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电热联合故障下天然气合成油分解特性
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摘　要：天然气合成油（gas to liquid, GTL）以天然气为原料，具备优良的环保性能和电气性能，可用作新型变压器绝

缘油。为更好地了解 GTL 绝缘油的产气规律，文中基于分子动力学仿真，构建 GTL 绝缘油微观体系，模拟其在电

热联合故障下的分解过程。结合仿真结果，分析 GTL 绝缘油分解产物的种类和数量的变化趋势，并通过同位素标

记法得到其产气路径和机理。仿真结果表明：GTL 绝缘油分解的最终产物为 C2H4、C2H2、CH4、H2、C2H6 等小分子气

体和自由基；随着故障温度的升高，GTL 绝缘油的分解愈发充分；电热联合故障下，温度是影响 GTL 绝缘油分解的

主要因素，强电场的存在会加速其分解；在相同故障条件下，GTL 绝缘油分解产生的 H2 和 CH4 占比更高，相比传统

矿物油提高了 5% 左右。文中研究成果将为 GTL 绝缘油变压器的故障诊断与状态评估提供理论支撑与参考。
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0    引言

油浸式变压器在电力系统中充当重要角色，其

安全可靠运行对电网的稳定性具有重大影响。变

压器油具有绝缘、散热和消弧的功能，通常作为信

息载体用于分析设备运行状况。目前，广泛使用的

变压器油是传统 25号矿物油[1]。传统矿物油燃点

低、难降解且原料资源有限，难以满足绝缘油安

全、环保及可持续发展的需求[2-3]。天然气合成油

（gas to liquid, GTL）具有不含硫、无芳香烃、黏度

低、氧化安定性好、生物降解率高等特点[4-5]，环保

性能好、电气性能优良，可作为一种新型的变压器

绝缘油使用。目前，全球范围内最大的壳牌 GTL工

厂可日产 14万桶天然气制油产品[6]，GTL绝缘油

已经在国内外变压器中有一定规模的应用，主要集

中于 220 kV及以下电压等级的电力设备[7]。

在变压器的运行过程中，过热和放电故障最为

普遍[8-9]，若不能被及时发现，将严重威胁变压器的

安全可靠运行。变压器发生电热故障会导致绝缘

油分解，不同故障条件下分解产生的气体不同，因

此绝缘油分解规律是变压器故障诊断的重要依

据。由于绝缘油在电热故障下的分解过程复杂，仅

靠宏观实验很难全面深入地揭示其分解规律，因

此，在微观层面开展绝缘油分解模拟，研究其分解

机理及产气规律具有重要意义。

在不同故障条件下，绝缘油分解产生的气体种

类、数目和比例不同。Halstead  W D和 Shirai  M
等利用宏观热力学方法计算矿物油在热故障下分

解产气的过程，总结出绝缘油热分解的两个阶段[10-11]；

杜林等基于分子动力学仿真，研究不同故障温度下

矿物油的受热分解过程，着重分析温度对热解微观

过程的影响[12]；张颖等通过追踪分子元素，分析绝

缘油分子在温度作用下分解的动态过程，明确了其

分解机理和产气机制[13]。以上研究重点关注矿物

油在热故障下的分解规律，但忽略了电故障对气体

分解的影响。油中放电故障包括局部放电、火花放

电和击穿放电。刘琴等对比 3种放电模型在不同

电极间隙、不同放电时间下的产气量变化，总结了

不同放电模型下油中放电产气规律[14]；邢亚东等研

究不同种类的绝缘油在不同放电能量下的产气规

律与差异，利用产气量和气体含量比值判断电故障

的严重程度[15]。上述研究仅分析了单一温度下不

同放电程度对绝缘油分解的影响，但在实际工况

下，由于变压器内部环境复杂多变，电故障与热故

障通常会同时发生[16-17]。因此，现有研究对影响绝

缘油分解规律的因素考虑尚不全面。

目前，针对矿物油油中溶解气体的研究较为普

遍，新型 GTL绝缘油也逐步得到国内外的重视和研

究。英国曼彻斯特大学 Lu W等对 GTL绝缘油的

电气性能进行了一定研究，发现在正、负极性的雷

电冲击下，GTL绝缘油的击穿电压始终高于矿物绝

缘油[18]。中国电科院王健一团队对 GTL绝缘油的

物理、化学和电气性质进行了系统测试，并与其他
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3种常见变压器油进行对比，说明了 GTL绝缘油电

气性能的优异性[19]。上述研究主要集中在 GTL绝

缘油的理化性能和电气性能等方面，但电热联合故

障下 GTL绝缘油的分解与产气规律模拟尚未得到

充分关注。

因此，为研究电热联合故障下 GTL绝缘油的分

解机理及规律，文中基于 ReaxFF反应力场构建 GTL
绝缘油分子模拟体系，分别开展不同电热故障下GTL
绝缘油的分子动力学模拟。在此基础上，结合仿真

动态轨迹过程，分析系统产物的种类和数量变化趋

势，深入研究不同故障条件对 GTL绝缘油分解的影

响，明晰 GTL绝缘油的动态分解过程和产气规律，

为 GTL绝缘油变压器的故障监测与诊断提供理论

支撑与参考。 

1    GTL 绝缘油分子组成和分解原理
 

1.1    GTL 分子组成成分

变压器绝缘油是众多电力设备中不可或缺的

绝缘介质，其性能对设备安全可靠运行至关重要。

为确保电力设备优质绝缘油的供应和安全可靠使

用，电力行业不断探索更加安全、环保的产品替代

传统矿物绝缘油。在此背景下，一种基于天然气制

油技术的异构变压器油（即 GTL绝缘油）于 2013年

出现[20]，其合成工艺如图 1所示。
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图 1   天然气合成变压器油工艺流程
Fig.1    Natural gas synthesis transformer oil process

 

其中 SGP、HPS和 HPC分别为壳体气化工艺、

重石蜡合成和重石蜡转化过程。最后对基础油进

行精炼可得到成品变压器油[4]。由于天然气储量丰

富，新型 GTL绝缘油的广泛应用有望解决未来优质

变压器油供应不足的问题。

GTL绝缘油的原料、制备工艺与传统矿物油不

同，其分子组成成分也不同。文献[18]利用质谱对

GTL绝缘油组成成分进行测试。GTL绝缘油和矿

物油分子组成成分如表 1所示。GTL绝缘油主要

由饱和异构链烷烃组成，总芳烃显著低于传统矿物

油，因此具备更加优良的环保性能和电气性能。 

1.2    GTL 绝缘油分解理论

GTL绝缘油分解过程主要发生碳氢化合物的

断链、脱氢和开环反应[21]。当故障能量较低或者故

障持续时间较短时，GTL绝缘油主要发生烷烃分

解。该阶段主要是大分子烷烃断键和脱氢，生成小

分子烷烃和 H2 等。长碳链烷烃更易分解，而 GTL
绝缘油分子大多为 16烷[8]，因此在高温或放电故障

下易发生分解反应。

随着故障持续时间增长、故障程度加深，GTL
绝缘油将发生进一步分解，主要为烷烃分解的产

物−烯烃以及环烷烃的分解。烯烃中含有双键，

稳定性好，分解温度较高。在高温下，烯烃会发生

断键或脱氢反应，生成烷烃或炔烃。同时，环烷烃

也会发生开环、断链和脱氢反应，生成小分子烃类

气体和 H2。 

1.3    ReaxFF 反应力场原理

力场的选择是分子动力学模拟的关键。传统

力场无法模拟反应中化学键的形成与断裂过程，而

量子力学计算量较大，难以对分解过程进行长时间

的细致描述。ReaxFF为 2001年由 VAN Duin[22]提
出的基于键级的反应力场，其原理为通过原子间距

确定键级，进而判断化学键的成断，实现对分解反

应的模拟。ReaxFF力场在分子动力学仿真领域中

具有广泛的应用和验证，能够在有限条件下真实地

模拟化学键的形成、断裂过程[23-25]。

若 ti 时刻原子 a、b间距为 rab，则 a、b间键级

Bab 为： 
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∆t

基于 ReaxFF反应力场理论，分子动力学模拟

过程如图 2所示。首先，输入分子动力学仿真模

型，并设置仿真参数：温度、电场强度、仿真时间

（ts）和仿真步长（ ）等。然后，根据当前时刻原子

位置坐标，计算原子间距 rab 和键级 Bab，当 Bab≥
0.3时，认为化学键形成，否则，化学键断裂。最后，

统计产物分布情况，重新计算与变化相关的原子间

相互作用能量，并进行更新。如此迭代，直至 ti 与
设置的仿真时间 ts 相等，结束循环，输出模拟结果，

从而实现对分解反应过程的分子动力学模拟。

 

表 1    GTL 绝缘油和矿物油分子组成成分

Table 1    Molecular composition of GTL insulating oils
and mineral oils

 

组成成分
质量分数/%

矿物油 GTL绝缘油

饱和烃
链烷烃 58.1 93.0

总环烷烃 28.3 6.7

不饱和烃 总芳烃 13.6 0.3
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图 2   反应分子动力学模拟流程
Fig.2    Flow chart of reaction molecular

dynamics simulation
  

2    GTL 绝缘油模型构建与优化
 

2.1    GTL 绝缘油分子模型的构建

由表 1可知，GTL绝缘油主要由饱和烷烃组

成，基本无芳烃，其烷烃分子 100% 为异构烃，16烷

居多[8]。因此，文中仿真选取链烷烃 C16H34 和双环

烷烃 C16H30 两种单体，按照 93∶7的比例，组成具

有 100个分子的 GTL绝缘油分子动力学模拟体

系。首先，在仿真软件 Materials Studio（简称 MS）中
构建 GTL绝缘油的单体模型，如图 3所示。
  

(a) C16H34

(b) C16H30

图 3   GTL 绝缘油单体模型
Fig.3    GTL insulating oil monomer model

 

在构建 GTL绝缘油混合体系前 ，需要通过

MS的分子动力学模块对两种单体进行几何优化，

使其处于能量最低、最稳定的状态，该过程中选择

聚合物一致力场（polymer consistent force field, PCFF）
作为优化力场。进一步地，使用无定形晶胞模块构

建 GTL绝缘油混合体系。体系密度为 0.3 g/cm3，晶

胞边长为 51 Å，选择边界约束条件为周期性。体系

中共包含 100个分子，链烷烃、双环烷烃个数分别

为 93、7，构建的 GTL绝缘油混合体系模型如图 4
所示。
 
 

图 4   GTL 绝缘油混合体系模型
Fig.4    GTL insulating oil mixing system model

  

2.2    GTL 绝缘油分子模型的优化

在进行仿真计算之前，为使系统达到最稳定状

态，需要对构建好的混合体系进行驰豫和平衡。驰

豫与平衡仿真步骤如图 5所示。为提高计算的准

确性，使用 Smart算法[26]，截断半径设置为 12.5 Å，

优化后的晶胞边长为 31.4 Å，系统密度为 0.78 g/cm3，

如图 6所示。
 
 

Dynamics，NPT系综，300 K，0.01 GPa，100 ps

Dynamics，NVE系综，300 K，0.01 GPa，100 ps

Dynamics，NPT系综，300 K，0.000 1 GPa，100 ps

Dynamics，NVT系综，300 K，0.000 1 GPa，100 ps

Geometry Optimization，10 000次

Dynamics，NVT系综，300 K，0.000 1 GPa，100 ps

图 5   内部驰豫与平衡仿真步骤
Fig.5    Steps in the simulation of internal

relaxation and equilibrium
 

 
 

图 6   优化后的 GTL 绝缘油混合体系模型
Fig.6    Optimised GTL insulating oil mixing system model
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基于以上流程，将优化后的 GTL绝缘油混合体

系模型从 MS中导出，导入 LAMMPS软件，通过编

写脚本对矿物油模型进行分子动力学模拟。在脚

本中设置仿真温度和电场强度，力场选择 ReaxFF，
设置 NVT（等温等体积）系综，仿真总时长为 100 ps，
步长为 0.1 fs，每 1 000步输出一帧。 

3    GTL 绝缘油分子动力学模拟及结果分析
 

3.1    热应力下分子动力学模拟

提高温度可加速分解反应，而不改变产物信

息[27-28]，因此设置较高的仿真温度可以减少仿真时

间[29-30]。温度过低会导致分解缓慢从而使计算时

间较长，而温度过高会导致部分分解路径丢失[31]，

因此文中研究将 GTL绝缘油分解的仿真温度范围

设置为 2 400~3 000 K。不同温度下分解产物的统

计如图 7、图 8所示。

对仿真结果进行统计分析，可知 GTL绝缘油分

子动力学模拟的分解产气情况与实际基本一致。

文中仅对特征气体 H2、CH4、C2H2、C2H4 和 C2H6 进

行研究。其中，C2H4 与 C2H6 变化趋势相似，数量均

先增加后减少，拐点出现在 2 800 K。相比其他气

体，C2H4 数量最多，而 C2H6 的数量较少。C2H2 是高

能量气体，只在高温条件下产生，随着故障温度的

提高，C2H2 数量不断增多。H2、CH4 作为 GTL绝缘

油分解的最终产物，随着温度的升高，其数量也不

断增多。该仿真结果与 GTL绝缘油分解理论具有

一致性，符合实际情况。 

3.2    电应力下分子动力学模拟

变压器电故障主要有局部放电、火花放电、击

穿放电 3种故障。局部放电是引起火花放电或击

穿放电的前兆，随着放电能量增加，故障程度加

深。由于电场强度过低不足以使 GTL绝缘油分解，

强度过高时仿真结果完全不符合分解规律和实际

情况[32]，文中在电场强度为 5×10−4 V/Å和 1×10−3 V/Å
下进行仿真，同时为加快反应速率，将仿真温度设

置为 2 800 K。不同电场强度下 GTL绝缘油分解情

况如图 9所示。可以看出，随着电场强度增加，GTL
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图 7    不同温度下 GTL 绝缘油热解产气情况

Fig.7    Gas production of GTL insulating oil under
pyrolysis at different temperatures
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图 8    GTL 绝缘油热解特征气体生成情况

Fig.8    Characteristic gas generation of GTL
insulating oil under pyrolysis
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绝缘油分解产生的小分子气体的数量增加，强电场

的存在会加速 GTL绝缘油分解产生小分子气体。

改变仿真温度，可研究在不同故障温度下电场

强度对 GTL绝缘油分解的影响，并得出电热联合故

障下GTL绝缘油的分解规律。不同故障条件下GTL
绝缘油热解特征气体生成情况见图 10，横坐标

1—6对应不同的故障条件，如表 2所示，故障 1、3、
5仅为热应力作用，故障 2、4、6为热应力和电应力

同时作用。由图 10可知，温度是影响 GTL绝缘油

分解的主要因素，强电场的存在会加速烷烃分解产

生小分子气体。随着温度升高，电场对 GTL绝缘油

分解的促进作用增强。这是由于在热应力和电应

力共同作用下，较高的能量促使分子链中的原子运

动加剧，发生二次分解反应，产生了更多气体。
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图 10   不同故障条件下 GTL 绝缘油分解产气情况
Fig.10    Gas production from decomposition of GTL

insulating oil under different fault conditions
  

表 2    故障编号及对应故障条件
Table 2    Fault number and corresponding fault condition

 

故障编号 故障条件

1 2 600 K

2 2 600 K、5×10−4 V/Å

3 2 800 K

4 2 800 K、5×10−4 V/Å

5 3 000 K

6 3 000 K、5×10−4 V/Å
  

3.3    GTL 绝缘油分子分解机理

以上述研究为基础，利用同位素标记法，对

GTL绝缘油分子的分解过程进行分析。碳、氢元素

分别使用橙色、紫色进行标记，通过仿真得到其分

解过程中的动态轨迹文件，从中可清晰地观察到

GTL绝缘油分解的动态图像，进而对其分解和产气

路径进行分析。

以链烷烃为例，C16H34 在故障条件下分解动态

图像如图 11所示，随着仿真时间的增加，链烷烃不

断分解，生成大量小分子产物。
  

0 ps 1.5 ps 2.1 ps 9.4 ps

11.5 ps 20 ps 40 ps 100 ps

图 11   C16H34 分子分解动态图像
Fig.11    Dynamic image of the molecular

decomposition of C16H34 

图 12为 C16H34 分子分解的路径之一，方框标

记产物为常见油中溶解气体。C16H34 在故障条件下

不断断键、脱氢，生成小分子气体和自由基。其中，
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图 9    不同电场条件下 GTL 绝缘油分解产气情况

Fig.9    Gas production from decomposition of GTL
insulating oil under different electric field conditions
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C2H4 的大量生成主要与分解前期长链自由基的

β键断裂有关。当体系温度较高时，键能较低的

C2H4 会进一步分解脱氢，生成键能较高的 C2H2 或

C2H3·自由基。该反应是高温热解后期 C2H4 减少的

主要原因，也是 C2H2 的主要生成路径。GTL绝缘

油脱氢反应生成大量的 H·自由基，H·与自由基

C2H5·、CH3·和 H·结合是生成 C2H6、CH4 和 H2 等小

分子气体的主要反应路径。
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图 12   C16H34 分子分解路径
Fig.12    C16H34 molecular decomposition pathway

  

3.4    GTL 绝缘油与矿物油分解产气规律对比

为分析电热联合故障下 GTL绝缘油与传统矿

物油产气规律的差异，按照相同步骤，对传统矿物

油进行建模和分子动力学仿真，矿物油分子组成成

分见表 1。GTL绝缘油和传统矿物油电、热故障下

的产气规律对比见图 13。
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图 13   GTL 绝缘油和传统矿物油电、热故障下产气规律
Fig.13    GTL insulating oil and conventional mineral oil

gas production pattern under electrical and thermal faults
 

由图 13可知，与传统矿物油相比，GTL绝缘油

分解产物中特征气体相对百分含量发生变化，

H2 和 CH4 相对百分含量更高。在热故障和电热故

障条件下，GTL绝缘油分解产物中 H2 和 CH4 的相

对百分含量均比矿物油高 5% 左右。这主要是因

为 GTL绝缘油分子的异构结构以及其几乎不含难

以分解的芳烃。 

4    结论

文中基于分子动力学仿真，分析了电热联合故

障下 GTL绝缘油的分解特性及产气机理，结论

如下：

（1） GTL绝缘油分解的主要产物为 C2H4、CH4、

C2H2、H2、C2H6 等小分子气体和自由基。随着温度

的升高，GTL绝缘油的分解更加充分。

（2） 温度是影响 GTL绝缘油分解的主要因素，

强电场的存在会加速其分解产生小分子气体。随

着温度的升高，电场对分解的促进作用增大。

（3） 文中通过同位素标记法对 GTL绝缘油的

分解过程进行跟踪，得到产物的主要生成路径，为

GTL绝缘油变压器的故障监测和诊断提供参考。

（4） GTL绝缘油与传统矿物油的特征气体相对

百分含量具有一定差异。在相同故障条件下，GTL
绝缘油分解产生的 H2 和 CH4 占比更高，相比传统

矿物油高 5% 左右。
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The decomposition characteristics of gas to liquid insulating oil
under electric-thermal fault conditions
CHEN Beibei1,  LI Xiaohan2,  LIU Jinfeng1,  JIANG Jun1

(1.  Nanjing University of Aeronautics and Astronautics (Jiangsu Key Laboratory of New Energy Generation

and Power Conversion), Nanjing 211106，China; 2.  State Grid Jiangsu Electric Power Co., Ltd.

Research Institute, Nanjing 211103, China)

Abstract： Gas  to  liquid  (GTL)  synthetic  oil,  produced  from  natural  gas,  exhibits  excellent  environmental  and  electrical

properties, making it suitable for use as a new type of transformer insulating oil. In order to better understand the gas generation

characteristics  of  GTL insulating  oil,  this  study utilizes  molecular  dynamics  simulation to  construct  a  microscopic  system of

GTL insulating oil and simulate its decomposition process under electro-thermal combined fault conditions. Through analysis

of the simulation results, changes in the types and quantities of decomposition products of GTL insulating oil are examined, and

the  gas  generation  pathways  and  mechanisms  are  determined  using  isotope  labeling.  The  simulation  results  indicate  that  the

final products of GTL insulating oil decomposition include small-molecular gases such as C2H4, C2H2, CH4, H2, C2H6, and free

radicals.  With  increasing  fault  temperatures,  the  decomposition  of  GTL  insulating  oil  becomes  more  complete.  Under  the

electro-thermal  faults,  temperature  is  identified  as  the  dominant  factor  influencing  decomposition,  while  the  presence  of  a

strong electric field further accelerates the process.  Under the same fault  conditions,  the proportion of H2 and CH4 generated

from  GTL  oil  is  about  5%  higher  than  that  from  conventional  mineral  insulating  oil.  This  study's  findings  can  provide

theoretical support and the reference for the fault diagnosis and condition assessment of transformers using GTL insulating oil.

Keywords：gas to liquid (GTL); molecular dynamics simulation; ReaxFF force field; electro-thermal fault; dissolved gas in oil;
decomposition properties

（编辑　陆海霞）

175 陈贝贝 等：电热联合故障下天然气合成油分解特性  

https://doi.org/10.12158/j.2096-3203.2020.02.021
https://doi.org/10.12158/j.2096-3203.2020.02.021
https://doi.org/10.12158/j.2096-3203.2020.02.021
https://doi.org/10.1063/1.481576
https://doi.org/10.1063/1.481576
https://doi.org/10.1016/j.combustflame.2011.10.022
https://doi.org/10.3969/j.issn.1000-6753.2016.12.002
https://doi.org/10.3969/j.issn.1000-6753.2016.12.002
https://doi.org/10.3969/j.issn.1000-6753.2016.12.002
https://doi.org/10.3969/j.issn.1000-6753.2016.12.002
mailto:2918340713@qq.com

	0 引言
	1 GTL绝缘油分子组成和分解原理
	1.1 GTL分子组成成分
	1.2 GTL绝缘油分解理论
	1.3 ReaxFF反应力场原理

	2 GTL绝缘油模型构建与优化
	2.1 GTL绝缘油分子模型的构建
	2.2 GTL绝缘油分子模型的优化

	3 GTL绝缘油分子动力学模拟及结果分析
	3.1 热应力下分子动力学模拟
	3.2 电应力下分子动力学模拟
	3.3 GTL绝缘油分子分解机理
	3.4 GTL绝缘油与矿物油分解产气规律对比

	4 结论
	参考文献

