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Esta tesis doctoral ilustra como la quimica computacional, haciendo uso de las metodologias de
modelizacion multiescala, se posiciona como una herramienta fundamental y necesaria para el

disefio y desarrollo de nuevos materiales y procesos que sean seguros y sostenibles.

El disefio in silico de nuevos materiales facilita el tratamiento de grandes volumenes de datos y
la optimizacion de recursos, orientando el proceso de sintesis hacia el material mas seguro y

sostenible para cada aplicacion.

La modelizaciéon multiescala permite predecir la estructura, propiedades y perfil toxicologico

de materiales avanzados desde su escala atdmica hasta la escala macroscopica.

En esta tesis doctoral se presentan los resultados obtenidos a lo largo de cuatro afios de
investigacion del disefio racional, caracterizacidn, aplicacion y evaluacion de la seguridad de

dos tipos de nuevos materiales: disolventes eutécticos y nanomateriales complejos.

Los disolventes eutécticos se presentan como una alternativa a los disolventes orgéanicos
convencionales para aplicaciones cruciales como la captura de diéxido de carbono o la
descontaminacion de aguas. Los nanomateriales, por su parte, tienen una aplicacion potencial
en todas las areas de la ciencia de materiales, por lo que su seguridad debe ser evaluada y

garantizada.
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