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Titre de la thése : Cycloalcanes issus du CO, comme carburant d’aviation durable

Contexte : La trajectoire visant a réduire les émissions de CO, poussent l'aviation européenne a recourir
massivement aux carburants durables (SAF). La réglementation ReFuelEU impose qu’en 2050, 70 % des
carburants fournis aux aéroports de 'UE soient des SAF, dont 35 % de carburants synthétiques, soit 50 Mt. Les e-
fuels actuels, produits a partir de CO, et d’hydrogéne via la synthése Fischer—Tropsch, présentent toutefois des
limites : faible sélectivité et production majoritaire de chaines linéaires dont le point de fusion trop élevé ne répond
pas aux normes aéronautiques.
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Ces composés seront ensuite hydrogénés pour produire des cycloalcanes de haute qualité,?l mieux adaptés aux

exigences des carburants aéronautiques durables.

Obijectifs : L’étape d’oligomérisation/alkylation peut étre catalysée par des systéemes Ni/Al en phase homogéne,
offrant de bonnes activités et sélectivités, mais posant des problémes de séparation du nickel et de I'aluminium
aprés réaction et se prétant mal aux procédés industriels de grande capacité. L'immobilisation du catalyseur sur un
support solide constitue une alternative, mais les catalyseurs hétérogenes actuels sont moins performants et
présentent une recyclabilité limitée, notamment en raison du fort excés d’aluminium requis (>400 équivalents). Le
développement d’un catalyseur hétérogéne actif, sélectif et recyclable pour produire des alkyl-aromatiques dans la
gamme du kéroséne est donc nécessaire. Récemment, grace a l'approche SOMC (Surface Organometallic
Chemistry), un nouveau systéme de nickel supporté sur silice montré une sélectivité prometteuse vers les
alkylbenzénes compatibles avec les carburants d’aviation. Le projet vise a améliorer ce concept.

Profil recherché : Le projet comprendra la préparation, la caractérisation et I'évaluation de catalyseurs ; la personne
candidate idéale doit donc faire preuve de curiosité scientifique et étre capable d'effectuer plusieurs taches a la fois.
Des connaissances en chimie organométallique, en catalyse et sur plusieurs techniques spectroscopiques telles
gue I'IR et la RMN, ainsi qu'une expérience des techniques de manipulation en atmosphére inerte (ligne Schlenk,
boite & gants) seront appréciées. Si la personne le souhaite, elle pourra suivre une formation en modélisation
moléculaire (calculs DFT). Les articles et présentations seront rédigés en anglais.
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Title of the thesis: Cycloalkanes derived from CO; as a sustainable aviation fuel

Context: The trajectory towards reducing CO, emissions is pushing European aviation to make extensive use of
sustainable aviation fuels (SAF). The ReFuelEU regulation requires that by 2050, 70% of the fuel supplied to EU
airports be SAF, including 35% synthetic fuels, or 50 Mt. However, current e-fuels, produced from CO2 and hydrogen
via Fischer-Tropsch synthesis, have limitations: low selectivity and major production of linear chains with melting
points that are too high to meet aviation standards.
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the literaturely; the dimerization of olefins followed by the direct alkylation of aromatics in the same reactor, which
will be carried out at UCCS; in order to obtain C10—Cis alkylaromatics. These compounds will then be hydrogenated
to produce high-quality cycloalkanes,[ better suited to the requirements of sustainable aviation fuels.

Obijectives: The oligomerization/alkylation step can be catalyzed by homogeneous Ni/Al systems, ! which offer good
activity and selectivity but are problematic for the separation of nickel and aluminum after the reaction and are not
well suited to large-scale industrial processes. Immobilizing the catalyst on a solid support is an alternative, but
current heterogeneous catalysts are less efficient and have limited recyclability, particularly due to the high excess
of aluminum required (>400 equivalents). The development of an active, selective, and recyclable heterogeneous
catalyst for producing alkyl aromatics in the kerosene range is therefore necessary. Recently, using the SOMC
(Surface Organometallic Chemistry) approach,® a new nickel system supported on silica has shown promising
selectivity towards alkylbenzenes compatible with aviation fuels. The project aims to improve this concept.

Profile of the candidate: The project will include preparation characterization and evaluation of catalysts; thus the
ideal candidate must have scientific curiosity and be able to multitask. Knowledge in organometallic chemistry,
catalysis and several spectroscopic technics such as IR and NMR as well as experience in inert atmosphere
handling technics (Schlenk line, glove box) will be appreciated. If desired, the candidate may receive training in
molecular modeling (DFT calculations). Articles and presentations will be written in English.
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