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摘要 随着柔性直流输电技术发展, 高压直流断路器对耐电弧烧蚀以及耐灭弧气体腐蚀能力要求提高. 铜钨材料 

因优异性能常用作触头, 其性能影响气体绝缘断路器系统安全. 本研究通过第一性原理, 探究铜钨表界面不同结 

构在直流条件下的SF 6腐蚀性能. 结果显示, 铜钨功函数与结构相关, 铜钨晶界最低(4.28 eV); SF 6气体与钨相吸附 

更强(−1.17 eV), 晶界吸附能最低(−5.80 eV), 且阴阳极环境影响显著; 腐蚀后功函数与最大应力下降7%. 研究为 

高性能触头设计提供理论支撑. 
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1 引言  

在全球对高效率、低能耗的新能源的需求不断增 

加的趋势下, 柔性高压直流输电技术(High Voltage Di
rect Current, HVDC)凭借输送距离远、输电走廊更窄、 

无交流损耗、不存在相位问题等优点, 成为目前新能 

源发电并网的关键战略技术之一 [1]. 直流断路器因其 

保证整个系统的安全和可控性成为构建柔性直流输电 

网络的关键装备 [2]. 相比机械式与固态式直流断路器, 
混合式直流断路器因其导通损耗更低, 开断速度更快, 
成为目前直流输电网络中常用的直流断路器 [3,4]. 而其 

中快速机械开关(High Speed Switching, HSS)作为高压 

直流断路器的核心部件, 长时直流燃弧热效应会引起 

其在灭弧室内部的触头等部件烧蚀 ,  缩短服役寿 

命 [5,6]. 因此, 用于制备快速机械开关材料的选择就显 

得尤为重要, 钨、铌、锆等超高温金属 [7–9]成为制备开 

关材料的重要候选组元, 特别是作为自然界熔点最高 

的金属, 金属钨则成为了首选.  
面对特高电压、大电流的断路环境, 铜钨合金是 

特高压直流断路器材料的首选 [10,11]. 该金属基复合材 

料中铜相与钨相因其物化性质差异而出现两相分离的 

组织结构, 整体结合了钨的耐高温特性和铜的优良导 

电性, 能有效吸收电弧能量并更好切断大电流, 在抗 

腐蚀、耐烧蚀以及抗熔焊等触头材料关键性能上表现 

优秀 [12]. 然而这种金属结构既是其优势互补的来源, 
却也是其失效发生的起因. 铜钨两相界面间存在键合 
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弱、机械强度弱等特点, 在电弧高温下会产生较强热 

应力使得界面处更易生成裂纹并生长, 导致材料失 

效 [11,13,14]. 因此, 对铜钨界面的结构的调控和其对材料 

性能的影响研究成为现在研究的核心热点之一. Jiang 
等人 [15]利用飞秒激光微纳加工技术在钨表面构建了纳 

米波纹、微立方体阵列和微坑阵列等Cu/W界面结构, 
其界面结合强度提升190%. Zhang等人 [16]通过精准控制 

实现铜钨界面处的直接扩散键合, 从而制备出高抗拉强 

度的铜钨接头. 调控界面的手段可以改变触头材料本身 

的物化性质进而扩大材料的适用范围, 但对于特高电压 

的断路环境, 产生的高温等离子体电弧会烧蚀触头材料 

表面, 并且其烧蚀行为在不同电压和气体中显著不同. 
因此, 界面结构对烧蚀行为的影响及其相互作用的研 

究就尤为必要. Guan等人 [17]的实验研究证实电弧烧蚀 

特性与阴极斑点区域的材料特性密切相关, 并且此过 

程中涉及能量转移、材料表面以及服役工况等多因素 

耦合. Duan等人 [18]通过实验发现服役环境与材料结构 

之间的耦合关系, 即在空气中的耐电弧烧蚀性能主要 

取决于钨骨架的连续性. 由于电弧烧蚀是多物理场与 

材料结构之间的耦合作用, 其机理的复杂性导致仅依 

靠实验手段无法完全理解烧蚀行为内在机理, 需要结 

合理论仿真手段加以解释. Li等人 [19]通过系统的电弧 

烧蚀实验与第一性原理计算结合, 深入研究锡酸锌铜 

复合材料界面润湿性对电弧烧蚀行为的影响机制 .  
Liang等人 [20]构建W-Cu的梯度分级界面模型, 从而利 

用密度泛函理论解释了渐变的界面能够提高铜钨材料 

的界面性能. 盖逸冰等人 [21]则探究铜钨体系中铜晶 

界、钨晶界、铜钨界面与不同元素之间的理化性质.  
铜钨合金界面结构不同理化性质已经有相关研 

究, 在气体绝缘断路器背景下, 系统性揭示灭弧气体与 

触头材料不同界面结构之间的相互作用的研究却较 

少. 因此本文通过第一性原理对不同典型的铜钨界面 

进行建模, 通过改变外加电场模拟直流断路器中的工 

况环境, 揭示灭弧气体SF 6与界面结构的相互耦合关 

系, 为高压直流触头材料的设计提供理论参考.  

2 模型与计算方法  

构建(111)晶面以及重合位置点阵指数为 5{310}

< 110 >的晶界作为铜相典型的界面结构 [21,22], 而钨相 

界面结构则选用(110)面和 3{111} < 110 >晶界 [23], 

铜钨界面结构则选用文献中证明较为稳定的Cu(111)/W 
(110)界面 [24]. 其中所有表面模型的结构示意图如图1 

图 1 铜钨各表界面模型示意图. (a), (b) Cu的表面和界面; (c), (d) W的表面和界面; (e), (f) Cu/W界面的俯视和侧视图 
Figure 1 Schematic diagram of various surface and interface models of W/Cu. (a), (b) The surface and interface of Cu; (c), (d) the surface and 
interface of W; (e), (f) the top view and side view of the Cu/W interface.   

张心霨等. 中国科学: 物理学 力学 天文学 2026 年 第 56 卷 第 4 期  

240020-2  



所示. 
采用Materials Studio软件进行晶体界面建模并计 

算, 所有界面模型均采用20 Å的真空层以满足界面周 

期性要求, 其中铜/钨晶面模型均弛豫表层原子, 孪晶 

晶界模型则要固定晶界两侧原子. 铜钨界面总计115个 

原子, 弛豫原子数为40个; 铜表面总计113个原子, 固定 

两层原子后, 弛豫原子数为36个; 钨表面总计121个原 

子, 固定两层原子后, 弛豫原子数为40个; 铜界面总计 

142个原子, 弛豫原子数为31个; 钨界面总计123个原 

子, 弛豫原子数为31个. 图1(a)和(b)为铜的表面和界面 

模型, (c)和(d)则为钨的表面和界面模型, (e)为铜钨界 

面的俯视图, (f)为铜钨界面的侧视图. 铜钨界面模型的 

晶格失配度为1.43%, 满足第一性原理计算要求. 利用 

Materials Studio软件的CASTEP模块进行上述模型的 

第一性原理计算, 采用PBE的广义梯度近似泛函形式, 
平面波基组的动能截断能设置为550 eV, 采用Mon
khorst-Pack类型的k点网格3×3×1对布里渊区进行采 

样, 采用Ultrasoft赝势. 设置收敛标准为总能量小于 

2×10 −5 eV/atom、原子间最大作用力为0.05 eV/Å、最 

大应力为0.1 GPa、原子间最大位移为0.002 Å.  

3 结果与讨论  

3.1 铜钨表界面与SF 6相互作用及电子结构变化  

对铜钨触头表面的五种表界面模型进行功函数计 

算结果如表1所示.  
可以看到铜相和钨相的晶面的计算功函数分别是 

4.60和4.55 eV, 尽管GGA近似关联泛函通常会低估真 

空能级的离散性使得功函低估, 但其大致符合实际测 

量值, 说明模型建立的合理性. 功函数的大小直接决 

定了电子逸出表面的能力, 对比不同结构的功函可知, 
铜钨界面功函最小, 这是晶界处存在金属悬键, 导致局 

部电场增加, 使得界面更易逸出电子. 而晶界低功函这 

一特点也表明在触头断开时, 高压电场使得触头表面 

的两相界面处的更易优先起弧, 界面处局部电流密度 

集中, 烧蚀优先出现在两相界面.  
对于气体绝缘断路器而言, SF 6气体是目前典型的 

灭弧气体, 其极强的电负性使得可以吸附大量自由电 

子从而减少电弧电离过程进而熄灭断开过程中的电 

弧. 因此, 计算了SF 6在铜钨各表界面结构的吸附作用 

从而表征分子与材料表面的相互作用. 一般来说, 吸附 

能E ads越小, 分子与材料表面的相互作用越强, 是放热 

反应 [25,26]. 因此比较不同表面对SF 6的吸附能可分析 

SF 6的吸附与腐蚀过程对表界面结构的选择性, 其计算 

公式为  

E E E E= , (1)ads 
Cu-W-SF

Cu-W Cu-W SF
6

surf-SF  surf 66

式中, ECu-Wsurf-SF6
是铜钨表界面吸附SF 6后的总能量; 

ECu-Wsurf
是铜钨表界面的表面能; ESF6

是单个SF 6分子的 

能量. 得到SF 6单个分子能量为−4249.680 eV, 不同表 

界面的吸附能如表2所示. 结果表明所有表界面结构的 

吸附能均为负, 即SF 6均能稳定吸附. SF 6气体分子更易 

于吸附在晶界处, 对于铜相和钨相而言, 晶界处的空位 

位点更易吸附SF 6; 并且钨对应的吸附能更低, 并且, 对 

于铜钨界面而言吸附更强, 说明其更易吸附于铜钨晶 

界处且易于与钨结合, 从而产生腐蚀. 在吸附后的稳 

定构型中, SF 6气体分子在铜相表界面结构处的结构保 

持相对稳定, 但在钨相表面则发生了结构变形, S-F键 

长增加到3.0 Å, F与近邻W的距离为1.9 Å, 即分子分解 

并与W发生键合, 即SF 6对W腐蚀更大. 如图2(i)所示铜 

钨晶界处SF 6整体更加靠近钨相, 其两个F原子与表面 

结合, 其键长分别为1.900与1.906 Å, 剩余结构与SF 4 

近似, 即揭示了在界面处腐蚀时的内在分解机理是SF 6 

转变为SF 4. 
差分电荷密度图可以直观理解材料内部不同结构 

之间的相互作用, 从而确定内部化学键合的内在电子 

变化机制 [27]. 铜钨表界面吸附SF 6的差分电荷密度图 

如图2所示. 其中黄色区域代表电荷增加, 蓝色区域代 

表电荷减少. 铜相的表界面与SF 6之间可以看到最表层 

铜原子向F原子有电子转移, 而随着层数的增加, 其与 

基底的相互作用减弱. 在钨相的表界面结构处, 可以明 

显看到钨基底电子转移涉及的层数较多, F原子得电 

子, 并与钨原子成键, 说明其在钨表面发生化学反应, 
进而造成腐蚀. 相比完整晶面而言, 在界面处的电子转 

表 1 不同铜钨表面结构功函数 

Table 1 Work functions of different W/Cu surface structures  

功函数 (eV) 

铜晶面 4.60 

铜晶界 4.56 

钨晶面 4.55 

钨晶界 4.48 

铜钨界面 4.28 
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移更多, 因为腐蚀更易发生在晶界处. 对于铜钨界面而 

言, 铜相的存在使得在钨相表面的电子转移深度更深 

入, 并且两个F原子与晶界处的钨原子形成局域电子 

积累区以及局部电荷缺失区, 使得电子从钨转移向F 
更多, 导致晶界处钨原子与基底原子之间的键合减弱, 
从而导致潜在钨结构的破坏, 进而发生严重腐蚀.  

通过比较不同表界面结构中的原子分波态密度, 
可以更准确地描述表界面电子结构的内在变化, 确定 

不同原子轨道对整体电子转移的贡献, 从而明确在腐 

蚀过程中的键合变化 [28,29]. 如图3所示, 5个吸附模型 

分别选择铜钨表面最近的F原子的p轨道、及其近邻 

的W d轨道、Cu d轨道以及S p轨道. 结果表明, 铜相的 

分波态密度中, Cu d轨道与F p轨道无重叠峰, 而−13  
eV附近S p与F p轨道存在重叠峰, 且Cu 3d轨道未参与, 
表明SF 6与铜相相互作用弱, S-F键未断裂. 相反在钨相 

中, −7 eV附近F p与W d轨道出现重叠峰, 体现二者杂 

化及强电子能级耦合, F 3p与W 5d轨道的显著杂化峰 

证实化学键形成, 同时S p与F p无重叠, 说明S-F键断 

裂, SF 6发生分解. 铜钨界面的分波态密度中, W d与F p 
轨道存在重叠峰, 而Cu d轨道与其他原子无明显重叠 

峰, S p轨道与F p轨道几乎无重叠, 说明S-F键已经断 

裂, 说明在铜钨界面处存在明显的化学反应变化, 进一 

步证实烧蚀优先出现在两相界面处.  

3.2 电极环境作用下铜钨界面与SF 6的相互作用  

气体高压直流断路器开断时, 触头材料处于强电 

场与高密度空间电荷环境中, 因固定极性设计, 阴阳 

极工况差异显著. 阴极受强电场与电子积聚作用, 阳 

极则受强电场与电子耗损影响. 通过调控体系极性与 

外加电场从而模拟实际触头服役工况有助于理解表界 

面结构与SF 6灭弧气体之间的相互作用. 因此, 对体系 

赋予正负电荷来模拟阴阳极的不同, 其中阴极加负电 

荷 ,  阳极加正电荷 .  并且当体系为阴极时 ,  施加 

0.02 V/Å的电场垂直于表面向下, 而阳极时则和阴极 

电场施加方向相反. 从而探究不同服役环境下, 铜钨 

表界面与SF 6之间的相互作用.  
实际工况下, 功函数也会影响电弧的初始形成与 

空间分布, 外加物理场与界面之间的复杂耦合作用可 

能会导致功函数非线性变化, 从而影响开断过程中的 

物理现象, 因此, 了解其耦合的作用对功函的变化有 

图 2 铜钨各表界面吸附SF 6以及其电子云图. (a)–(d) Cu的表面和界面; (e)–(h) W的表面和界面; (i), (j) Cu/W界面 
Figure 2 SF 6 adsorption and electron density maps of various W/Cu surfaces and interfaces. (a)–(d) Adsorption and electron density maps of Cu’s 
surfaces and interface; (e)–(h) those of W’s; (i), (j) show those of the Cu/W interface.  

表 2 不同铜钨表面模型与SF 6吸附能 

Table 2 Adsorption energies of SF 6 on different W/Cu surface models  

ECu-W surf-SF6
(eV) ECu-Wsurf

(eV) Eads
Cu-W-SF6 (eV) 

铜晶面 −145968.965 −141719.270 −0.015 

铜晶界顶位 −163657.297 −159407.264 −0.353 

铜晶界空位 −163657.300 −159407.264 −0.356 

钨晶面 −189821.700 −185571.144 −0.879 

钨晶界顶位 −212940.020 −208689.400 −0.940 

钨晶界空位 −212940.250 −208689.400 −1.172 

铜钨晶界 −191465.554 −187210.071 −5.803 
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助于理解开断现象. 如图4(a)所示, 在阴极工况下, 铜 

钨触头功函数由于负电荷富集与向下电场协同作用显 

著降低, 其中铜相表界面功函数低于钨相, 晶界处功函 

数最低, 显著增强电子逸出能力, 成为电子发射主要区 

域; 阳极条件下, 正电荷与向上电场使功函数明显升 

高, 促使金属阳离子脱离晶格, 为电弧提供正电荷载 

体, 这种阴阳极工况下差异化电荷传输直接决定了电 

弧引燃和初始发展行为.  
在不同电极环境中的SF 6吸附呈现显著环境依赖 

性, 如图4(b)所示. 在阴极环境下, 铜相对SF 6由吸附转 

为排斥, 而钨相则呈现出更好的吸附能力, 且与无电场 

时相反, 晶面吸附能低于晶界, 这一现象表明阴极环境 

会改变对钨相腐蚀区域的选择. 在阳极环境下, 钨相吸 

附能力变弱, 铜相吸附能变强, 表明SF 6在阳极环境下 

对铜钨表面的钨相的吸附选择性与腐蚀能力下降. 而 

在两种电极环境下, 铜钨界面的吸附能力都强于未加 

电场.  
通过计算不同电极环境对不同表界面吸附的电子 

态密度图如图5所示, 从而了解不同环境下的界面的吸 

附行为. 阳极环境下, Cu相模型中, F p轨道向费米能级 

附近移动, 与Cu d轨道的重叠面积相比未加电场以及 

阴极环境下的大, 其键合更强, 吸附增强; 而阴极环境 

下, Cu相模型的F p轨道远离费米能级, 键合减弱, 吸附 

减弱. W相模型中, 阳极环境下, S p轨道远离费米能级, 
与W d轨道重合减少, 键合变弱, 从而导致吸附变弱, 
而在阴极环境下, S p轨道靠近费米能级导致吸附增强. 
因此, 在不同电场环境中, 不同模型中不同物质的电子 

轨道靠近或是远离费米能级的改变影响吸附能, 从而 

影响腐蚀行为. 加入电场后, W d轨道的变化在钨铜界 

面模型中很明显, 并且, 和没有加电场时的相比, S p轨 

道与其重叠峰在费米能级附近显著降低, 因此, 可以说 

明其结合能力变弱, 吸附减弱, 即在钨铜界面处电场使 

得W和S之间的相互作用减弱, 从而导致吸附能力 

降低.  

3.3 SF 6腐蚀对铜钨界面电学与力学性能影响  

研究表明 [30], 多次进行触头带电开断操作后可检 

测到WF 6等腐蚀产物. 基于前文计算, 可以认为暴露于 

图 3 铜钨各表界面吸附SF 6的态密度图 
Figure 3 Density of states maps of SF 6 adsorbed on various W/Cu 
surfaces and interfaces.  

图 4 (a) 铜钨各表界面不同电场环境下的功函数变化图; (b) 铜钨各表界面不同电场环境下的功函数吸附SF 6吸附能变化图 
Figure 4 (a) Work function variation of Cu-W surfaces/interfaces under different electric fields; (b) SF 6 adsorption energy variation thereof under 
different electric fields.  
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灭弧气体的触头表面上的钨相被SF 6气体选择性腐蚀, 
导致腐蚀的钨原子脱离钨骨架表面, 进而造成结构性 

损伤影响触头的电学与力学性质. 因此, 根据前文计 

算结果, 删除与F稳定键合的W, 如图6所示, 从而理解 

其腐蚀后不同界面处的电学与力学性质的变化有助于 

理解触头烧蚀的内在机理.  
对比腐蚀前后的功函数的变化如图6(d)所示. 腐 

蚀后界面功函数均呈现下降趋势, 晶面处变化较低仅 

为−0.014 eV, 铜钨晶界处的功函数显著下降其幅值为 

−0.051 eV. 可以认为, 在开断操作后, 功函数降低会增 

强铜钨触头电子发射能力, 易形成初始电子发射点, 诱 

发电弧并改变烧蚀分布. 同时, 表面电子特性改变会促 

进SF 6吸附腐蚀, 在晶界等缺陷区域形成“吸附-腐蚀- 
功函数下降”的恶性循环, 导致钨骨架性能退化(导电 

性、机械强度及耐烧蚀性下降), 最终影响触头寿命和 

断路器可靠性.  
对于腐蚀后的材料力学性能的变化, 一般有三类 

方法获得其应力应变曲线 [31]: 一是不预设断裂面, 沿 

垂直界面拉伸并改变尺寸, 考虑泊松效应, 全面弛豫原 

子位置与尺寸以计算总应力; 二是预设断裂面, 保持尺 

寸不变(忽略泊松效应), 弛豫原子位置计算应力; 三是 

预设断裂面, 沿垂直方向分离原子, 不弛豫位置与尺寸. 
本研究采用第三类方法, 通过预设断裂面垂直分离原子 

且不弛豫位置, 虽无法揭示原子尺度断裂细节, 但计算 

效率高, 力学性能相对变化趋势与前两类一致, 可满足 

对比SF 6腐蚀前后钨骨架力学性能演变的需求. 即本文 

预设其分离表面出现在晶界以及晶面中间处. 这种方 

法是基于分离能E sep计算获得 [32], 公式为  

E E E
S= , (2)x

sep
0

式中, E x是拉伸距离为x时的拉伸体系总能量; E 0是未 

开始拉伸时的晶界模型总能量; S是体系横截面积. 分 

离能与拉伸距离之间的关系可以通过Rose方程进行拟 

合 [33], 其拟合公式为  

f x E E x

E E E
S

( ) = 1 + e ,

= ,

(3)

x

frac frac

frac
0

图 5 (a) 铜钨各表界面阳极环境下吸附SF 6的态密度图; (b) 铜钨各表界面阴极环境下吸附SF 6的态密度图 
Figure 5 (a) DOS maps of SF 6-adsorbed Cu-W surfaces/interfaces in anodic environment; (b) DOS maps thereof in cathodic environment.  
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式中, λ是特征距离 [34]; E frac是断裂能量即最大分离能; 
E ∞是拉伸能量. 因此所得断裂能量计算结果如表3. 可 

以看出, 铜钨材料的断裂能量与其微结构密切相关, 铜 

相和钨相的表界面表现出较高的断裂能, 而铜钨晶界 

处的断裂能相对较低. 并且, SF 6气体分子的存在会对 

钨骨架产生显著影响, 导致其各部位的力学性能进一 

步降低.  
通过对f(x)的导数可以获得拉伸应力, 并画出应力 

应变曲线如图6所示, 其计算公式为  

f x E x( ) = e . (4)
x

frac
2

因此, 当拉伸距离x等于特征距离λ时可以获得理 

论最大应力σ max的最大值, 即  

f x E= ( ) = e . (5)max
frac

从图7可见, SF 6腐蚀后, WΣ3{111}<110>模型最大 

应力从40 GPa级别降至30 GPa级别, W(110)模型从约 

55 GPa降至40 GPa级别, Cu(111)/W(110)模型从约20  
GPa进一步低于20 GPa; 整体上, 所有模型腐蚀后最大 

应力均明显下降, 且原本钨相晶面力学性能最强、铜 

钨晶界相对最弱的规律仍存在, 各部位整体应力水平 

和最大应力值均进一步降低, 这表明SF 6腐蚀对铜钨各 

表界面的力学性能存在显著的退化作用. 铜钨触头在 

SF 6的腐蚀下的应力等力学性能的退化可引发界面开 

裂、铜相流失会直接破坏导电网络, 并且, 力学性能的 

改变也会导致其抗熔焊性能的下降.  

图 6 (a)–(c) 钨损伤结构模型图; (d) 腐蚀前后的功函数图 
Figure 6 (a)–(c) W-damaged structure models; (d) work function plot before and after corrosion.  

表 3 不同表面模型被SF 6腐蚀前后分离能 

Table 3 Separation energies of different surface models before and 
after corrosion by SF 6  

E ∞−E 0 (eV) S (Å 2) E frac (eV/Å 2) 

钨晶面 38.199 54.874 0.696 

腐蚀后钨晶面 31.292 54.874 0.570 

钨晶界 39.099 68.421 0.571 

腐蚀后钨晶界 35.923 68.421 0.525 

铜钨界面 17.950 83.264 0.216 

腐蚀后铜钨界面 15.371 83.264 0.185 
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4 结论  

本文采用第一性原理方法研究了高压直流断路器 

铜钨触头与SF 6的作用机制, 构建五种典型铜钨表界面 

模型, 揭示了表界面结构对电子发射、SF 6吸附腐蚀及 

力电性能的影响. 计算结果表明, 铜相功函数高于钨 

相, 晶界功函数普遍降低, 其中铜钨界面功函数最低 

(4.28 eV), 为电弧优先在此形成提供理论依据. SF 6吸 

附具有表面选择性, 钨表面化学吸附更强(吸附能较铜 

低0.6 eV), 铜钨界面吸附能最低(−5.803 eV), 且SF 6解 

离为SF 4并与钨结合, 揭示界面催化SF 6分解的新路径. 
电极极性显著调控吸附选择性, 阳极条件下铜钨表面 

吸附能差缩小 ;  阴极条件下钨表面吸附能降至 

−1.1 eV, 铜表面出现正吸附能, 证实SF 6对铜相的排斥 

效应, 解释材料非对称腐蚀机制. SF 6腐蚀导致钨相功 

函数下降, 增加电弧烧蚀风险; 力学性能呈现晶面-晶 

界差异, 铜钨晶界力学性能最差, 腐蚀后应力整体下 

降, 电-力性能耦合劣化构成材料失效关键因素. 本研 

究系统揭示了铜钨材料表面电子特性、气固界面反应 

及多机制耦合损伤机理, 为高压电器材料优化设计与 

寿命预测提供理论支撑.    
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With the advancement of flexible direct current (DC) transmission technology, high-voltage DC circuit breakers demand 
higher arc erosion resistance and arc-extinguishing gas corrosion resistance. Copper-tungsten materials are widely 
employed as contact materials for their exceptional comprehensive properties, and their performance directly affects the 
operational safety of gas-insulated circuit breaker systems. In this study, first-principles calculations were used to 
investigate the SF 6-induced corrosion behavior of different W/Cu surface and interface structures under DC conditions. 
Results show that the work function of W/Cu is structure-dependent, with the lowest value (4.28 eV) at the copper- 
tungsten grain boundary. SF 6 adsorbs more strongly on the W phase (adsorption energy: −1.17 eV), while the lowest 
adsorption energy (−5.80 eV) occurs at the copper-tungsten grain boundary; notably, anodic and cathodic environments 
significantly affect the adsorption and corrosion processes. After corrosion, both the work function and maximum stress 
of copper-tungsten decreased by 7%. This study offers theoretical support for designing high-performance copper- 
tungsten contact materials for high-voltage DC circuit breakers. 
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