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Zusammenfassung

Kraftstoffe aus nicht-essbarer Biomasse stellen als nachhaltige Energietriger
eine mogliche Alternative zu konventionellen Kraftstoffen dar. Eine wichtige
Voraussetzung hierfAijr ist das detaillierte VerstAdndnis ihres Oxidationsver-
halten, welches stark von der Kraftstoffstruktur abhéngt. Zur umfassenden
Untersuchung der Oxidation einer Klasse von Furanen und Tetrahydrofuranen
werden daher in der vorliegenden Arbeit detaillierte Reaktionsmechanismen
entwickelt und darauf aufbauend die Zusammensetzung von Kraftstoffmis-
chungen systematisch fiir konkrete Anwendungen optimiert.

Im ersten Teil wird der Effekt der Beimischung des Oktanzahlverbesserers
2-Methylfuran zu der reaktiveren Komponente von Priméren Bezugskraft-
stoffen, n-Heptan, untersucht. Hierzu wurde ein detaillierter Reaktionsmech-
anismus formuliert, welcher die relevanten Reaktionspfade der Oxidation
von 2-Methylfuran und n-Heptan enthélt, und auf Basis neuer Messungen
und experimenteller Literaturdaten validiert. Beide Kraftstoffkomponen-
ten zeigen ein nichtlineares Mischungsverhalten. Die detaillierte chemische
Analyse zeigt, dass hierfiir keine direkte Interaktion von 2-Methylfuran und
n-Heptan, sondern die Rolle von 2-Methylfuran als Radikalbinder in der
Mischung verantwortlich ist. Der zweite Teil der Arbeit analysiert den
Einfluss der molekularen Kraftstoffstruktur auf die Reaktivitdten von 2-
Methyltetrahydrofuran und 3-Methyltetrahydrofuran. Fiir beide Kraftstoffe
wurden zundchst Reaktionsmechanismen entwickelt und mittels experimentell
ermittelter Ziindverzugszeiten sowie Flammendaten aus der Literatur vali-
diert. 2-Methyltetrahydrofuran weist dabei eine geringere Reaktivitédt als
3-Methyltetrahydrofuran auf, wofAijr die Lage der Seitenkette als der entschei-
dende Faktor identifiziert wird. Im letzten Teil der Arbeit wird schlieBlich die
Zusammensetzung potentieller Kraftstoffmischungen optimiert. Die Identifika-
tion geeigneter Kraftstoffkandidaten erfolgt mittels eines eigens entwickelten
Tools. Dieses erlaubt die Berechnung der physikalisch-chemischen Kraftstof-
feigenschaften auf Basis vordefinierter Mischungsregeln und darauf aufbauend
die Auswahl geeigneter Kraftstoffkomponenten fiir die vorgegebenen Randbe-
dingungen der Mischung. Die Kraftstoffauswahl ergibt hierbei, dass durch
Beimischung von Alkoholen oder Ketonen zu konventionellem Ottokraftstoff
ein hohes Potential zur Steigerung des Motorwirkungsgrades besteht.






Abstract

Fuel components derived from non-edible biomass are regarded as sustainable
substituents for conventional fuels. A major prerequisite for their application
in engines, however, is the understanding of their detailed oxidation behavior,
which strongly depends on the fuel structure. In the present work, the
oxidation behavior of a group of bio-derived furans and tetrahydrofurans
is investigated by developing their detailed chemical kinetic mechanisms.
Furthermore, to identify potential fuel blends for the desired applications, a
systematic optimization approach is proposed.

The first part of this thesis is a detailed investigation of the effect of blending
an octane booster, 2-methylfuran, with the more reactive primary reference
fuel candidate, n-heptane. A detailed model comprising the chemistry relevant
for 2-methylfuran and n-heptane was formulated, which predicts newly mea-
sured and literature data well. A non-linear mixing behavior was observed, and
the detailed chemical analysis reveals no direct interaction between these two
fuels, but the effect of 2-methylfuran as a radical scavenger is responsible for
this trend. The second part of the thesis addresses the question, how a small
change in molecular structure can lead to a substantial change in the reactivity.
The oxidation behavior of two structural isomers, 2-methyltetrahydrofuran
and 3-methyltetrahydrofuran, is investigated numerically and experimentally.
The developed detailed chemical kinetic models show good agreement with
experimental ignition delay measurements and flame data from the literature.
The influence of molecular structure on ignition propensity was investigated by
comparing the ignition delay times of these two components. A comparative
reaction path analysis ensures that the location of the side chain is the decisive
factor for their ignition propensity. The last part of the thesis focuses on the
optimization of potential gasoline blending agents. For this purpose, a large
database containing the physical and chemical properties of about 500 fuel
components was established. In order to identify the potential candidates, a
simple automatic tool was developed, whose main functions involve the physic-
ochemical property calculation of the blends based on pre-defined blending
rules and selecting the potential candidates for a set of constraints on these
properties. Fuel candidates comprising the alcohol and ketone functional
groups were observed to have good potential for blending with gasoline for
superior efficiency.
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