i NADESforPFAS,
Design and Validation of Natural
Deep Eutectic Solvents for the
removal of per- and polyfluoroalkyl
substances from contaminated
waters

Objetivo del proyecto

El objetivo del proyecto NADESforPFAS es el desarrollo de disolventes eutécticos profundos a partir de
productos naturales (NAtural Deep Eutectic Solvents) destinados a la extraccion de compuestos per- y
polifluoroalquilados, comin mente conocidos como PFAS, del suministro de agua, en el cual actian como
contaminantes persistentes desde los afios 40. Por un lado, se pretende desarrollar una nueva tecnologia de
extraccién basada en NADES, una alternativa mds sostenible, barata y segura a los disolventes volatiles
tradicionales, de caracter renovable dado su origen vegetal, y de gran versatilidad a través del ajuste de
componentes y composicion. Por otro, se plantea un elevado uso de métodos computacionales in-silico para el
disefio y testeo masivo de miiltiples componentes naturales y eutécticos, con el fin de probar miles de
combinaciones y seleccionar las mas aptas en términos de rendimiento, seguridad y sostenibilidad, las cuales
seran probadas experimentalmente tanto como disolventes para extraccién de varios PFAS de muestras de
agua, como su toxicidad a nivel humano y medioambiental, ademas de su potencial escalado de cara a un uso
industrial.
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Funciones de SCAYLE

Caléndula, aporta en el desarrollo de la
investigacion la modelizacion 'y predicciéon de
propiedades de NADES, fundamentalmente con
métodos de elevada demanda computacional
como dinédmica molecular o modelizado cuéntico a
gran escala, asi como simulaciones del fenémeno
de extraccién en agua por dindmica molécular.

Justificacion del proyecto

Desde la apariciéon de los primeros polimeros y
plasticos basados en flior, tan comunes en
productos con superficies anti adherentes para el
hogar, como en muchos campos de la quimica dada
su gran inercia frente a la corrosién, los
contaminantes conocidos como PFAS, derivados de
la fabricacién y degradacion de estos materiales,
han plagado la totalidad del suministro de agua
desde los afos hace casi 80 afios. Sus riesgos y
potenciales efectos dafinos en la salud humana ya
se conocian desde hace décadas -céncer,
problemas de desarrollo, dafio hepético, baja
fertilidad, disminuciéon de efectividad de vacunas-, y
sin embargo la legislacién vigente no ha logrado

evitar la liberacién al medio ambiente de mas de
47000 toneladas solo en EE.UU. durante el dltimo
medio siglo. Su inercia quimica los hace
practicamente imposibles de biodegradar, y sus
efectos bioacumulativos ya estédn haciendo saltar las
alarmas sobre la necesidad de un proceso de
eliminacién eficaz y una legislacién restrictiva. El

proyecto NADESforPFAS propone el uso de
disolventes eutécticos profundos basados en
componentes naturales (NADES) como una

alternativa renovable, versétil, barata y segura frente
a los tradicionales disolventes orgénicos, a menudo
con problemas de toxicidad humana vy
medioambiental, asi como altas volatilidades vy
origenes fésiles que hacen de ellos un producto no
renovable. El proyecto se basa en el desarrollo de
una metodologia sistematica de disefio y validacién
de estos disolventes eutécticos a nivel técnico,
sanitario y ecolégico simultineamente, con un
fuerte componente computacional para el testeo
preliminar de miles de combinaciones, y una
posterior validacion experimental de la efectividad y
toxicidad de los candidatos méas prometedores a fin
de obtener disolventes eficaces y seguros para la
eliminacién de PFAS del agua.
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Diagrama de flujo propuesto para la extraccién continua a nivel industrial de PFAS del agua via hydrophobic NADES (HNADES), incluyendo
las distintas corrientes y las etapas de extraccion (B1), separacién del PFAS (B2, B3y B4) y reincorporacién del HNADES (B5) al sistema.
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