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RESUMEN: En esta tesis doctoral se realiza una exhaustiva evaluación de nuevos materiales y disolventes 

sostenibles utilizando métodos computacionales. El objetivo principal es abordar las preocupaciones 

ambientales relacionadas con el dióxido de carbono mediante el diseño in-silico de materiales 

específicos. El estudio emplea modelos computacionales multiescala para obtener conocimientos 

fundamentales sobre las relaciones entre la estructura, composición, propiedad y rendimiento de los 

materiales. La investigación explora disolventes eutécticos de bajo punto de fusión compuestos por 

sustancias orgánicas naturales para abordar desafíos asociados con las emisiones de dióxido de 

carbono. Una perspectiva holística sobre el ciclo del carbono, que incluye estudios experimentales de 

la recombinación de carbono a hidrocarburos, aporta conocimientos valiosos al desarrollo de la 

química verde y a los avances tecnológicos sostenibles. En general, los hallazgos allanan el camino 

para la integración de disolventes eutécticos de bajo punto de fusión en procesos industriales 

convencionales, promoviendo un futuro más sostenible para la producción química. 
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