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Abstract	10	

Several alternative synthetic fuels are in discussion as a replacement for conventional fuels like Jet A‐1 11	

to cope with limited supplies of crude oil as well as their emissions connected with its use such as the 12	

greenhouse gas CO2. One of the alternative fuels which have received high attention recently  is far‐13	

nesane (2,6,10‐trimethyldodecane), a biofuel produced from sugar using a biotechnological process. 14	

In  this  paper,  combustion  characteristics  of  farnesane were  investigated  by measuring  its  ignition 15	

delay time using a shock tube at elevated pressure (16 bar) and two different stoichiometries (߮ = 1.0 16	

and ߮ = 2.0) and the laminar burning velocity at atmospheric and elevated pressures (1, 3, and 6 bar). 17	

These  results were  compared  to a  conventional  Jet A‐1  fuel  showing  that  farnesane has  a  similar 18	

combustion behavior. Furthermore, a reaction model was developed capable to predict the measured 19	

combustion properties. The calculation of the ignition delay times yields excellent results when com‐20	

pared to  the measurements; the computations of the  laminar  flame speeds are  in good agreement 21	

with the measurements. In addition, the reaction model was analyzed to get further insight into the 22	

main reaction steps of farnesane oxidation. 23	

 24	
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eling 26	
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1. INTRODUCTION	27	

Until now crude oil is the dominant source of fuels for transportation. But the use of conventional 28	

transportation  fuels  is  connected with  at  least  two  problems:  They  are  produced  from  crude  oil, 29	

which is an exhaustible raw material, and their combustion is connected with emissions such as the 30	

greenhouse gases CO2 and water vapor (H2O). Further emissions are nitrogen oxides (NOx), and par‐31	

ticulate matter [1 – 3]. 32	

Over the past years different liquid synthetic fuels were developed either based on other fossil re‐33	

sources, like Gas‐to‐Liquid fuels (GtL) made from natural gas, Coal‐to‐Liquid fuels (CtL) from coal [4 – 34	

6], or obtained from biomass (BtL). Typical organic raw materials are sugar, vegetable oils, and fatty 35	

acids but also wood‐based biomass  [1, 2, 7, 8]. At present, alternative aviation  fuels are predomi‐36	

nantly developed as drop‐in‐fuels because of the long lifetimes of jet engines and due to stricter reg‐37	

ulations [1]. In general, conventional jet fuel has to comply with the standard ASTM D1655 and syn‐38	

thetic  jet  fuel with ASTM D7566  [2, 8] ensuring  that  the combustion  is  reliable and  safe under all 39	

flight conditions, e.g. cold temperatures at high altitude. Moreover, this certification assures that the 40	

new synthetic jet fuel  is compatible with current engines and technology and that synthetic jet fuel 41	

blends are interchangeable with conventional aviation fuels to prevent any logistics or storage prob‐42	

lems at airports that may arise due to the handling of different fuels. 43	

The use of coal or natural gas as feedstock for synthetic fuel production via the Fischer‐Tropsch 44	

process (CtL or GtL)  led to the first approved alternative fuels for blending up to 50 %. Moreover a 45	

CtL production process exists which yields a fully synthetic jet fuel (FSJF), meaning that it can be used 46	

as a replacement of crude oil based fuels without blending [2]. This is of course an alternative to the 47	

use of crude oil, but it is neither sustainable nor can a reduction of CO2‐emissions be expected. How‐48	

ever, Fischer‐Tropsch technology also allows the use of biomass as raw material to produce synthetic 49	

fuels; but  to our knowledge up to now no commercial or  large scale plant  is operational using this 50	

technology. 51	
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To benefit from biofuels – a sustainable replacement for crude oil based fuels, reduction of overall 52	

emissions,  including  the greenhouse gas CO2  [3, 9] – other  fuels, processes and  technologies were 53	

developed. Approved  in 2014 [10], a biofuel for aviation which can be used as a drop‐in‐fuel  is far‐54	

nesane  [8], a branched alkane with 15 carbon atoms as  it  is  shown  in Fig. 1.  Its chemical name  is 55	

2,6,10‐trimethyldodecane; for a better readability, only the name farnesane is used in this paper. The 56	

production of farnesane has three major steps. At first, sugar  is fermented by yeast to farnesene, a 57	

molecule with four double bonds [11]. The second step is the hydrogenation from farnesene to far‐58	

nesane which in the last step is purified by distillation [8]. Whereas Jet A‐1 is a multicomponent mix‐59	

ture [2] farnesane is a single component with a molecular size being in the upper range of the molec‐60	

ular size distribution typically found in Jet A‐1. Since it is a pure component only some physical prop‐61	

erties  (selected properties are  shown  in Tab. 1) are  in  the acceptable  range  for aviation  fuels  like 62	

boiling point or flashpoint. Density and viscosity are out of the range [8], so consequently farnesane 63	

is approved as a blending component to Jet A‐1 up to an amount of 10 % only. For comparison, HEFA 64	

(hydrotreated esters and fatty acids) kerosene, a biofuel made from vegetable oils consisting of dif‐65	

ferent,  predominantly  branched  alkanes,  is  approved  as  a  drop‐in‐fuel  up  to  50 %  [8].  Passenger 66	

flights from Florida to Sao Paulo [12, 13] and in Germany [13, 14] were already operated using a 10 % 67	

farnesane blend as jet fuel as well as a delivery flight of an Airbus A350 from Toulouse to Hong Kong 68	

[15]. 69	

Since farnesane is not only considered as a biofuel for aviation but also as an alternative for diesel 70	

fuel [16], few studies have focused on the ignition and decomposition behavior [16 – 19]. Moreover, 71	

engine emissions tests were performed with jet fuel [3, 8] as well as diesel blends [20]. Recently spe‐72	

ciation data  for  farnesane were published  [21] providing  information on  its  reaction behavior and 73	

product distribution. 74	

The  aim  of  the  current  paper  is  to  present  new  experimental  data  for  two major  combustion 75	

properties,  ignition delay time and  laminar burning velocity, as well as a first reaction model devel‐76	
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oped to describe the combustion of farnesane; the model’s performance with respect to the experi‐77	

mentally measured combustion properties will be discussed. 78	

 79	

CH3

CH3 CH3 CH3

CH3

	80	

Fig. 1: Chemical structure of the farnesane molecule (2,6,10‐trimethyldodecane), C15H32 81	

 82	

2. EXPERIMENTAL	STUDY	83	

 84	

Two global combustion properties of farnesane were investigated: the ignition delay time and the 85	

laminar burning velocity. The obtained  results were compared  to measurements of a conventional 86	

Jet A‐1  fuel. An overview about selected physical properties of  farnesane as well as of  the specific 87	

Jet A‐1 used in the experiments is given in Tab. 1.  88	

 89	

Tab. 1: Selected physical properties of farnesane and the specific Jet A‐1 used in this study (data of farnesane are taken 90	

from [8], formula of Jet A‐1 are empirically determined from its H/C ratio of 1.9) 91	

  Farnesane  Jet A‐1 [22] 

Formula  C15H32  C12H23 

Molar mass (g/mol)  212.41  167 

Density at 288 K (g/cm³)  0.7731  0.8035 

Boiling temperature (K)  520  423 – 551 

Flashpoint (K)  380.65  313.15 

Viscosity at 253 K (mm²/s)   14.13  4.122 

 92	

 93	
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2.1. Ignition	delay	time	94	

 95	

Experimental Setup 96	

The  experiments were  carried  out  in  a  high  pressure  shock  tube with  an  internal  diameter  of 97	

46 mm.  It was divided by aluminium diaphragms  into a driver  section of about 10 m and a driven 98	

section of 3.25 m in length. The driver section was heated to 393 K and loaded with mixtures of heli‐99	

um and argon controlled by Bronkhorst mass flow controllers to achieve tailored interface conditions 100	

[23]. The driven section was heated to 453 K and pumped down to pressures below 10‐4 mbar by a 101	

turbomolecular pump. Gas mixtures were prepared  in a 5 liter stainless steel storage vessel, which 102	

was heated to 180 °C, nitrogen flushed and evacuated using a separate rotary vane pump to obtain 103	

pressures below 10‐2 mbar. For each experiment a new mixture was prepared by injecting the liquid 104	

fuel with a syringe onto fibers permanently purged by hot nitrogen which evaporated and transport‐105	

ed the fuel into the evacuated vessel. Preheated synthetic air (80 vol‐% N2, 20 vol‐% O2) and nitrogen 106	

were added thereafter adjusting equivalence ratio and dilution. All gases were delivered by Linde at 107	

purities of N2: 99.999 %, syn. air: 99.9995 %. After a mixing time of 10 min the fuel‐air‐N2 mixture was 108	

filled  into the shock tube. The optimal mixing period, gas preheat temperatures, and the mixtures’ 109	

composition were determined and controlled by gas chromatographic analysis monitoring fuel deg‐110	

radation and recovery rate.  111	

The  incident  shock  speed was measured  over  three  30 mm  intervals  using  four  piezo‐electric 112	

pressure gauges. The  temperature and pressure behind  the  reflected  shock wave were  computed 113	

from the measured incident shock speed and the attenuation using a one‐dimensional shock model. 114	

For farnesane the thermodynamic data by [24] were used and for Jet A‐1 the data of Jet A (g) given 115	

by Goos  et al.  [25].  The  concentration of  Jet A‐1 (g) was  calculated using  its  average  composition 116	

(C12H23)  and  the  equivalence  ratio  of  the  experiment.  The  estimated  uncertainty  in  the  reflected 117	

shock temperature is less than ±15 K throughout the temperature range of our measurements.  118	
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The  ignition  was  observed  by  measuring  pressure  profiles  with  piezo‐electric  gauges  (PCB® 119	

112A22 and Kistler® 603B coated with a thin  layer of RTV106 high temperature silicone rubber)  lo‐120	

cated at a distance of 1 cm  from  the end  flange.  In addition,  the CH*‐emission at 431 nm, at  the 121	

same position and through the end flange as well, was selected by a narrow band pass filters (Hugo 122	

Anders, FWHM = 5 nm) and measured with a HAMATSU® R3896 photomultiplier in combination with 123	

a FEMTO® HLVA‐100 logarithmic amplifier. Moreover, two measurement ports at a distance of 7 cm 124	

and 10 cm from the end plate were detecting the CH*‐chemiluminescence emitted by the propagat‐125	

ing deflagration wave. All ignition delay time values shown in this paper were determined by measur‐126	

ing the time difference between the initiation of the system by the reflected shock wave at the end 127	

flange and the occurrence of the maximum of the CH*‐signal at the side on measurement port 1 cm 128	

away from the end plate; this characteristic can be reproduced easily from the corresponding simula‐129	

tions. The experimental setup allows measurements of  ignition delay times up to 10 ms depending 130	

on  the  temperature. Post‐shock  compression effects mainly due  to  the  interaction of  incident gas 131	

with the attenuated reflected shock wave introduce a time dependent pressure increase p = p(t) with 132	

a maximum  compression  of  p5/p5 (t=0) = 1.22  at  about  8 ms  resulting  in  a  temperature  increase 133	

T = T(t) and thus, in an acceleration of the reactive system towards ignition. 134	

 135	

Experimental ignition delay time determination 136	

The ignition delay times of farnesane and Jet A‐1 were determined at stoichiometric (߮ = 1.0) and 137	

fuel‐rich  (߮ = 2.0) conditions. The  fuel‐synthetic air mixtures were diluted with nitrogen  (50 % mix‐138	

ture / 50 % N2, defined as dilution 1:2). The temperature range was 800 K ≤ T ≤ 1400 K at initial pres‐139	

sures of about 16 bar. A pressure profile as well as radial and axial CH*‐emission profiles of a single 140	

experiment are presented in Fig. 2: The pressure signal of the farnesane‐O2‐N2 mixture (߮ = 1.0, dilu‐141	

tion 1:2) at an initial temperature Ti = 883 K and an initial pressure pi = 16.85 bar (green curve) shows 142	

at the very first stage a two‐step  increase due to the  incident and reflected shock wave; this  is fol‐143	

lowed by:  (i) a slow pressure  increase due  to gas dynamic effects as described above without any 144	
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influence of  the  fuel’s combustion;  (ii) a  turning point at 2500 µs due  to  the  reflected shock wave 145	

passing the contact surface; and (iii) a further  increase due to the superposition of gas dynamic ef‐146	

fects, caused by the propagation of the reflected shock wave into the driver gas, and the heat release 147	

by the ignition. Pressure profiles from experiments without ignition or from non‐reactive mixtures of 148	

similar  acoustic  impedance were used  to deduce  a  characteristic pressure profile  p = p(t) without 149	

distortion due to heat release for modeling ignition delay times.  150	

 151	
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	152	

Fig. 2:  Pressure  and  emission  profiles  of  a  synthetic air‐farnesane‐N2 mixture  at ࣐ =  1.0,  dilution  1:2,  Ti = 883 K  and 153	

pi = 16.85 bar 154	

 155	

The axial CH*‐emission profile (Fig. 2, red line) remains at zero level up to 5000 µs, followed by a 156	

steep rise at 5800 µs indicating the start of the ignition process. Please note that the emission signals 157	

were amplified by a  logarithmic amplifier. The  first phase of  the  ignition process was observed  to 158	

happen statically, i.e. no propagation is detectable. When propagation of the ignition kernel is start‐159	

ing, a more or  less  intense dip or a  shoulder  in  the axial emission profile was observed – here at 160	

about 6000 µs – followed by a further increase of the axial emission signal, and from now on also of 161	

the radial, due to the formation of the deflagration wave. The time of the maximum CH*‐emission at 162	

the side port is taken as ignition delay time (Fig. 2, dashed grey line). 163	

From the pressure and emission signals of the stoichiometric farnesane mixtures, we have no in‐164	

dication to deduce on a two‐step ignition process as it has been observed during the ignition process 165	
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of n‐alkanes [26]. Nevertheless, for mixtures at ߮ = 2.0 and temperatures below 850 K, emission pro‐166	

files at 431 nm  turn out  to  show a  low  level emission within millisecond  range accompanied by a 167	

slight pressure increase that ceases again until main ignition occurs later.  168	

In Fig. 3, the  ignition delay times evaluated from the CH*‐emission signals are plotted as a func‐169	

tion of the reciprocal temperature: Farnesane and for comparison Jet A‐1 obtained under the same 170	

experimental  conditions  as  described  above.  The  comparison  between  the  different  equivalence 171	

ratios shows that at temperatures less than 1000 K the ignition delay times of Jet A‐1 at	߮ = 2.0 (Fig. 172	

3, blue open  triangles)  tend  to become  shorter  than at ߮ = 1.0  (Fig. 3,  red open  circles), whereas 173	

those of farnesane (Fig. 3, solid symbols) do not differ significantly. However, a NTC‐effect (Negative 174	

Temperature  Coefficient),  even  though  less  pronounced,  cannot  be  deduced  from  the  farnesane 175	

ignition delay time measurements due to their scatter (Fig. 3, blue solid triangles).  176	

Above 1000 K, ignition delay times of farnesane and Jet A‐1 at both considered ߮‐values are very 177	

similar, although for stoichiometric conditions Jet A‐1 (Fig. 3, red open circles) seems to have a slight‐178	

ly higher apparent activation energy. This  is especially  remarkable  for  temperatures below 1000 K, 179	

where  ignition delay  times of  farnesane at	߮ = 1.0  (Fig. 3, red solid circles) are significantly shorter 180	

than those of Jet A‐1  (Fig. 3, red open circles). Similar results were obtained from Valco et al. [19], 181	

who measured  ignition delay times of conventional and alternative fuels for temperatures between 182	

625 and 735 K using a rapid compression machine. Their work shows that farnesane has shorter igni‐183	

tion delay times in the considered temperature range than the jet fuels chosen for comparison. 184	

 185	
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Fig. 3:  Ignition delay  times  (τign) of  farnesane and  Jet A‐1, measured with  synthetic air and dilution  in N2  (d = 1:2) at 187	

equivalence ratio ࣐	and an initial pressure of pi = 16 bar attributed to the initial reciprocal temperature Ti. 188	

 189	

2.2. Laminar	burning	velocity	190	

 191	

Experimental Setup 192	

The laminar burning velocity (Su) was deduced from the measurement of the cone angle (α) of the 193	

flames investigated (see Fig. 4 and equation (1); and also [4, 27, 28]). The flow speed of the unburned 194	

gas mixture (vu) was calculated from the volumetric flow rate measured  in the experiment and the 195	

cross‐section of the nozzle outlet. 196	

 197	

Su = vu⋅ sinα (1) 

 198	

 199	

Fig. 4:  Determination of the laminar burning velocity Su (vu ‐ flow speed of the unburned gas mixture, α ‐ cone angle) 200	
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 201	

The measurements were performed at a preheat‐temperature of 473 K, at pressures of 1, 3 and 202	

6 bar and at an equivalence ratio ߮ ranging from 0.6 to 2.0 at 1 bar (the range  is slightly smaller at 203	

elevated pressures). A schematic of the experimental setup is shown in Fig. 5. In the first part of the 204	

test  rig, which  contains  the preparation of  the  fuel‐O2‐N2 mixture,  the  fuel was  vaporized  [29]  at 205	

temperatures from 560 K to 660 K; the exact temperature depends on the fuel (farnesane or Jet A‐1) 206	

and the pressure in the system. The fuel volume flow was regulated by a HPLC‐pump (type LC‐20AD, 207	

Shimadzu). In order to avoid early oxidation or cracking reactions, the fuel was purged with helium 208	

before vaporization; then, mixed at first with nitrogen (Linde, purity 99.999 %) only. During the ho‐209	

mogenization with nitrogen,  the  temperature of  the gas‐mixture was  reduced  to  the  set preheat‐210	

temperature of 473 K before the oxygen (Linde, purity 99.95 %) was added. The ratio between nitro‐211	

gen and oxygen was 79:21 (N2:O2); their flow rates were controlled by mass flow controllers (type F‐212	

111B, Bronkhorst) calibrated with Cal‐Trak (type SL‐800‐24, Sierra Instruments). 213	

The next part of the setup consists of the burner itself where at the nozzle outlet the gas mixture 214	

was burned. To generate elevated pressures, housing of the burner was necessary. To stabilize the 215	

flames over a fuel‐air‐ratio as broad as possible, a coflow was introduced: air at rich conditions (߮ ≥ 216	

1.0) and a mixture of 5 % CH4, 5 % H2 and 90 % N2 at  lean conditions  (߮ ≤ 1.0). Due  to  the use of 217	

these different coflows post‐combustion processes enable the flame stabilization at rich as well as at 218	

lean conditions: During the combustion of a fuel‐rich mixture, some hydrocarbons in the hot exhaust 219	

gas will get  in contact with the oxygen  from the surrounding air. Consequently, a post‐combustion 220	

process takes place. At lean conditions that isn’t possible since all hydrocarbons are consumed by the 221	

reaction  with  oxygen;  instead  excess  oxygen  remains  in  the  exhaust  gas.  However,  using  the 222	

CH4/H2/N2‐mixture as  coflow,  the  same effect, post  combustion, occurs  compared  to  the  fuel‐rich 223	

flame with an air‐coflow – a post‐combustion  in  the exhaust gas by  the  reaction of  the  remaining 224	

oxygen with the reactive components (CH4 and H2) of this coflow. 225	
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The last part of the setup contains the analysis section. Pictures of the flames were recorded with 226	

a CCD‐camera  (type  Imager  Intense,  LaVision); examples are  shown  in Fig. 6. The  laminar burning 227	

velocity was derived from these images by measuring the cone angle and using equation (1) for the 228	

flow rate set. The uncertainties, resulting from the accuracies of the mass flow controllers, the cone 229	

angle detection and the treatment of the fuel as  ideal gas, were estimated to be  in the range from 230	

3 % to 12 % depending on the pressure and the fuel‐air‐ratio; they rose with increasing pressure and 231	

߮‐difference to stoichiometric conditions. 232	

 233	

fuel

N2

O2

vaporizer
(T = TB,fuel + 40 K)

preheating
(T = Tvaporizer)

HPLC-
pump

MFC

preheating
(T = 473 K)

MFC

homogenizer
fuel + N2

(T = 473 K)

homogenizer
fuel + N2 + O2

(T = 473 K)

preparation fuel-O2-N2-mixture burner analysis

window

coflow

heat exchanger

nozzle
(T = 473 K)

pressure control

CCD-camera

 234	

Fig. 5:  Experimental  setup  for measuring  the  laminar  burning  velocity  via  the  cone‐angle method  (MFC  ‐ mass  flow 235	

controller, TB ‐ boiling temperature) 236	

 237	

 238	

Fig. 6:  Typical  flame  contours  of  laminar  premixed  farnesane‐air  flames  at ࣐ = 1.15,  T = 473 K,  and  p = 1 bar  (left), 239	

p = 3 bar (middle), p = 6 bar (right) 240	

 241	

Experimental determination of burning velocity 242	



12	
	

The results of the measured laminar burning velocities are presented in Fig. 7. It is clearly visible 243	

that the laminar burning velocity decreases with increasing pressure and that all curves have a slight‐244	

ly bell‐shaped progression. The maxima are obtained at an equivalence ratio between 1.05 and 1.10, 245	

as typical for a hydrocarbon flame, with values of 78 cm/s at a pressure of 1 bar, 64 cm/s at 3 bar, 246	

and 56 cm/s at 6 bar. For clarity, some error bars, representing the maximum error are plotted in Fig. 247	

7; the larger error bars for p = 6 bar are due to higher fluctuations during the measurement. 248	

For comparison of the  laminar burning velocity of  farnesane with a conventional  jet fuel, meas‐249	

urements of  Jet A‐1 were performed using  the same method. The  result of  the comparison  is also 250	

shown  in Fig. 7: Farnesane has nearly the same  laminar burning velocity compared to Jet A‐1 at all 251	

three pressures, with  insignificant deviations at the higher pressures. This similarity between crude 252	

oil based jet fuels and alternative fuels was also found in previous studies, e.g. [2, 4 – 6, 30, 31] and is 253	

confirmed for farnesane by this work. 254	

 255	
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 	256	

Fig. 7:  Laminar burning velocity (Su) of farnesane‐ and Jet A‐1‐air mixtures at a preheat‐temperature of 473 K (࣐ ‐ equiv‐257	

alence ratio) 258	

 259	

3. MODELING	STUDY	260	

 261	

Reaction mechanism of farnesane oxidation 262	
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Farnesane is a branched hydrocarbon (iso‐alkane) with three methyl groups attached to the main 263	

C12‐linear hydrocarbon molecule at C‐position 2, 6, and 10 (see Fig. 1). This branching pattern makes 264	

it a complex molecule for reaction modeling. The reaction sub‐model of farnesane is implemented in 265	

our in‐house existing reaction model that can describe the oxidation of normal‐ and iso‐alkanes up to 266	

C12 [32, 33]; with the new sub‐model of farnesane  it contains now 227 species and 1443 reactions. 267	

The full mechanism is available from the authors upon request. 268	

The reaction sub‐model of farnesane considers the depletion of farnesane by thermal decomposi‐269	

tion as well as by H‐atom abstraction reactions via various radicals present in the system, mainly H, 270	

O, OH, and CH3. For simplicity, the reaction model is lumped to primary, secondary, and tertiary car‐271	

bon and radical sites, as shown in Fig. 8. 272	

 273	

abbbb

bb

b
c ccd

aaa a: primary (attached to tertiary carbon)
b: secondary
c: tertiary
d: primary (attached to secondary carbon) 274	

Fig. 8:  Nomenclature used for lumping isomers to primary, secondary, and tertiary radical sites 275	

 276	

Thus, for the farnesane molecule there are 5 primary, 7 secondary and 3 tertiary carbons which 277	

are  lumped  in order  to model  the H‐abstraction  reactions.  In addition,  the  reaction model also  in‐278	

cludes decomposition of alkyl radicals such as  iC15H31 formed by H‐abstraction of the fuel molecule, 279	

or formed from the unimolecular decomposition of farnesane such as iC12H25 and iC13H27 to olefins (a 280	

species dictionary  is provided as supplemental material to clarify structure of  isomers).  In addition, 281	

radical  isomerization reactions as well as reactions describing olefin decomposition are also an  im‐282	

portant part of the high temperature farnesane chemistry. The olefins are mainly formed by the β‐283	

scission of the first fuel radical iC15H31 and they (iC15H30, iC14H28) are added to the model. Additionally, 284	

reactions  addressing  the  low  temperature  farnesane  chemistry  are  added  to  the mechanism.  The 285	

rate coefficients  for  the above mentioned  reactions are estimated  from analogies  to  similar mole‐286	

cules available in the base mechanism or taken from literature as described below. 287	
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The thermal decomposition of farnesane (iC15H32) forms either (iC15H31) and H‐atoms or  leads to 288	

smaller alkyl  radicals  considering  the decomposition at each carbon atom of  the parent molecule. 289	

The rate coefficients of these reactions have been considered from the analogy of iC11H24 species as 290	

included in the base mechanism [32]. The thermal decomposition produces thirteen alkyl radicals: 291	

 292	

iC15H32   ↔ b‐iC13H27 + C2H5        (R1) 293	

↔ d‐iC12H25 + iC3H7        (R2) 294	

↔ d‐iC11H23 + sC4H9        (R3) 295	

↔ d‐iC11H23 + iC4H9        (R4) 296	

↔ iC8H17 + iC7H15        (R5) 297	

↔ iC9H19 + iC6H13        (R6) 298	

↔ a‐iC10H21 + iC5H11           (R7) 299	

 300	

The H‐abstraction reactions of farnesane are: 301	

iC15H32 + R  ↔ a/b/c/d‐iC15H31 + RH  where R = H/O/OH/CH3     (R8) 302	

 303	

The H‐atom abstraction reactions as well as the thermal decomposition reactions are  lumped to 304	

one secondary (b‐site), one tertiary (t‐site) and two primary radicals namely a‐site (C‐atom attached 305	

to adjoining  tertiary carbon) and d‐site  (C‐atom attached  to adjoining secondary carbon) based on 306	

the nomenclature used in Slavinskaya et al. [32]. The rate coefficients of these reactions are based on 307	

analogous reactions described by Curran et al. [34] as part of their iso‐octane reaction model.  308	

Each of the alkyl radicals formed undergoes β‐scission and decomposes to form olefins  (such as 309	

iC15H30, iC14H28, iC11H22, iC10H20, iC9H18, iC8H16, iC7H14, iC6H12, iC5H10, and iC4H8) and alkyl radicals such as 310	

iC13H27, iC12H25, iC11H23, iC10H21, iC9H19, iC8H17, iC7H15, iC6H13, iC5H11, iC4H9, iC3H7, C2H5, and CH3. Most of 311	

the products of  the decomposition of  the  radicals  are branched olefins and  iso‐alkyl  radicals. The 312	

reactions are available  in  the  supplementary material. The  rate  coefficients of  these  reactions are 313	
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from  the  recommendations  given  by  Ratkiewicz  and  Truong  [35];  their  rate  predictions were  ob‐314	

tained by applying transition state theory, with derived reaction rates of C−C bond scission in a wide 315	

range of alkyl radicals. In addition, they provided a general rate equation which − depending on the 316	

H‐abstraction sites − can be used to obtain a rate for	 any reaction belonging to this class depending 317	

on the abstracting radical site i.e. primary, secondary and tertiary radicals. 318	

 319	

The iC15H31 radicals formed are isomerized to 4 different isomers: 320	

a‐iC15H31 ↔ b‐iC15H31 ↔ c‐iC15H31↔ d‐iC15H31 321	

 322	

The reaction rates of iC15H31 isomerization are based on the reaction rate expressions determined 323	

experimentally and numerically by Awan et al. [36] for the analogous 5‐methylhex‐1‐yl radical. They 324	

studied isomerization and decomposition reaction rate in the temperature and pressure range of 500 325	

to 1900 K and 0.1 to 1000 bar.  326	

The farnesane reaction sub‐model also  includes new decomposition reactions of olefins (iC14H28, 327	

iC15H30), produced during  fuel decomposition, which were not present  in  the base mechanism  [32, 328	

33]. 329	

In addition, the reaction model  includes preliminary  low temperature farnesane chemistry: alkyl 330	

peroxide radical formation; isomerization to hydroperoxyl alkyl radical; formation and decomposition 331	

of the hydroperoxyl alkyl peroxy radical as well as the keto hydroperoxide decomposition. The reac‐332	

tion rates of the low temperature farnesane chemistry are adapted by the analogy to the iC11H24 re‐333	

actions which  is already part of the base mechanism. The farnesane sub‐model contains 17 species 334	

and 84 forward reactions. The entire farnesane sub‐model is provided in the supplementary material. 335	

 336	

Calculation of global combustion properties 337	

The reaction mechanism developed for describing the farnesane oxidation is used for calculating 338	

both global  fuel characteristics,  ignition delay  time and burning velocity, measured experimentally. 339	
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The predictions of ignition delay times and laminar flame speeds are based on the zero‐dimensional 340	

(0‐D) homogeneous closed reactor model and the one‐dimensional laminar freely propagating flame 341	

model respectively, as  implemented  in the software‐package Chemical WorkBench (CWB) [37] used 342	

for the calculation. 343	

Ignition delay  times are  calculated with  the  initial mixture  composition,  the  initial  temperature 344	

behind the reflected shock wave and the measured pressure profile as input. The ignition delay times 345	

are determined from the maximum of CH*‐profiles. Laminar flame speeds are calculated with fuel‐346	

oxidizer mixture composition, preheat‐temperature, and pressure as required  input. The flames are 347	

calculated  considering  thermal  diffusion  using  a multi‐component  transport model.  The  thermo‐348	

chemical  data  for  the  farnesane  sub‐model  specific  species  (Farnesane,  iC15H31,  iC15H30,  iC14H28, 349	

iC13H27,  iC12H25, C15H31O2, C15H30OOH, O2C15H30OOH, OC15H29OOH)  are obtained  from  the RMG  [24] 350	

which are based on group additivity. 351	

 352	

4. RESULTS	AND	DISCUSSION	353	

 354	

4.1. Ignition	delay	time	355	

 356	

Ignition delay  times of  farnesane‐air‐mixtures  (synthetic air – 80 %vol N2, 20 %vol O2) were meas‐357	

ured behind reflected shock waves at a dilution of 1:2 in nitrogen for two fuel equivalence ratios, ߮ = 358	

1.0 and ߮ = 2.0. The measurements were carried out at pressures of around 16 bar and for tempera‐359	

tures between 800 and 1400 K. For deriving  ignition delay time data experimentally, the time span 360	

between  the  initiation of  the  reactive  system by  the  reflected  shock  front and  the observed CH*‐361	

maximum emission at 431 nm served as an indicator, as described above (Fig. 2). In the simulations, 362	

the maximum of the calculated CH‐concentration is chosen as the indicator for the ignition.  For the 363	

simulations, in order to account for the pressure rise in the experiments, a pressure profile is used as 364	

input. 365	
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The comparison between the measured and predicted ignition delay times are presented in Fig. 9. 366	

The detailed reaction model captures well the trend of the measured ignition delay times in the en‐367	

tire temperature range. The predicted  ignition delay times (curves) are  in excellent agreement with 368	

the measured ones  (symbols). Thus, the reaction model  is capable of correctly reproducing the ex‐369	

perimental obtained dependency of the ignition behavior on stoichiometry.  370	

 371	
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Fig. 9:  Comparison of measured  (symbols) and computed  (curves)  ignition delay  times of  farnesane‐synthetic air mix‐373	

tures versus  reciprocal  initial  temperature T(t/s=0). The measurements are carried out at an  initial pressure of 374	

pi  = p(t/s=0) = 16 bar and at two stoichiometries: ࣐ = 1.0 (red circles) and ࣐ = 2.0 (blue triangles). The error bars 375	

shown  represent  the  uncertainty  due  to  the  post  shock  compression  (see  Fig.  2)  by  a  deviation  of  ± 10 %  in 376	

p(t/s>0) / pi and were determined by calculating the ignition delay time using the new mechanism.  377	

 378	

A  global  sensitivity  analysis was  performed  for  ignition  delay  times with  three  different  initial 379	

temperatures selected depicting the low temperature, the intermediate as well as the high tempera‐380	

ture regime covered within the present work. As an example, results are shown in Fig. 10 for stoichi‐381	

ometric farnesane‐air‐mixtures. For each temperature around ten important reactions showing max‐382	

imum  sensitivity are  taken, usually  that are  reactions with normalized  sensitivity  coefficient  larger 383	

than 0.3. At high  temperatures, T = 1400 K,  the  reaction  system  is  sensitive  to  the base hydrogen 384	

chemistry  that generates  radicals  important  for  the  radical pool build up, as known  from previous 385	

studies. In addition, the ignition chemistry is sensitive to decomposition reactions of small branched 386	
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hydrocarbon formed from the farnesane decomposition channel. Among the reactions from the far‐387	

nesane  sub‐mechanism,  the  farnesane  decomposition  channels  leading  to  iC9H19  +  iC6H13  and  a‐388	

iC10H21 +  iC5H11 are  important at  this  condition. At  the  intermediate  temperature, T = 1000 K,  the 389	

reaction  sensitivity  is  similar  to  the one at high  temperatures,  in addition  reactions  involving HO2 390	

radicals are important. The ignition at low temperatures is shown to be sensitive to reactions of low 391	

temperature  C15  alkyl  peroxide  formation  and C15  alkyl peroxy  radical decomposition  reactions  as 392	

well. 393	

 394	

 395	

Fig. 10: Sensitivity analysis for ignition delay times presented in Fig. 9, at three different temperatures (T = 800, 1000 and 396	

1400 K) for stoichiometric condition  397	

 398	

4.2. Laminar	flame	speed	399	

 400	

Laminar  flame speeds of  farnesane‐air mixtures were calculated by using  the  farnesane mecha‐401	

nism discussed above. Figure 11 presents the comparison between measured burning velocities and 402	

calculated  laminar flame speeds, at a preheat‐temperature of T = 473 K at ambient  (p = 1 bar) and 403	

elevated pressures (p = 3 and 6 bar) for fuel equivalence ratios ߮ ranging from ߮ = 0.6 to ߮ = 2.0. For 404	

H+O2<=>OH+O
H+HO2<=>H2+O2
2HO2<=>H2O2+O2
2OH+M<=>H2O2+M
OH+HO2<=>H2O+O2
HCO+M<=>H+CO+M
HCO+O2<=>OH+CO2

CH2O+OH<=>HCO+H2O
C2H2+OH<=>C2H+H2O

C2H3+O2<=>CH2O+HCO
C3H5+HO2=>C2H3+CH2O+OH
C3H5+HO2<=>OH+HCO+C2H4

iC3H7+O2<=>C3H6+HO2
iC5H10<=>CH3+iC4H7

iC4H8<=>C4H6+H2
iC9H19+iC6H13<=>C15H32
iC10H22<=>iC5H11+iC5H11

iC10H22+OH<=>a-iC10H21+H2O
iC10H22+HO2<=>a-iC10H21+H2O2

b-iC10H21<=>iC7H14+iC3H7
a-iC10H21+iC5H11<=>C15H32
a-iC15H31<=>iC14H28+CH3
b-iC15H31<=>iC14H28+CH3
c-iC15H31<=>iC14H28+CH3

c-iC15H31<=>iC9H18+iC6H13
b-iC15H31+O2<=>b-C15H31O2
b-C15H30OOH=>iC15H30+HO2

b-C15H30OOH=>iC7H14O+iC8H16+OH
b-C15H30OOH=>iC6H12O+iC9H18+OH

-1.0 -0.8 -0.6 -0.4 -0.2 0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

Normalized Sensitivity

1400 K
1000 K
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all pressure  regimes  studied, a good agreement between  calculated and measured profile  is  seen 405	

with respect to the shape of the profile as well as to the position of the maximum value. The calcu‐406	

lated flame speeds of farnesane within the lean to stoichiometric fuel range as well as up to ߮ values 407	

of approximately 1.5 are in excellent agreement with the measured values at p = 1 and p = 3 bar. For 408	

fuel richer mixtures (߮ > 1.5), the measured burning velocities are underpredicted at both of these 409	

pressures by up to about 30 %. This shows that the reaction mechanism requires more attention at 410	

rich conditions. 411	

At the highest pressure studied (p = 6 bar), the laminar flame speed simulations underpredict the 412	

measured burning velocities for all fuel‐air mixtures. Although  in this regime, the uncertainty range 413	

of the measurements is larger compared to the one at lower pressures, additional investigations are 414	

required on the above disagreement. 415	

 416	
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Fig. 11: Comparison of measured burning velocities (symbols) and simulated laminar flame speeds (curves) for farnesane‐418	

air mixtures at 473 K and p = 1 bar (blue), p = 3 bar (red), and p = 6 bar (green) 419	

 420	

4.3. Important	fuel	destruction	pathways		421	

 422	

In order to get more insight into the consumption routes of farnesane, a reaction path analysis is 423	

performed. Results of farnesane oxidation at stoichiometric flame condition are presented in Fig. 12, 424	

for p = 1 bar. We follow the main decomposition paths starting from the heavier primary species to 425	
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smaller C2‐ and C3‐hydrocarbon species and  identify key species alongside. The  integral rate shows 426	

that the decomposition reactions of farnesane are prominent at the given condition forming smaller 427	

iC10H21 as major product followed by iC9H11, iC6H13 and iC5H11 radicals. In a minor reaction channel, at 428	

given condition, the abstraction reaction by H‐atoms is seen to produce secondary C15H31 radicals. 429	

 430	

Farnesane

iC9H19 iC6H13 iC5H11 a-iC10H21* b-iC15H31*

+ +

c-iC10H21*aC6H12 iC10H22*

b-iC10H21*

iC5H10 iC7H14

431	
 432	

Fig. 12:  Integral  rate of production analysis  showing  fuel  consumption  for  stoichiometric  laminar  flame  condition,  the 433	

thickness of arrows represents the importance of the reaction path, *refers to lumped species (structure of iso‐434	

mers available in supplementary material) 435	

 436	
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The main consumption of  iC10H21 occurs by  inter‐isomerization reactions of this radical followed 437	

by decomposition of the relatively stable secondary  iC10H21 radical finally formed. The main decom‐438	

position products form alkenes such as iC5H10 and iC7H14, and iC3H7 radicals as well. The alkenes thus 439	

formed undergo a β‐scission leading to alkyl radicals and further smaller species, whereas iC3H7 yields 440	

an alkene which further reacts to C2‐species. Thus, in summary, the typical pathways that occur are 441	

consecutive H‐abstraction followed by the scission of a C‐H or C‐C bond in β‐position. The chemistry 442	

of species smaller than C2‐C3 is well known and not shown here. 443	

 444	

5. SUMMARY	AND	OUTLOOK	445	

 446	

The focus of the work is farnesane, a biofuel and blending component for Jet A‐1 approved for the 447	

use as a drop‐in‐fuel up to 10 % [8]. In this paper, a first reaction mechanism as well as new experi‐448	

mental data for relevant global combustion properties for farnesane are presented. The considered 449	

combustion properties are the ignition delay time and the laminar burning velocity, including a com‐450	

parison to conventional Jet A‐1. The measurements of the  ignition delay times were performed for 451	

two different stoichiometries (߮ = 1.0 and ߮ = 2.0), each at a temperature range from about 800 to 452	

1400 K and initial pressure of 16 bar. The laminar burning velocity were measured at a constant pre‐453	

heat  temperature of 473 K  for  three different pressures  (1, 3 and 6 bar)  in a  stoichiometric  range 454	

from ߮ = 0.6 to ߮ = 2.0 for 1 bar and a slightly smaller range for elevated pressures. The comparison 455	

to Jet A‐1 for both the ignition delay times (Fig. 3) and the laminar burning velocity (Fig. 7) shows a 456	

good agreement, concluding that farnesane has a combustion behavior similar to the one of the con‐457	

ventional fuel Jet A‐1. Only for temperatures below 1000 K farnesane shows slightly shorter ignition 458	

delay times than Jet A‐1. 459	

The reaction mechanism was developed on the basis of an existing in‐house mechanism for n‐ and 460	

iso‐alkanes up to C12 [32, 33], focusing on the prediction of the global combustion properties ignition 461	

delay time and laminar flame speed (see Fig. 9 and Fig. 11 for results). The reproduction of the igni‐462	
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tion delay time by the reaction model match perfectly with the experiments also, the calculations of 463	

the laminar flame speeds at 1 and 3 bar with a ߮‐range from 0.6 to 1.5 are in a good agreement with 464	

the experimental results. 465	

An improvement of the reaction model is required for the calculation of laminar flames at a pres‐466	

sure of 6 bar as well as for rich conditions. The recently published speciation data from Oßwald et al. 467	

[21] will be helpful for a further development of the mechanism, looking deeper into single reaction 468	

pathways.  469	

 470	
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