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ABSTRACT 

Rapid depletion of the non-renewable fossil fuel resources with fast growing energy demand of 

the teaming population of the world creates an urgent need to develop alternate and renewable 

energy sources. In this context, the conversion of 2nd generation biomass to liquefied fuel and fuel 

additives seems to be a promising solution. In this work, the catalytic conversion of this biomass 

derived microcrystalline cellulose (MCC) into 5-hydroxymethyl furfural (5-HMF) and its 

subsequent valorization to fuel additives like HMF cyclic acetal has been attempted using 

functionalized ionic liquid (IL) catalysts alongwith metal salt cocatalysts. Ionic liquids (ILs) 

having different functional groups (‒SO3H, ‒COOH, and ‒OH) and anions were synthesized in 

the laboratory and characterized by various spectroscopic techniques like 1H, 13C NMR, FT-IR, 

TGA, and UV-Vis spectroscopy. Among the synthesized IL catalysts, the IL with –SO3H 

functionality and CF3SO3 anion showed the highest catalytic activity for MCC conversion into 5-

HMF. The structure-activity of the catalyst is theoretically Density Functional Theory (DFT) 

calculations and experimentally were investigated. In addition, conversion of glucose to levulinic 

acid (LA) was studied using lab synthesized multifunctional IL catalyst and transition metal salts 

co-catalyst. The kinetics were investigated in batch reactor, rate constant and activation energies 

were calculated from the best fitting rate model. Further, valorization of biomass derived 5-HMF 

and LA into HMF-levulinate was also taken-up under solvent free conditions using dual acidic IL 

catalysts synthesized and characterized in the laboratory. These laboratory synthesized strong dual 

acidic IL catalyst showed highest catalytic activity with 97.0% 5-HMF conversion and 78.1% yield 

of HMF-levulinate. The thermodynamic data for the acetal and esters of 5-HMF were also 

determined using group contribution methods since these are products which lack this data in 

reported literature. The valorization of 5-HMF into oxygenated fuel additive acetal compound 

were studied using IL catalyst. Further, the heterogenization of the IL catalysts thus developed, 

was attempted in the synthesis of HMF-levulinate and HMF-acetal. This heterogeneous catalyst 

will have the advantage of easy recoverability and recyclability that can be used on industrial scale. 
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सार 

दनुिया की टीन िंग आबादी की तेजी स ेबढ़ती ऊजाा  ािंग के साथ गैर-िवीकरणीय जीवाश्  ई िंधि सिंसाधिों की तेजी स ेक ी वैकनपिक 

और अक्षय ऊजाा स्रोतों को नवकनसत करिे की तत्काल आवश्यकता िैदा करती ह।ै इस सिंदर्ा  ें, तरलीकृत ई िंधि और ई िंधि योजकों के 

नलए दसूरी िीढ़ी के बायो ास का रूिािंतरण एक आशाजिक स ाधाि प्रतीत होता ह।ै इस का   ें, इस बायो ास व्यतु्िन्ि 

 ाइक्रोनक्रस्टलाइि सेललुोज (MCC) के उत्पे्ररक रूिािंतरण को 5-हाइड्रॉनसस ेथाइल फूफूा रल (5-HMF)  ें और इसके बाद के ई िंधि 

को योजक  ें HMF चक्रीय असटेल जैसे ई िंधि के साथ कायाात् क आयनिक तरल (IL) उत्पे्ररक, धात ुि क सह-उत्पे्ररक के साथ का 

उियोग करिे का प्रयास नकया गया ह।ै आयनिक तरल िदाथा (ILs)  ें अलग-अलग कायाात् क स हू (‒SO3H, ‒COOH, और ‒

OH) और आयिों को प्रयोगशाला  ें सिंशे्लनित नकया गया और 
1
H, 

13
C NMR, FT-IR, TGA, और UV-Vis स्िेसरोस्कोिी जैसी 

नवनर्न्ि स्िेसरोस्कोनिक तकिीकों स ेनचनन्हत नकया। सिंशे्लनित IL उत्पे्ररक के बीच, IL-SO3H कायाक्ष ता और CF3SO3 आयि के 

साथ IL िे MCC-रूिािंतरण के नलए उच्चत  उत्पे्ररक गनतनवनध को 5-HMF  ें नदखाया। उत्पे्ररक की सिंरचिा-गनतनवनध सदै्ािंनतक रूि 

स ेघित्व कायाात् क नसद्ािंत (DFT) गणिा ह ैऔर प्रयोगात् क रूि स ेजािंच की गई थी। इसके अलावा, लेवनुलनिक अम्ल (LA)  ें 

ग्लकूोज के रूिािंतरण का अध्ययि लैब सिंशे्लनित बहआुया ी IL उत्पे्ररक और सिंक्र ण धात ुलवण सह-उत्पे्ररक का उियोग करके नकया 

गया था। बलगनत की जािंच बैच ररएसटर  ें की गई, दर नस्थर और सनक्रयता ऊजाा की गणिा सवाश्रेष्ठ नफनटिंग दर  ॉडल स ेकी गई। इसके 

अलावा, बायो ास प्राप्त 5-HMF और LA को एचए एफ-लेवनुलिेट  ें  ान्यता दिेे स ेर्ी नवलायक  कु्त िररनस्थनतयों  ें दोहरी अम्लीय 

आईएल उत्पे्ररक का उियोग करके सिंशे्लनित और प्रयोगशाला  ें नवशेिता के तहत नलया गया। इि प्रयोगशाला िे  जबतू दोहरी अम्लीय 

आईएल उत्पे्ररक को सिंशे्लनित नकया, नजस ें 97.0% 5-HMF रूिािंतरण और एचए एफ-लेवनुलिेट की 78.1% उिज के साथ उच्चत  

उत्पे्ररक गनतनवनध नदखाई दी। 5-HMF के एनसटल और एस्टर के नलए थ ोडायिेन क डेटा र्ी स हू योगदाि नवनधयों का उियोग करके 

निधााररत नकए गए थे सयोंनक ये उत्िाद हैं जो ररिोटा नकए गए सानहत्य  ें इस डेटा की क ी ह।ै 5-HMF के ऑससीजि यकु्त ई िंधि एनडनटव 

एनसटल किं िाउिंड के वैलोराइजेशि का अध्ययि आईएल उत्पे्ररक का उियोग करके नकया गया था। इसके अलावा, इस प्रकार नवकनसत 

IL उत्पे्ररकों का नवि करण, एचए एफ-लेवनुलिेट और एचए एफ-एनसटल के सिंशे्लिण  ें नकया गया था। इस नवि  उत्पे्ररक को आसाि 

ििुप्राानप्त और ििुचाक्रण का लार् होगा नजसका उियोग औद्योनगक िै ािे िर नकया जा सकता ह।ै 
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