NADESforNATURE,

Design and Validation of Natural
Deep Eutectic Solvents as a safety
and sustainable alternative to
classical solvent for extraction of
target vegetable molecules and
reformulation of natural bioactive
products

Objetivo del proyecto

El objetivo del proyecto NADESforNATURE es el desarrollo de disolventes eutécticos profundos a partir de
productos naturales (NAtural Deep Eutectic Solvents) destinados a la extraccién de miiltiples biocompuestos de
interés de fuentes vegetales, empleando técnicas computacionales y experimentales para su disefio, testeo y
ajuste, y el apoyo de una PyME externa (Soria Natural S.A) a nivel de suministros y orientacién en el campo. Por
un lado, se busca el disefio de mezclas eutécticas capaces de extraer biocompuestos de especial interés en
nutricién, medicina y farmacologia; por otro, se busca conocer la idoneidad de los propios compuestos
naturales como componentes de los NADES, a fin de aumentar su aprovechamiento y caracter renovable.
Diversas técnicas computacionales permitirdn probar numerosas combinaciones de potenciales compuestos,
tanto en el rol de componente del DES como en el de especie a extraer; los esfuerzos experimentales se
enfocarén en la preparacién y caracterizacién de los DES méas prometedores, comprobando no sélo su caracter
extractivo sino también su impacto medioambiental y riesgos toxicolégicos, asi como su potencial escalado a
un nivel mas industrial.

Participantes del proyecto reformulation  of natural  bioactive  products
(NADESforNATURE)".

Funciones de SCAYLE

Modelizacién y prediccién de propiedades de
NADES, fundamentalmente con métodos de
elevada demanda computacional como dindmica

Ejecucién' 2023 2 2027 molecular o modelizado cuéntico a gran escala.

Universidad de Burgos, www.ubu.es
Soria Natural S. A. www.sorianatural.es

SCAYLE, Supercomputacion Castilla y Ledn
(Espana), www.scayle.es

Financiacion del proyecto

Convocatoria de financiacién que respalda el

proyecto: Convocatoria 2009/00005/002/131

CONVOCATORIA PARA LA CONTRATACION DE

PERSONAL  INVESTIGADOR  POSTDOCTORAL

ADSCRITO AL PROYECTO "Design and Validation of Qb\

Natural Deep Eutectic Solvents as a safety and \J
sustainable alternative to classical solvent for  NARES
extraction of target vegetable molecules and  Referencia BU047P23
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Justificacion del proyecto

La extraccién de biomoléculas orgénicas de fuentes
vegetales ha proporcionado a la industria
alimentaria y farmacéutica de numerosas materias
primas. Sin embargo, en numerosas ocasiones esta
extraccion hace uso de disolventes volétiles que
presentan potenciales riesgos toxicoldgicos tanto
para el ser humano como para el medio ambiente,
asi como suponer una importante fuente de gasto.
Los NADES han aparecido recientemente como una
alternativa carente de estos problemas, dada su
baja volatilidad y su naturaleza renovable al
proceder de fuentes naturales. Mediante el proyecto
NADESforNATURE = se busca establecer una
metodologia de disefio de NADES orientados a la
extraccion de biocompuestos de diversa naturaleza,
evaluando por igual su eficiencia, toxicidad vy
seguridad medioambiental, usando en primera
instancia multiples técnicas computacionales para
predecir  numerosos  candidatos. Los = mas
prometedores se someterdn a un andlisis
experimental a fin de comprobar su aplicabilidad y
seguridad. La empresa Soria Natural S.A. como
entidad externa colaboradora proporcionard apoyo
orientativo dada su relevancia en tal mercado, asi
como muestras vegetales de diversa indole para los
estudios experimentales.
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Diagrama esquematico del procedimiento computacional: usando compuestos naturales se disefian NADES capaces de extraer de fuentes
vegetales otros biocompuestos de interés, los cuales pueden ir destinados a la industria o al disefio de nuevos NADES, todo usando

COSMO como principal herramienta computacional.
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