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5II. Propriétés générales des biocarburants
Composition

Etude bibliographique1

Procédé de trituration
Catalyseur

Solvant

Solvolyse catalytique 
réductive

Analyse d’échantillon

Autres
4,41%

O

OH

OH

O

O O

OH

O

OH

O

O

Solvant: Méthanol

Catalyseur: Pd/C 

Pression: 30 bar dans H2

Température: 250 °C
1 Battin-Leclerc, Delort et al., Catalysis Today (2022)



6II. Propriétés générales des biocarburants
Propriétés des composés

Espèces
PCI

RON CN
ρ Tévap

KMJ/kg MJ/L kg/m3

benzène 40.3 34.5 102 ± 5 14 855 353

toluène 40.9 ± 0.4 35.3 116 ± 10 6 ± 3 862 383

o-xylène 40.9 ± 0.1 35.6 113 ± 8 8 870 417

m-xylène 41.4 ± 0.6 35.4 122 ± 21 7 855 412

p-xylène 41.5 ± 0.5 35.2 121 ± 18 6 849 411

ethylbenzène 41.6 ± 0.4 35.6 108 ± 8 6 855 409

1,2,3-trimethylbenzène 41.2 36.7 110 ± 9 10 891 449

1,2,4-trimethylbenzène 41.2 35.1 148 9 857 442

1,3,5-trimethylbenzène 41.2 34.7 138 ± 45 8 842 438

phénol 31.3 33.3 -- -- 1065 455

catéchol 27.7 37.2 -- -- 1344 519

benzaldéhyde 32.1 32.5 -- -- 1014 452

o-crésol 32.7 33.6 -- -- 1028 464

m-crésol 32.8 33.8 -- -- 1030 475

p-crésol 29.6 33.7 153 -- 1140 475

anisole 33.7 ± 0.3 33.0 114 ± 10 6 ± 1 980 427

benzyl alcool 34.6 36.0 -- 29 1041 478

o-guaiacol 27.5 31.0 -- 19 1129 478

2-phényléthanol 35.0 ± 1.4 35.6 116 ± 11 8 1021 493

4-méthylanisole 34.4 33.3 104 7 969 448

Essence ≈ 43 30.1-33.3 >95 ~23 720-775 < 483

Kérosène > 42.8 32.3-36.1 -- ≈ 30-50 750-840 < 573

Diésel ≈ 42 34.4-35.5 -- >51 820-845 < 653

Excellentes performances 
en moteur à allumage 

commandé 

Limite ou au-delà 
des standards

Utilisation en 
mélange avec 

d’autres composés

Battin-Leclerc, Delort et al., Catalysis Today (2022)
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8III. Etude en combustion
Outils et grandeurs d’intérêt

Machine à 
compression rapide

Tube à onde 
de choc

Brûleurs

Réacteur 
parfaitement agité

Réacteur tubulaire

Délais d’auto-inflammation

Vitesses de flamme

Profils d’espèces



http://ehlcathol.eu/

I. Le projet EHLCATHOL

II. Propriétés générales des biocarburants

III. Etude en combustion

1. Mesures de vitesses de flamme

2. Modélisation en chimie détaillée

IV. Conclusion et Perspectives

9



III. 1. Mesures de vitesses de flamme
Introduction

SL

• Définition : vitesse de propagation du front de flamme relativement aux gaz frais

t5t4t3
t2t1

• Intérêt : Grandeur fondamentale (laminaire et adiabatique)
Validation des modèles cinétiques chimiques

Richesse Φ =

ሶ𝑚𝑓𝑢𝑒𝑙

ሶ𝑚𝑂2

ቇ
ሶ𝑚𝑓𝑢𝑒𝑙

ሶ𝑚𝑂2

1 Wang et al., Combustion and Flame 184 (2017) 312–323

Propagation de flamme dans une chambre sphérique 1

stoechiométrie

Phase de combustion en moteur à allumage commandé
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III. 1. Mesures de vitesses de flamme
Conditions d’étude

Espèces Tambiante 358 K 398 K

Toluène

o-, m-, p- xylène

Styrene

1.2.4-, 1.3.5-trimethylbenzène

Anisole

Benzaldéhyde

o-, m-, p- crésol

Guaiacol

Benzyl alcool

2-phényl éthanol

Phénol

Aucune donnée 
existante

Pression atmosphérique

Pression partielle des fuels

0,01

0,1

1
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Tfusion (°C)

Température ambiante
≈ 20 °C
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III. 1. Mesures de vitesses de flamme
Le brûleur à flamme plate

évaporateur

brûleur

O2 N2

Débitmètres

Grille et plaque chauffées

Enceinte 
chauffante

chambre

Gaz frais

Dimensionnement par De Goey (Eindhoven) 1

φflamme→burner<0

φgrid→fresh gas>0

Gaz frais (T0)

Grille et plaque (≈ T0 + 50K)

Front de flamme (≈ 2000 K)

Gaz brûlés

Méthode du flux de chaleur 2

𝑆𝐿 =
𝑄𝑉
𝑆

1 Bosschaart and De Goey, Combustion and Flame 136 (2004) 261–269
2 Dirrenberger (thèse, 2014)

Réservoir 
de fuel 
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III. 1. Mesures de vitesses de flamme
Résultats

• Les xylènes (resp. triméthylbenzènes) ont la même vitesse de flamme

• Le nombre de groupes méthyl abaisse la vitesse de flamme

• Les crésols ont des vitesses de flamme différentes

• Les points du o-crésol et du o-guaiacol sont confondus

• Les valeurs pour le phénol, le 2-phényléthanol et l’anisole sont presque identiques

• Le groupe aldéhyde semble accélérer la flamme
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15
III. 2. Modélisation en chimie détaillée

Introduction

Mécanisme réactionnel Données thermodynamiques 
et de transport

Loi d’Arrhénius : 

𝑘 𝑇 = 𝐴. 𝑇𝑛. 𝑒−
𝐸𝑎

𝑅𝑇

Vitesse de réaction [mol.s-1]

𝜕𝑋𝑖

𝜕𝑡
[mol.s-1]

Enthalpie ∆𝑓𝐻(𝑇)

Entropie 𝑆(𝑇)

Capacité calorifique 𝐶𝑝(𝑇)

Polarité
Diffusivité

1 Burke et al., Combustion and Flame 165 (2016) 125–136

1 



III. 2. Modélisation en chimie détaillée
COLIBRI

COmbustion of LIgnin derived Biofuel for Research and Innovation

V3:

1 Burke et al., Combustion and Flame 165 (2016) 125–136. 2 Yuan et al., Combustion and Flame 162 (2015) 3–21. 3 Kukkadapu et al., Proceedings of the Combustion Institute 37 (2019) 521–529.
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Tgas_frais = 398 K
benzaldéhyde
benzylalcool
styrène
phénol
toluène
o-xylène
p-xylène

C0 – C3

Curran 2016
1

Toluène + PAH
Yuan 2015

2

Xylènes
Kukkadapu 2018

3+ +

2400 réactions / 400 espèces

εexp ≈ 1-3 cm.s-1
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-0,15 -0,1 -0,05 0 0,05 0,1 0,15

A1CH3(+M)=A1CH2+H(+M)

O2+H<=>O+OH

A1CH3+OH=C6H4CH3+H2O

A1CH3+H=A1+CH3

A1CH2+O=A1CH2O

CO+OH<=>CO2+H

HCO+M<=>H+CO+M

A1CH3+H=A1CH2+H2

A1CH2+CH3(+M)=A1C2H5(+M)

A1CH2+HO2=A1CH2O+OH

Analyse de sensibilité du toluène (A1CH3)

CH3
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III. 2. Modélisation en chimie détaillée

Analyses

Toluène et Xylènes

H + O2 →    OH + O

inhibitrice

accélératrice

+ H →

CH3

Richesse 1

Conversion du fuel 50%



-0,08 -0,06 -0,04 -0,02 0 0,02 0,04 0,06 0,08

A1CHO+H=A1CO+H2

C5H4OH=C5H4O+H

A1CHO+OH=A1CO+H2O

CO+OH<=>CO2+H

C5H4O+H=C4H5-N+CO

Analyse de sensibilité du benzaldéhyde (A1CHO)
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III. 2. Modélisation en chimie détaillée

Analyses

Benzaldéhyde, Benzylalcool et styrène

.

.
OH

inhibitrice
accélératrice

Richesse 1

Conversion du fuel 50%

.
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OH+A1OH=>OH+C5H6+CO

A1+OH=A1OH+H

A1OH+OH=A1O+H2O

CO+OH<=>CO2+H

A1O+H(+M)=A1OH(+M)

A1OH+OH=C6H4OH+H2O

C5H4O+H=C4H5-N+CO

C5H4OH=C5H4O+H

Analyse de sensibilité du phénol (A1OH)

CH3
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III. 2. Modélisation en chimie détaillée

Analyses

Toluène et Xylènes

Phénol

Benzaldéhyde, Benzylalcool et styrène

H + O2 →    OH + O

inhibitrice

accélératrice .

.
OH

+ H →

CH3

inhibitrice
accélératrice

Richesse 1

Conversion du fuel 50%

.
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21IV. Conclusion et Perspectives

Expériences

• Développement d’une base de données sur 
la combustion des aromatiques

- profils d’espèces en RPA
- vitesses de flamme

• Amélioration des dispositifs expérimentaux

• Etude, en flamme, de mélanges 
représentatifs du biocarburant final

Modélisation

• Développement et  validation du 
modèle COLIBRI

• Analyse des mécanismes réactionnels

Propriétés du biocarburant

• Cas d’utilisation

• Manque de données sur les propriétés 
d’auto-inflammation  → IA
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Annexes

Incertitudes expérimentales
Typical case : p-xylene at Tfresh gas = 358 K / 85°C
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• Plate K-thermocouples ≈ 35-50 % of εtotal

• εrelative - ≈5% in the middle of φ range

- rockets in very lean mixtures (≈15%)
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Annexes
Toluene

Bunsen
Counter flow

Bomb
Flat flame burner
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• Large amount of data

• Frequent deviations of 5 cm/s

• Deviations up to 11 cm/s !
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Annexes

Données thermodynamiques



26Annexes
Modèles existants pour les oxygénés

Kinetic model Reactions/
species

Phenol Catechol Benzaldehyde Anisole Cresol Benzylalcohol Guaiacol Phenylethanol

Shankar 2017 2911/548 + + + + 𝐕

Nowakowska 2018 1601/233 + + + 𝐕 + + 𝐕

Yuan 2019 2563/432 + + + 𝐕 + + +

Buttgen 2020 2757/484 + + 𝐕 + +

Pratali Meffei 2020 14332/368 𝐕 𝐕 𝐕 𝐕 + + 𝐕

Mergulhão 2021 9998/2368 + + + 𝐕 + + +

Chen 2021 2171/376 + 𝐕 + 𝐕

𝑽: species, for which the model, or a previous version was validated
+: species only present in the mechanism. 



27Annexes
Analyse toluène

-0,15 -0,1 -0,05 0 0,05 0,1 0,15

A1CH3(+M)=A1CH2+H(+M)

O2+H<=>O+OH

A1CH3+OH=C6H4CH3+H2O

A1CH3+H=A1+CH3

A1CH2+O=A1CH2O

CO+OH<=>CO2+H

HCO+M<=>H+CO+M

A1CH3+H=A1CH2+H2

A1CH2+CH3(+M)=A1C2H5(+M)

A1CH2+HO2=A1CH2O+OH

Analyse de sensibilité du toluène



28Annexes
Analyse benzaldéhyde

-0,08 -0,06 -0,04 -0,02 0 0,02 0,04 0,06 0,08

A1CHO+H=A1CO+H2

C5H4OH=C5H4O+H

A1CHO+OH=A1CO+H2O

CO+OH<=>CO2+H

C5H4O+H=C4H5-N+CO

HCO+M<=>H+CO+M

A1CHO+O=A1CO+OH

HCO+O2<=>CO+HO2

A1-+O2=A1O+O

A1O+H=C5H6+CO

Analyse de sensibilité du benzaldehyde


