Device and Materials Reliability,2019,19(3):473-483.

[7]    ZHOU R, CHEN J Y, XIAO S, et al. Compatibility and interac‐

tion mechanism between the C4F7N/CO2/O2 gas mixture and 

FKM and NBR[J]. ACS Omega,2023,8(12):11414-11424.

[8]    YE F C, ZHANG X X, LI Y, et al. Effect of O2 on AC partial dis‐

charge and decomposition behavior of C4F7N/CO2/O2 gas mixture

[J]. IEEE Transactions on Dielectrics and Electrical Insulation,

2021,28(4):1440-1448.

[9]    吴东,陈文贵 .冲击电弧作用下C4F7N/CO2气体灭弧性能仿真分

析[J].电力工程技术,2024,43(2):179-188.

WU Dong, CHEN Wengui. Simulation analysis of arc quenching 

performance of C4F7N/CO2 gas under lightning arc conditions[J]. 

Electric Power Engineering Technology,2024,43(2):179-188.

[10]    YE Fanchao, CHU Yitian, AO Zhan, et al. Effects of micro     

water on the gas and solid by-product generation properties in 

C4F7N/CO2/O2 gas mixture under partial discharge[J]. Materials 

Today Communications,2025,48:113641.

[11]    PEREZ A, BEROUAL A, JACQUIER F, et al. Measurement of 

streamer propagation velocity over solid insulator surface in a 

C4F7N/CO2/O2 mixture under lightning impulse voltages[J]. 

IEEE Transactions on Dielectrics and Electrical Insulation,2021,

28(2):481-487.

[12]    GREGOIRE C, ROGNARD Q, LEGUIZAMON D, et al. Up‐

date on the development of 420 kV GIS Substations switchgear 

using environment friendly C4F7N/O2/CO2 gas mixture[J].       

Revue de L'electricite et de L'electronique,2024(4):78-83.

[13]    ZHUO R, FU M L, WANG D B, et al. Generation characteris‐

tics of solid byproducts of the C4F7N/CO2/O2 gas mixture under 

PD fault[J]. ACS Publications,2023,8(26):23457-23464.

[14]    LI Y, ZHANG X X, YE F C, et al. Influence regularity of O2 on   

dielectric and decomposition properties of C4F7N-CO2-O2 gas 

mixture for medium-voltage equipment[J]. High Voltage,2020,5

(3):256-263.

[15]    YE F C, ZHANG X X, XIE C, et al. Effect of oxygen and tem‐

perature on thermal decomposition characteristics of C4F7N/CO2/

O2 gas mixture for MV equipment[J]. IEEE Access, 2020, 8:

221004-221012.

[16]    孙东伟,伍洁,唐念,等 .O2对三元混合气体C4F7N/CO2/O2中界

面闪络及固体析出特性的影响研究[J].广东电力,2024,37(9):

20-28.

SUN Dongwei, WU Jie, TANG Nian, et al. Study on the influ‐

ence of O2 on interface flashover and solid precipitation charac‐

teristics in the ternary gas mixture C4F7N/CO2/O2[J]. Guang‐

dong Electric Power,2024,37(9):20-28.

[17]    SENFTLE T, HONG S, ISLAM M, et al. The ReaxFF reactive 

force-field: development, applications and future directions[J]. 

npj Computational Materials,2016:15011.

[18]    NEYTS E C, BRAULT P. Molecular dynamics simulations for 

plasma surface interactions[J]. Plasma Processes and Polymers,

2017,14:1600145.

[19]    BRAULT P. Practical classical molecular dynamics simulations 

for low-temperature plasma processing: a review[J]. Reviews of 

Modern Plasma Physics,2024(8):2.

66



宋思齐等： 微水对C4F7N/CO2/O2混合气体热分解特性影响的作用机制

[20]    高克利,颜湘莲,刘焱,等 .环保气体绝缘管道技术研究进展[J].

电工技术报,2020,35(1):3-20.

GAO Keli, YAN Xianglian, LIU Yan, et al. Research progress 

on environmentally friendly gas-insulated pipeline technology

[J]. Transactions of China Electrotechnical Society, 2020, 35(1): 

3-20.

[21]    ASHRAF C, JAIN A, XUAN Y, et al. ReaxFF based molecular 

dynamics simulations of ignition front propagation in hydrocar‐

bon/oxygen mixtures under high temperature and pressure     

conditions[J]. Physical Chemistry Chemical Physics,2017,19(7):

5004-5017.

[22]    LELE A, KWON H, GANESHAN K, et al. ReaxFF molecular 

dynamics study on pyrolysis of bicyclic compounds for aviation 

fuel[J]. Fuel,2021,297:120724.

[23]    TANG Y J, ZHENG M, REN C X, et al. Visualized reaction 

tracking and physical property analysis for a picked 3D area in a 

reactive molecular dynamics simulation system[J]. The Journal 

of Physical Chemistry C,2021,37(10):2003037-2003047.

[24]    HONG D K, CAO Z, GUO X. Effect of calcium on the second‐

ary reactions of tar from Zhundong coal pyrolysis: a molecular 

dynamics simulation using ReaxFF[J]. Journal of Analytical and 

Applied Pyrolysis,2019,137:246-252.

[25]    CASTRO-MARCANO F, KAMAT A M, RUSSO JR M F, et al. 

Combustion of an Illinois No. 6 coal char simulated using an    

atomistic char representation and the ReaxFF reactive force field

[J]. Combustion and Flame,2012,159(3):1272-1285.

[26]    NOMURA K I, KALIA R K, NAKANO A, et al. A scalable par‐

allel algorithm for large-scale reactive force-field molecular dy‐

namics simulations[J]. Computer Physics Communications,2019,

178(2):73-87.

[27]    SONG L, ZHAO F Q, XU S Y, et al. ReaxFF study on combus‐

tion mechanism of ethanol/nitromethane[J]. Fuel, 2021, 303:

121221.

[28]    LINDGREN E B, MONTEIRO J G S, DOS SANTOS A R, et al. 

Initiation mechanisms and kinetics of the combustion of cyclo‐

pentane and cyclopentene from ReaxFF molecular dynamics[J]. 

Fuel,2021,303:121205.

[29]    BHARTI A, BANERJEE T. Reactive force field simulation stu-

dies on the combustion behavior of n-octanol[J]. Fuel Process‐

ing Technology,2016,152:132-139.

[30]    MONTI S, PASTORE M, LI C, et al. A theoretical investigation 

of adsorption, dynamics, self-aggregation, and spectroscopic 

properties of the D102 indoline DYE on an anatase (101)       

substrate[J]. The Journal of Physical Chemistry C,2016,120(5):

2787-2796.

[31]    YE F C, ZHANG X X, LI Y, et al. Arc decomposition behavior 

of C4F7N/air gas mixture and biosafety evaluation of its by-pro-

ducts[J]. High Voltage,2022,7(5):856-865.

[32]    杨圆,高克利,丁立健,等 .微水对环保型C4F7N/CO2混合气体绝

缘和分解特性的影响规律[J].电网技术,2022,46(6):2402-2410.

YANG Yuan, GAO Keli, DING Lijian, et al. Influence law of 

micro-water on insulation and decomposition characteristics of 

eco-friendly C4F7N/CO2 gas mixture[J]. Power System Techno-

logy,2022,46(6):2402-2410.

收稿日期：2025-04-27；修回日期：2025-06-25。

作者简介：

宋思齐（1991-），男（汉族），湖北孝感人，工程师，主要从事

高电压与绝缘技术、电气设备状态监测等方面的研究；

通信作者：叶凡超（1993-），男（汉族），湖北武汉人，讲师，

博士，主要从事电气设备在线监测与故障诊断和 SF6 替代气体

的研究。

6767


