Resum: 

Com a conseqüència de les exigents legislacions mediambientals actualment en vigor, com les Euro Emission Standards en Europa, els investigadors i enginyers es veuen forçats a “re-desenvolupar” el procediment de combustió dièsel per a fer-lo menys contaminant. Un dels principals contaminants, i més nocius per a la salut, són els òxids de nitrogen (NOx) que estan principalment composats per: monòxid de nitrogen (NO), diòxid de nitrogen (NO2) i triòxid de dinitrogen (N2O3).

Centrant-nos en els NOx generats en una combustió dièsel, una de les tècniques més populars per a mitigar la seua formació és mitjançant la dilució del corrent oxidant amb productes de la combustió, prèviament generats. D’aquesta manera, al reduir la reactivitat del corrent oxidant s’aconsegueix una disminució considerable de la temperatura de combustió i per extensió dels NOx. En canvi, la mencionada tècnica causa noves interacciones fisicoquímiques entre els hidrocarburs i els NOx així com, principalment, un notable canvi en l’estructura del doll de dièsel. Per a això cal considerar les diferents vies de formació d’aquests per a poder predir la seua generació.

El fet de considerar les diferents vies de formació implica un increment considerable dels recursos computacionals destinats a realitzar les simulacions, sent, en alguns casos, inviable. És per això que l’objectiu principal d’aquesta tesi consisteix en: desenvolupar eines capaces de tenir en consideració totes aquestes vies sense incrementar de manera considerable el cost computacional. 

Per a això, inicialment, es realitza una exhaustiva revisió bibliogràfica on es repassen les diferents eines desenvolupades per a la predicció dels NOx i s’analitzen els seus punts febles. Aquests radiquen en simplificacions de validesa dubtosa que, solament, té efectes positius a altes i no a baixes temperatures, o bé processos massa tediosos i complexos per a caracteritzar els diferents estats d’una combustió. Posteriorment es dissenya una metodologia capaç de satisfer l’objectiu principal, basada en tres estudis. El primer permet aprofundir en el procediment de formació d’aquest contaminant a través d’estudiar l’increment de la proporció d’NO2 en els NOx degut a la recirculació massiva d’aquests productes. D’altra banda, els altres dos consisteixen a desenvolupar diverses eines predictives centrades, exclusivament, en l’NO, ja que com es va deduir de l’estudi anterior l’NO2 es forma principalment a partir de l’NO a través d’un procediment de refredament. La primera d’aquestes eines està basada en una correlació empírica que a mode d’equació correctiva millora la capacitat predictiva, especialment en condicions de recirculació massiva, del mecanisme més implementat mundialment, mentre que la segona es sustenta en tabular únicament la velocitat de formació de l’NO i l’NO en equilibri en funció de la temperatura i de la quantitat d’oxigen disponible, inicialment, per a reaccionar. 

 Finalment per a poder portar a terme aquests estudis i complir amb l’objectiu principal es fa ús d’un programari comercial cineticoquímic, Chemkin, en la seua versió Professional, que serveix tant d’eina desenvolupadora com de referència.
