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Sammenfatning

Der er i de seneste ar gjort et stigende antal fund af nye pesticider og pesticidnedbrydnings-
produkter i dansk grundvand. Samtidig er der begreenset viden om flere af de seneste fundne
pesticidnedbrydningsprodukter, og muligheden for at fierne dem med forskellige rensemetoder
er ofte darligt beskrevet i litteraturen. Der mangler derfor et beredskab til at handtere pesticid-
forureningerne for at kunne opretholde den danske vandforsyning baseret pa grundvand. For-
malet med projektet er at vurdere muligheden for at behandle for udvalgte pesticider og pesti-
cidnedbrydningsprodukter med aktivt kul og med membranfiltrering pa baggrund af stoffernes
fysisk-kemiske egenskaber. Denne vurdering er baseret pa data fra Miljgstyrelsen suppleret
med relevante stofdatabaser, fx PPDB og PubChem. For stoffer med begraenset videns grund-
lag er data estimeret ved hjeelp af (Q)SAR. | projektet er der derfor udviklet en metode til at
vurdere, om stofferne kan fijernes med disse teknologier, og resultaterne fra vurderingsmeto-
den er sammenlignet med erfaringer fra veldokumenterede undersggelser.

For at vurdere muligheden for at fierne stofferne med aktivt kul, er adsorptionskapacitet til or-
ganisk stof estimeret pa baggrund af stoffernes adsorption i jord, der ofte er veldokumenteret i
forbindelse med stofgodkendelser. For de stoffer, hvor der ikke er tilgeengelige data, er ad-
sorptionskoefficienten estimeret ved brug af dansk-(Q)SAR, hvilket giver starre usikkerhed for
disse stoffer. De estimerede adsorptionskapaciteter varierer fra 0,6 til 4091 ug/kg-oc og viser
séledes et bredt spaend af adsorptionsegenskaber for de undersggte stoffer. De estimerede
adsorptionskapaciteter for organisk stof i jord er betydeligt lavere end malte adsorptionskapa-
citeter for aktivt kul, der er rapporteret i videnskabelig litteratur. Dette skyldes blandt andet, at
adsorptionskapaciteter i litteraturen ofte er bestemt ved hgje stofkoncentrationer, men ogsa at
aktivt kul generelt har langt sterre evne til at binde stoffer end organisk stof i jord. Derfor er de
estimerede adsorptionskapaciteter ikke fortolket i absolutte veerdier, men anvendt som et rela-
tivt mal til at rangordne stofferne. Pa baggrund af den teoretiske vurdering, er der identificeret
en reekke stoffer, der ikke forventes at kunne fiernes effektivt via adsorption til aktivt kul.

Vurdering af muligheden for at fierne stofferne med membranfiltrering er baseret pa en estime-
ring af molekylestarrelser pa baggrund af deres kemiske struktur. Ladning, molveegt og den
effektive molekylediameter af stofferne er sammenlignet med tilbageholdelseskriterierne for en
typisk NF- (nanofiltration) og en RO- (reverse osmosis) membran. De estimerede molekyle-
starrelser varierer i molvaegt fra 69 til 341 g/mol og molekylediameter fra 0,24 til 0,76 nm, hvil-
ket betyder, at membranfiltrering teoretisk set vil tilbageholde stofferne i forskelligt omfang. En
raekke pesticider og fa nedbrydningsprodukter vurderes at kunne fijernes med NF-membranfil-
trering, imens alle stoffer teoretisk set forventes at kunne fiernes med RO-membranfiltrering.
De stoffer, som er vurderet som vanskelige at fierne effektivt ved adsorption til aktivt kul, vur-
deres generelt at kunne fiernes med RO-membranfiltrering. Det geelder fx stoffet TFA og ned-
brydningsproduktet DMS. Den reelle tilbageholdelse vil dog afheenge af den specifikke mem-
brantype, og da rensningsmetoden ultimativt vil vaere forbundet med et vaesentligt vandtab og
@get ressourceforbrug, bar det undersages eksperimentelt, at effektiviteten er relevant i for-
hold til dansk drikkevandsbehandling i gvrigt. Derudover kan re-mineralisering udggre en vae-
sentlig begraensning i forhold til implementering af membranfiltrering.

For pesticidnedbrydningsprodukter iszer er der generelt meget begraenset viden om fijernelse
med aktivt kul og membranfiltrering. Projektets metode baseret pa fysisk-kemiske stofdata mu-
ligger en vurdering pa trods af de manglende konkrete undersggelser, og metoden kan der-
med styrke vandforsyningernes teknologiske beredskab. Den reelle og mest trovaerdige vurde-
ring af muligheden for at fierne et given stof med aktivt kul eller membranfiltrering vil til hver en
tid basere sig pa eksperimentelt bestemte adsorptionskapaciteter eller tilbageholdelsesgrader.
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1. Indledning

1.1 Baggrund

Drikkevandsforsyningen i Danmark bygger traditionelt pa rent grundvand, der kun gennemgar
fa behandlingstrin i form af iltning og filtrering, inden det ledes til forbrugerne. Grundvandet
analyseres imidlertid for stadigt flere pesticider og pesticidnedbrydningsprodukter i takt med
udvikling af nye kemiske analysemetoder, og dette har medfert, at der oftere og mere udbredt
findes flere pesticidstoffer. | 2019 blev der i grundvandsmoniteringen (GRUMO) fundet pestici-
der eller pesticidnedbrydningsprodukter i 58 % af indtagene (Thorling et al., 2021). Til sam-
menligning blev der i 2009 kun gjort fund i 37 % af indtagene (Thorling et al., 2011). Denne
stigning skyldes til dels, at nogle af de senest tilfgjede pesticidnedbrydningsprodukter (fx DMS
og DPC) pavises med hgje fundprocenter. Den seneste grundvandsundersggelse konklude-
rede endvidere, at pesticider eller pesticidnedbrydningsprodukter findes over hele landet, og
ikke n@dvendigvis er tilknyttet en bestemt geografisk placering.

De stigende fundhyppigheder af pesticider og pesticidnedbrydningsprodukter i grundvand ud-
fordrer drikkevandsforsyningen, da behandlingen ikke er designet til at fierne disse stoffer. |
boringskontrollen fra 2019 blev pesticider eller pesticidnedbrydningsprodukter fundet over
graenseveerdien pa 0,1 pg/L i op til 12,7 % af vandvaerksboringerne (Thorling et al., 2021). De
relativt hgje fundkoncentrationer har betydet, at flere vandforsyninger ma slgjfe indvindingsbo-
ringer eller helt tage bergrte vandvaerker ud af drift. Den geografiske udbredelse og de sti-
gende fundprocenter betyder samtidig, at det kan vaere vanskeligt at finde nye grundvandsres-
sourcer, som ikke er pavirket af pesticider eller pesticidnedbrydningsprodukter. Derfor har et
stadigt stigende antal vandveerker veeret ngdsaget til at indfere videregaende vandbehandling
for at opretholde vandforsyningen. Det er saledes relevant at kunne vurdere, hvorvidt de pesti-
cider og pesticidnedbrydningsprodukter, der analyseres for i dansk grundvand, kan fjernes ved
hjeelp af kendte, tilgaengelige rensemetoder som aktivt kul og membranfiltrering. Ikke mindst
den hyppige pavisning af nye nedbrydningsstoffer - til tider i koncentrationer omkring eller over
graensevaerdien - giver udfordringer, da der er meget begraenset viden tilgaengelig om disse
stoffer. P4 denne baggrund er det vanskeligt at vurdere, hvorvidt disse stoffer kan fiernes med
tilgeengelige rensemetoder.

1.2 Formal
Formalet med projektet er at vurdere mulighederne for at fierne udvalgte pesticider og pesti-
cidnedbrydningsprodukter med aktivt kul og membranfiltrering i drikkevandsbehandling.

Undersggelsen udfgres for de pesticider og pesticidnedbrydningsprodukter, der fremgar af
Drikkevandsbekendtgerelsen inklusiv en reekke stoffer, som blev tilfgjet ved revisionen af be-
kendtggrelsen i foraret 2021. Muligheden for behandling vurderes med udgangspunkt i fysisk-
kemiske stofegenskaber. Der opstilles en systematisk metode til at vurdere fiernelsen af stof-
ferne ud fra blandt andet oplgselighed, adsorptionskoefficienter, polaritet og molekylestarrelse.
Estimaterne baseres pa en raekke antagelser om et standard aktiv kulfilter samt et standard
membranfilter relevant for dansk drikkevandsbehandling. En litteratursggning vil endvidere
indsamle erfaringer fra danske og internationale undersggelser med fjernelse af pesticider og
pesticidnedbrydningsprodukter, hvilket indgar i den endelige vurdering af rensningsmulighe-
derne og validering af metoden.
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2. Data

21 Pesticider og pesticidnedbrydningsprodukter

Undersggelsen omfatter de pesticider og pesticidnedbrydningsprodukter, der indgar i pesticid-
listen i Drikkevandsbekendtgerelsens Bilag 2, (BEK1110 af 30/05/2021) (Miljgministeriet,
2021). Denne liste inkluderer de seks nye stoffer, som senest er fgjet til listen pa baggrund af
pesticidlisterevisionen i 2020 samt et stof (TFA — trifluoreddikesyre), som er fundet udbredt i
Miljgstyrelsens massescreening 2020 (Miljgstyrelsen, 2021).

Aktivstoffer:

Atrazin

Bentazon

Dichlobenil
Dichlorprop

Diuron

ETU (Ethylenthiourea)
Glyphosat

Hexazinon

MCPA

Mechlorprop
Metalaxyl/metalaxyl-M
Metribuzin

Simazin

Nye stoffer:
2,6-dimethyl-phenylcarbamoyl-
methansulfonsyre (CGA 369873)
2,6-Dimethylphenyl(2-sulfoace-
tyl)amino eddikesyre (CGA 373464)
TFMP

Monuron

t-Sulfinylacetic acid

2-CPP

TFA

Nedbrydningsprodukter:
2,6-Dichlorbenzosyre
2,4-Dichlorphenol

2,6-Dichlorphenol

4CPP (2-(4-chlorphenoxy)propionsyre)
2,6-DCPP (2-(2,6-dichlorphenoxy-propionsyre))
4-Nitrophenol

Alachlor ESA

AMPA (Aminomethylphosphorsyre)
BAM (2,6-Dichlorbenzamid)

N-(2, 6-dimethylphenyl)-N-(Methoxyacetyl)alanin (CGA62826)
N-(2-carboxy-6-methylphenyl) N-methoxyacetyl)alanin (CGA108906)
Chlorothalonil-amidsulfonsyre

DEIA (Desethyldesisopropyl-atrazin)
Desethyl-hydroxy-atrazin
Desethyl-atrazin
Desethyl-terbuthylazin
Desisopropyl-atrazin
Desisopropyl-hydroxy-atrazin
Desphenyl-chloridazon
Didealkyl-hydroxy-atrazin
Dimethachlor ESA

Dimethachlor OA

Hydroxy-atrazin

Hydroxy-simazin

Metazachlor ESA

Metazachlor OA
Methyl-desphenyl-chloridazon
Metribuzin-desamino-diketo
Metribuzin-diketo

Metribuzin-desamino

Propachlor ESA

1, 2, 4-triazol

N, N- dimethylsulfamid (DMS)

2.2 Metode og datagrundlag

Der er i udgangspunktet anvendt fysisk-kemiske stofegenskaber indsamlet i dataudtraek fra
Miljgstyrelsen januar 2021 — dvs. kendte, tilgaengelige data, der er indberettet i forbindelse
med stofgodkendelse. Dette gaelder stofnavn, CAS nr., vandoplgselighed, Kow 0g pKa samt
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mobilitet i jord beskrevet ud fra Kr, Kd, Koc 0g/eller Kroc. Adsorptionskoefficienter fra Miljastyrel-
sens dataudtraek stammer oprindeligt fra Pesticide Properties Database (PPDB) udviklet af
Agriculture & Environment Research Unit (AERU) pa The University of Hertfordshire, UK (Le-
wis et al., 2016). For stoffer, hvor ikke alle ngdvendige data er tilgaengelige fra Miljgstyrelsens
dataudtraek, er der indhentet data fra PubChem online database, udviklet af National Institutes
of Health (NIH), USA (Kim et al., 2019). | de tilfaelde, hvor de fysisk-kemiske stofegenskaber
heller ikke er tilgaengelige via disse databaser, er der estimeret vandoplgselighed, Kow 0g Koc
ved hjeelp af dansk-(Q)SAR (Wedebye et al., 2016). | de tilfeelde hvor pKa veerdier ikke er til-
gaengelig i disse databaser er de estimeret ved hjaelp af Advanced Chemistry Development
Inc. (ACD/Labs, 2015). Molekylestarrelser er estimeret ved hjaelp af PyMOL (Schrodinger,
2015) baseret pa visuel kemisk struktur fra PubChem databasen.

Der er gennemfart en litteratursggning i peer-reviewed videnskabelig litteratur, indsamlet ved
hjeelp af felgende segemaskiner: DTU Findit, Web of Knowledge og Google Scholar. Her er
stofnavne (dansk og engelsk) og stof-id (CAS/CGA) unders@gt i kombination med en raekke
nggleord: Aktivt kul (activated carbon), adsorption (sorption), membran filtrering (membrane
filtration), nano, reverse osmosis, fiernelse (removal) og drikkevand (drinking water). Der er
sogt efter eksakt overensstemmelse med de relevante stoffer i videnskabelig litteratur og en
eksperimentelt bestemt vurdering af muligheden for stoffjernelse. Derudover er der inddraget
erfaringer fra veldokumenterede og offentliggjorte nationale undersagelser. Hvor resultater er
rapporteret med en veerdi (kapacitet eller fiernelsesgrad), er dette indsamlet sammen med de
opgivne, relevante testforhold, fx typen af aktivt kul eller membran og stofkoncentration. Sa-
fremt der ikke er fundet match mellem stoffet og de anvendte nggleord, er det vurderet, at der
ikke er tilgeengelige, veldokumenterede undersggelser, som har vurderet muligheden for fjer-
nelse af det givne stof.

23 Renseteknologier

Undersggelsen er afgraenset til at vurdere to rensemuligheder: Aktiv kulfiltrering og membran-
filtrering. Vurderingerne er baseret pa en raekke antagelser om renseteknologierne og deres
anvendelse i dansk drikkevandsbehandling, fx i forhold til relevante stofkoncentrationer, typisk
levetid af et aktivt kulfilter og anvendte membrantyper.

| Danmark har aktivt kul veeret anvendt til at rense grundvand og til videregaende rensning af
drikkevand, hvor den almindelige behandling med iltning og filtrering ikke har veeret tilstraekke-
lig. De farste aktive kulfiltre blev indfgrt i Danmark i slutningen af 80’erne bl.a. til rensning for
BAM og klorerede oplgsningsmidler pa afvaergeboringer (Arvin et al., 1998). | dag har et sti-
gende antal vandvaerker indfart aktive kulfiltre for at fjerne pesticider og pesticidnedbrydnings-
produkter som led i videregédende vandbehandling. | modsaetning til aktivt kul har membranfil-
trering historisk set ikke veeret anvendt til produktion af drikkevand i Danmark, selv om det er
en udbredt teknologi anvendt i internationale sammenhaenge, hvor vandforsyningen er baseret
pa andre ressourcer fx til afsaltning af hav- eller brakvand. Enkelte danske vandveerker har af-
prevet membranteknologi til genanvendelse af filterskyllevand (Water Tech A/S, 2003), og fa
vandveerker bruger teknologien til produktion af drikkevand grundet hgijt saltindhold i grund-
vandet bl.a. pa Sejrg, men fjernelse af pesticider har kun veeret undersggt i meget begraenset
omfang.
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3. Adsorption til organisk stof

3.1 Adsorptionsligevaegt og -kapacitet

Organiske mikroforureninger sorberes ofte til organisk stof, og sorption i jord og grundvands-
sedimenter er saledes helt overvejende styret af indholdet af organisk stof. Denne sorption
kan udnyttes og optimeres i vandbehandlingen, hvor der anvendes organisk stof, som er akti-
veret — aktivt kul. Kullet opvarmes til hgje temperaturer (800-1.000°C) under iltfri forhold, hvor-
efter kullet aktiveres ved tilsaetning af vanddamp eller kemikalier, hvilket medfgrer, at kullet ek-
spanderer og danner store indre overfladearealer (i starrelsesorden 1000 m?/g) med mange
mikroporer med porestarrelser ned til 0,003 um (Arvin et al., 1998). Aktivt kul fremstilles af
stenkul eller organiske materialer fx tree, tarv eller kokosngd. Pa grund af det store indre over-
fladeareal i aktivt kul er dets adsorptionsegenskaber meget kraftigere end naturligt forekom-
mende organisk stof, fx i jord.

Adsorption af et givet stof til en fast organisk fase afhaenger af bade kullets (adsorbantens) og
stoffets egenskaber samt en raekke fysiske forhold som kontakttid, temperatur, pH og tilstede-
veerelsen af andre stoffer i vandet. Adsorption beskrives ved den ligevaegt, der indstilles mel-
lem stoffets koncentration i vandet, Cv, og koncentrationen pa adsorbanten, Cs (Boks 1). Ad-
sorptionskoefficienten, Kq, betegner stoffets fordeling mellem vand og adsorbant, hvilket vil
veere specifik for et givet stof og en given adsorbant. Adsorptionskoefficienten vil bl.a. af-
haenge af indholdet af organisk stof i adsorbanten. En normaliseret sorptionskoefficient Koc an-
vendes derfor ofte til at betegne adsorption i forhold til adsorbantens indhold af organisk stof
(Boks 1). For aktivt kul kan fraktionen af organisk stof antages at vaere lig med 1, svarende til at
100 % af materialet udggres af organisk stof (dvs. Koc = Kq). For jord vil denne fraktion vaere
betydeligt lavere, typisk omkring 2 %, afhaengigt af jordtypen (OECD/106, 2000). Ud over ind-
holdet af organisk stof er adsorbantens overfladeareal, -struktur og porestarrelser afggrende
for dets evne til at adsorbere et stof. Ogsa pa disse parametre adskiller aktivt kul sig betydeligt
fra organisk stof i jord.

Boks 1: Adsorptionsligeveegt for linezer og Freundlich isotermer samt normalisering i
forhold til fraktion af organisk stof.

Lineaer

Cs=Kq Gy
Freundlich

Co =K Cf
Normaliseret ift. organisk stof:

Koe = Ka/foc

Betegnelser:
Kq [L/g]: Sorptionskoefficient
K: [L/g]"": Freundlich fordelingskoefficient
1/n [-]: Freundlich sorptionsparameter (empirisk tilpasset konstant)
C, [mg/l]: Koncentration i vandet
Cs [mg/l]: Koncentration adsorbanten
foc [-]: Fraktion af organisk kulstof

Der findes mange forskellige typer aktivt kul heriblandt GAC (Granular Activated Carbon), PAC
(Powdered Activated Carbon) og ACF (Activated Carbon Fibers). Adsorptionskapaciteten vil
bade afhaenge af hvilken kultype samt hvilken aktiveringsproces, der anvendes under fremstil-
ling af materialet. ACF har generelt en stgrre kapacitet end PAC, som igen vurderes at have
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en stgrre kapacitet end GAC (Shmidt et al., 1997). GAC er den mest anvendte kultype i forbin-
delse med drikkevandsbehandling i Danmark, idet GAC kan anvendes direkte i filtertanke og
kan reaktiveres. Inden for hver af disse kultyper, findes der en lang reekke produkttyper, som
ofte har forskellige materialesammensaetninger, aktiveringsmetode, kornstgrrelse osv. Dette
betyder, at de forskellige produkttyper ligeledes har forskellige adsorptionsegenskaber.

Stoffernes fysisk-kemiske egenskaber er direkte afggrende for deres adsorption. Non-polaere
stoffer med lav oplg@selighed i vand (haj Kow) bindes generelt godt, mens meget vandoplgse-
lige (lav Kow), poleere stoffer adsorberer i mindre grad. Generelt er det den ikke-ioniserede
form af et stof, som adsorberer og bioakkumulerer i naturlige systemer. Adsorption af non-aro-
matiske og meget vandoplgselige stoffer afhaenger i starre udstraekning af interaktion mellem
stoffets funktionelle grupper, dets polaritet og adsorbantens overfladekemi (Doucette, 2003).
Det betyder i praksis, at nogle kultyper i nogen grad kan fjerne mere polaere og ioniserede
stoffer.

For at vurdere om et stof kan fiernes ved aktiv kulfiltrering, kan man bestemme stoffets ad-
sorptionskoefficient for den relevante kultype eksperimentelt i pilotskala-undersggelser eller
batchforseg. | batchforseg males stofkoncentrationen i vandfasen i kontakt med aktivt kul over
tid, indtil der opnas ligeveegt. | pilotskala-undersggelser bliver adsorptionskapaciteten estime-
ret ved at sammenlige belastningen af et aktivt kulfilter med gennembrudskurver herfor. Men
sadanne pilotskala-undersggelser er ofte meget ressource- og tidskraevende. | batchforsag
estimeres adsorptionen som forskellen mellem koncentrationen i vandet ved forsagets start og
ved ligevaegt med kul, og adsorptionen beskrives herefter gennem forskellige modeller (ad-
sorptionsisotermer). Pa baggrund af adsorptionskoefficienten kan man estimere kullets ad-
sorptionskapacitet, g, det vil sige, hvor meget af en given mikro-forurening der kan fjernes per
vaegtenhed af kullet ved den aktuelle stofkoncentration i vandet (Boks 2). Adsorptionskapacite-
ten kan dermed benyttes til at vurdere, hvor hyppigt det aktive kul skal udskiftes for at fijerne
en given stofkoncentration fra vandet, og dermed vurdere omkostningerne forbundet med
denne rensemetode.

Boks 2: Estimering af adsorptionskapacitet

Kapacitet
Linezer adsorption, 1/n = 1:
q= Kd ) Cv
) _ £] c.[M
a [g]_Kd[g C”[L]
Freundlich adsorption:

q=K- Cv%
o [F1=51D) Gg)1- ET

q [u/g]: Adsorptionskapacitet

Betegnelser:

Kq [L/g]: Sorptionskoefficient

K¢ [L/g]: Freundlich fordelingskoefficient

1/n [-]: Freundlich linearitet (empirisk tilpasset konstant)
C, [mg/l]: Koncentration i vandet

I mange tillfeelde er der ikke tilgeengelige, malte adsorptionskoefficienter for stofferne og de re-
levante kultyper. | forbindelse med godkendelsen af pesticider vurderes stoffernes potentiale
for udvaskning til grundvand, og derfor er der ofte malt adsorptionskoefficienter for jord (EF Nr.
1107/2009). Da disse data er veldokumenterede og tilgaengelige, er adsorptionskoefficienter
for jord anvendt i projektets vurdering af muligheden for at fijerne stofferne med aktivt kul. Ad-
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sorptionskoefficienter for jord og organisk stof i jord vil som tidligere naevnt adskille sig betyde-
ligt fra adsorptionskoefficienter for aktivt kul bl.a. pa grund af indholdet af organisk stof, over-
fladeareal, -struktur og porestarrelser. Hvis det antages, at jordtypen anvendt til eksperimentel
bestemmelse af Kr (Freundlich fordelingskoefficient) indeholder 1,7 % organisk stof, vil man
kunne beregne sorptionen i forhold til organisk stof i jord, Kroc (Boks 1), som kan relateres til
sorption til aktivt kul. Eksperimentelt bestemte Kroc veerdier for organisk stof i jord vil dog stadig
veere betydelig lavere end Kroc vaerdier bestemt for aktivt kul.

3.2 Estimering af adsorption til organisk stof

Der er anvendt data fra Miljgstyrelsen indleveret til databaser i forbindelse med godkendelsen
af de relevante pesticider. Hvis der ikke foreligger eksperimentelt bestemte Ky, Kroc (Freundlich
adsorption) eller K4, Koc (lineaer adsorption) er stoffets fordeling mellem oktanol og vand, Kow
anvendt i den videre vurdering. Pa baggrund af en eksperimentelt bestemt Kow er der ved
hjaelp af dansk-(Q)SAR estimeret en Koc. Hvis der ikke foreligger eksperimentelt bestemte Kow-
veerdier, er Kow i stedet estimeret pa baggrund af stoffets kemiske struktur (SMILES notation)
ved hjeelp af dansk-(Q)SAR. Eksperimentelt bestemte fordelingskoefficienter er generelt mere
sikre end veerdier estimeret via (Q)SAR, hvorfor vurderinger foretaget pa baggrund af (Q)SAR
skal tilskrives en stgrre usikkerhed. Eksperimentelt bestemte adsorptionskoefficienter vil vaere
udledt for stoffet under en raekke kontrollerede testforhold ved en given jordtype, pH og tempe-
ratur. Safremt et stof dissocierer i vand og optreeder i sin ioniseret form, vil den reelle adsorp-
tion af stoffet veere lavere end den eksperimentelt bestemte eller estimerede veerdi. Det er der-
for relevant at inddrage bade adsorptionskapaciteter og syre/base-egenskaber i den endelige
vurdering af muligheden for at fijerne stofferne med aktivt kul. Fraktionen af dissocieret stof kan
for en given pH beregnes ud fra stoffets pKa (Boks 3).

Boks 3: Dissociation af stoffer med syre/base-egenskaber.

Dissociationsfraktion

Syre:
1
syre = 1y 10pH-PKa

Base:
1

Apase = W
Betegnelser:
asyre [-]: Fraktion af dissocieret syre (ionform)
apase [-]: Fraktion af dissocieret base (ionform)
pKa [-]: Syre/base ligeveegtskonstant
pH [-]: pH veerdi i vandet

Vurderingen af adsorption til organisk stof ud fra eksperimentelt bestemte eller estimerede,
normaliserede adsorptionskoefficienter (Koc eller Kroc) kan som en simplificeret metode anven-
des til at rangordne stofferne (Figur 1). Adsorptionskapaciteterne for organisk stof i jord kan
ikke ses som reelle kapaciteter i forhold til muligheden for at fijerne stofferne med aktivt kul.
Det skyldes for det fgrste, at der anvendes adsorptionskoefficienter for organisk stof i jord og
ikke aktivt kul. Derudover vil valg af aktivt kultype og dets aktiveringsprocedure veere afge-
rende for den endelige adsorptionskapacitet. Endeligt vil adsorptionskapaciteten vaere pavirket
af de fysiske forhold, under hvilken adsorptionen finder sted. Her vil fx pH, temperatur og ind-
holdet af gvrige stoffer i vandet ogsa pavirke adsorptionen betydeligt.
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Malt K. eller K,
NEJ

MaItK;
JA NEJ
]
JA i
— Malt K.,
Estimeret K, NEJ
1
JA (Q)SAR Koy
———
(Q)SAR K, 4’

Estimeret q

FIGUR 1: Oversigt over anvendt data til vurdering af adsorption til organisk stof.

3.3 Vurdering af fjernelse ved adsorption

Den endelige vurdering af muligheden for at fierne et givet stof med aktivt kul baseres pa den
estimerede adsorptionskapacitet til organisk stof i jord, stoffets syre-/baseegenskaber (Tabel
1), samt erfaringer indsamlet fra veldokumenterede undersggelser (Tabel 2). De estimerede
adsorptionskapaciteter til organisk stof i jord ved en ligevaegtskoncentration i vandfasen pa 0,2
ug/L varierer fra 0,6 til 4091 pg/kg-oc pa tveers af de undersagte stoffer. To stoffer afviger mar-
kant fra de gvrige stoffer: Glyphosat og dets nedbrydningsprodukt AMPA med estimerede ad-
sorptionskapaciteter pa hhv. 4091 og 2624 ug/kg-oc baseret pa eksperimentelt bestemt ad-
sorptionskoefficienter. Faelles for disse stoffer er, at de er zwitter-ioner med bade syre-base
egenskaber, og at adsorptionen hovedsageligt er kontrolleret af kemisk reaktion med jordens
overfladestruktur og sorption til jern- og aluminium-mineraler (Toni et al., 2006). En rangord-
ning af de @vrige undersggte stoffer viser adsorptionskapaciteter i starrelsen 0,6-213 pg/kg-oc
(Tabel 1).
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TABEL 1: Estimerede adsorptionskapaciteter for organisk stof i jord baseret pa data fra Milje-
styrelsen (PPDB) og adsorptionskoefficienter estimeret gennem dansk-(Q)SAR. Adsorptions-
kapaciteter er beregnet ud fra normaliserede Koc eller Kioc 0g er derfor angivet i [ug/kg-oc]. For
malte adsorptionskapaciteter i jord er normaliseringen foretaget ud fra en antagelse om, at jord
indeholder 1,7% organisk kulstof. Adsorptionskapaciteten er beregnet ved en ligevaegtskon-
centration for stoffet i vand pa 0,2 pg/L. Adsorptionskapaciteter er ikke korrigeret for dissocia-
tion, hvorfor stoffernes syre/base-egenskaber er angivet separat med en pKa-veerdi, safremt
denne er kendt eller estimeret.

Stofnavn Data® Kapacitet? Syr;lba pKa? Referencer
grundlag [ug/kg-oc] [s/b] [-]

Aktivstoffer

Atrazin Kfoc 34,8 b 1,7 MST (PPDB),
ACD/Labs

Bentazon Koc 13,3 ] 3,5 MST (PPDB),
ACD/Labs

Dichlobenil Koo 51,4 - - MST (PPDB)

Dichlorprop Koc 14,8 s 3,0 MST (PPDB),
ACD/Labs

Diuron Koc 213 s 13,8 MST (PPDB),
ACD/Labs

ETU Kroc 14,0 s/b 13/1,7 MST (PPDB),
ACD/Labs

Glyphosat Kroc 4092 s/b 0,5/10  MST (PPDB),

0 ACD/Labs

Hexazinon Koc 10,8 b 1,7 MST (PPDB),
ACD/Labs

MCPA Kroc 24,8 s 3,7 MST (PPDB)

Mechlorprop Koc 9,40 s 3,1 MST (PPDB),
ACD/Labs

Metalaxy! Koo 32,5 = - MST (PPDB)

Metribuzin Koc 7,58 b 7,9 MST (PPDB),
ACD/Labs

Simazin Koo 150 b 1,7 MST (PPDB),
ACD/Labs

Nedbrydningsprodukter

2,6-Dichlorbenzosyre Kow 8,80 s 2,0 PubChem. ACD/Labs

2,4-Dichlorphenol Ko 161 s 7,8 MST (PPDB),
ACD/Labs

2,6-Dichlorphenol Kow 100 s 6,9 PubChem, ACD/Labs

4CPP (2-(4-chlorphenoxy)propion- Kow 6,18 s 3,1  PubChem, ACD/Labs

syre)

2,6-DCPP (2-(2,6-dichlorphenoxy- (Q)SAR 15,4 s 2,9  Smiles notation,

propionsyre)) ACD/Labs

4-Nitrophenol Kow 58,2 s 7,2 PubChem, ACD/Labs

Alachlor ESA (Q)SAR 12,4 s ?  Smiles notation
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AMPA (Aminomethylphosphor-
syre)

BAM (2,6-Dichlorbenzamid)
N-(2, 6-dimethylphenyl)-N-(Meth-

oxyacetyl)alanin (CGA62826)
N-(2-carboxy-6-methylphenyl) N-

methoxyacetyl)alanin (CGA
108906)
Chlorothalonil-amidsulfonsyre
DEIA (Desethyldesisopropyl-atra-
zin)

Desethyl-hydroxy-atrazin
Desethyl-atrazin
Desethyl-terbuthylazin

Desisopropyl-atrazin

Desisopropyl-hydroxy-atrazin

Desphenyl-chloridazon

Didealkyl-hydroxy-atrazin

Dimethachlor ESA
Dimethachlor OA

Hydroxy-atrazin

Hydroxy-simazin

Metazachlor ESA
Metazachlor OA
Methyl-desphenyl-chloridazon

Metribuzin-desamino-diketo

Metribuzin-diketo

Metribuzin-desamino
Propachlor ESA
1, 2, 4-triazol

N, N- dimethylsulfamid (DMS)

Nye stoffer
CGA 369873

Kfoc

Kfoc

(Q)SAR

Kfoc

KOC
Kfoc
Kfoc

Kfoc

KDC

(Q)SAR
(Q)SAR
Kfoc

(Q)SAR

(Q)SAR

2624

8,20

6,47

10,6

1,67

6,44

90,4

22,0

15,6

26,0

36,2
13,1

36,1

0,74
2,00
36,0

1,00

2,28
4,72
22,8

6,60

19,8

57,6
4,57
25,9

0,84

2,00

s/b

s/b

s/b

s/b

s/b

s/b

1,8/5,
4/
10,0

13,3

1,7

5,0

1,7

3,9

1,7

9,4/5
8,1

9,4/5

11/5,0

11/5,0

3.4

8,4

8,1/0,

8,1

10,3

10,6
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MST (PPDB), Chen et
al., 2009

MST (PPDB),
ACD/Labs

MST (PPDB),
ACD/Labs

Smiles notation

MST (PPDB),
ACD/Labs

PubChem, ACD/Labs

Smiles notation,
ACD/Labs

MST (PPDB),
ACD/Labs

MST (PPDB), Chemi-
cal Book, 2017

MST (PPDB),
ACD/Labs

PubChem, ACD/Labs

MST (PPDB),
ACD/Labs

Smiles notation,
ACD/Labs

MST (PPDB)
Smiles notation

Smiles notation,
ACD/Labs

MST (PPDB),
ACD/Labs

MST (PPDB)
MST (PPDB)

MST (PPDB),
ACD/Labs

MST (PPDB), Albro et
al., 1984

MST (PPDB),
ACD/Labs

Smiles notation

MST (PPDB),
ACD/Labs

ACD/KOC, ECHA,
2016

Smiles notation



CGA 373464 (Q)SAR 1,82 s ?  Smiles notation

TFMP (Q)SAR 18,4 - - Smiles notation

Monuron Koc 30,0 s 14,1 MST (PPDB),
ACD/Labs

t-Sulfinylacetic acid Koc 4,58 S ? MST (PPDB)

2-CPP (Q)SAR 8,19 s 3,0  Smiles notation,
ACD/Labs

TFA Kow 0,64 s 0,6  Smiles notation,
ACD/Labs

Noter:

1) Datagrundlag angiver hvilken vaerdi, der er lagt til grund for estimering af adsorptionskapacitet som fglge af den beskrevne
fremgangsmetode (Figur 1). Koc eller Kroc betyder, at der er anvendt data fra Miljgstyrelsens dataudtraek over malte adsorptions-
koefficienter i jord, som er normaliseret ift. en antagelse om 1,7% organisk kulstof. Kow betyder, at der er anvendt eksperimentelt
bestemte Kow til estimering af Koc via dansk-(Q)SAR. (Q)SAR betyder, at Ko er estimeret via dansk-(Q)SAR pa baggrund af
stoffets kemiske struktur (SMILES notation). Usikkerheden vil vaere betydeligt sterre for adsorptionskapaciteter estimeret pa
basis af (Q)SAR i forhold til eksperimentelt bestemte adsorptionskoefficienter.

2) Adsorptionskapaciteten er estimeret ud fra en antagelse om en stofkoncentration pa 0,2 [ug/L] (Boks 2).

3) pKa er angivet for stoffer med syre/base-egenskaber, hvor ? = ukendt, og ved to pKa-veerdier er disse delt af brgkstreg.
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TABEL 2: Malte adsorptionskapaciteter eller fiernelsesgrader for aktivt kul fra veldokumente-
rede undersggelser. Hvor information har veeret tilgaengelig er resultater blevet indsamlet sam-
men med relevante testforhold herunder: Kultype, vandtype og stofkoncentration. Fjernelses-
grader er angivet i % og adsorptionskapaciteter er angivet i [mg/g-AC].

Stofnavn Littera- Kultype Vandtype Koncentra- Fjer- Kapaci- Referencer
tur tion nelse tet
[%] [mg/g-
AC]
Aktivstoffer
Atrazin Ja ACF De-ionise- 0-0,98mg/L 238 Faur et al., 2005
ret
AC Grund- 0,21pg/L 0,043-  Clausen et al,,
vand 0,066 2003
AC Milli-Q 0,5-11pg/L 3,9-6,3 Clausen et al,,
2003
AC 50mg/L 123 Park & Jhung,
2020
GAC Indikationer " Guillon et al.,
2019
Bentazon Ja ACF De-ionise- 20,9mg/L 151 Ayranci & Hoda,
ret 2004
SFHAC Destilleret 167 Njoku et al., 2014
DSAC Destilleret 50-300mg/L 86 Salman et al.,
2010
Dichlobenil Nej
Dichlorprop Nej
Diuron Ja ACF De-ionise- 32,3mg/L 213 Ayranci & Hoda,
ret 2005
PAC - 300 Reference i: Foo
& Hameed, 2010
AC 50mg/L 78 Park & Jhung,
2020
ETU?® Ja CPAC De-ionise- 10mg/L 77 Amorim et al.,
ret 2013
Glyphosat Nej
Hexazinon Ja NCB - 60 Reference i:
Prete, 2017
GAC - 125 Reference i:
Prete, 2017
PAC - 97 Reference i:
Prete, 2017
MCPA Ja AC Milli-Q 50mg/L 415 Pandiarajan et al.,
2018
De-ionise- 5 - 40mg/L 600 Spaltro et al.,
ret 2018
Pellet Destilleret 150mg/L 51-63 Gimeno et al.,
AC 2003
Mechlorprop Ja AC Milli-Q 50mg/L 575 Pandiarajan et al.,
2018
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Metalaxyl/metalaxyl- Ja
M

Metribuzin Ja
Simazin Ja

Nedbrydningsprodukter

2,6-Dichlorbenzo- Nej
syre

2,4-Dichlorphenol Ja
2,6-Dichlorphenol Ja
4CPP 4 Nej
2,6-DCPP ® Nej
4-Nitrophenol Ja
Alachlor ESA Ja
AMPA 8 Ja
BAM 7 Ja

PAC

AC fiber

GAC

mm.

GAC
AC

AC

Biochar

PAC
ACF

Biochar

AC-Mn
PAC

PAC

AC

GAC

PAC

GAC
AC

GAC

GAC

PAC

AC

AC

GAC
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WWTP
udligb

Destilleret

Destilleret

Destilleret

Ultrapure

De-ionise-
ret

De-ionise-
ret

Destilleret

Overflade-
vand

De-ionise-
ret

Overflade-
vand

Drikke-
vand

Grund-
vand

Milli-Q

0,245ug/L

50-450mg/L
25-

1000mg/L
40-240mg/L

40-100mg/L

10pg/L
0-0,94ug/L

100mg/L
10-60mg/L

81,5mg/L

10-150mg/L

50mg/L

2ug/L

0,33ug/L

1,57ug/L

0,27ug/L

48
462
29
210
756
167
223
90
370
Indikationer "
244
595
75
41
26
26 -97
151
42
21
69
31
0,048-
0,057
2,7-3,6
Indikationer "

Margot et al.,
2013
Pei et al., 2017

King et al., 2010

Kitous et al., 2009

Santana et al.,
2017

Ul Haq et al.,
2015

Essandoh et al.,
2017

Matsui et al., 2002
Faur et al., 2005

Kearns et al.,
2019

Wang et al., 2011

Daifullah & Gir-
gis,1998

Kusmierek, 2016

Azeez & Adekola,
2016

Dhorabe et al.,
2016

Gustafson et al.,
2003

Sotelo et al., 2002

Hearon et al.,
2021

Referencer i:
Jonsson et al.,
2013

Referencer i:
Jonsson et al.,
2013

Jonsson et al.,
2013

Clausen et al.,
2003

Clausen et al.,
2003

Merle et al., 2020



CGA 62826 ®
CGA 108906 *

Chlorothalonil-
amidsulfonsyre

DEIA @

Desethyl-hydroxy-
atrazin

Desethyl-atrazin

Desethyl-ter-
buthylazin

Desisopropyl-atrazin

Desisopropyl-hy-
droxy-atrazin

Desphenyl-chlorida-
zon

Didealkyl-hydroxy-
atrazin

Dimethachlor ESA
Dimethachlor OA

Hydroxy-atrazin

Hydroxy-simazin
Metazachlor ESA
Metazachlor OA

Methyl-desphenyl-
chloridazon

Metribuzin-desa-
mino-diketo

Metribuzin-diketo

Nej
Nej
Nej

Ja

Nej

Ja

Nej

Ja

Nej

Ja

Nej

Nej
Nej
Ja

Nej
Ja
Nej
Nej

Nej

Nej

Indikationer "

GAC Grund- ~80

vand
PAC Overflade- 3ug/L  87-100

og destil-

leret vand
GAC Grund- ~90

vand
GAC Indikationer
PAC Destilleret 5ug/L >90

vand
PAC Overflade- 0,593ug/L 40 0,024

vand
AC Fi- De-ionise- 0-1,2mg/L 303
ber ret
PAC Destilleret 5ug/L >90

vand
AC Fi- De-ionise- 0-1,5mg/L 119
ber ret
GAC Indikationer"
AC Overflade- 1ug/L 96-98

og grund-

vand
AC Indikationer
GAC Overflade- - 14-90

og grund-

vand
GAC - 40-70
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Kruger A/S, 2021

Guillon et al.,
2019

Jiang & Adams,
2006

Guillon et al.,
2019

Merle et al., 2020

Jiang & Adams,
2006

Ormad et al.,
2008

Faur et al., 2005

Jiang & Adams,
2006

Faur et al., 2005
Merle et al., 2020
Konradt et al.,

2021

Haderslev kom-
mune, 2020

Guillon et al.,
2019

Chauveheid, 2020



Metribuzin-desa- Nej

mino
Propachlor ESA Nej
1, 2, 4-triazol Ja CPAC De-ionise- 100mg/L 76 Amorim et al.,
ret 2013
PAC De-ionise- 100mg/L 12 Amorim et al.,
ret 2013
DMS ' Ja AC Overflade- 1ug/L 8-85 Konradt et al.,
og grund- 2021
vand
AC Drikke- 25pg/L  hurtigt gennembrud  Schmidt &
vand 2 Brauch, 2008
GAC Grund- ~0.1pg/L 0,0017 Hedegaard, 2020
vand
Nye stoffer
CGA 369873 Nej
CGA 373464 Nej
TFMP Nej
Monuron Ja Biochar 0,5-50mg/L >95 Bair et al., 2016
AC 0,5-50mg/L 100 Bair et al., 2016
t-Sulfinylacetic acid Nej
2-CPP Nej
TFA Ja GAC Drikke- 0,5mg/L  hurtigt gennembrud ~ Scheurer, 2017
vand 2
Noter:

1) Indikationer angiver, at der er set en fiernelse, men at denne ikke er kvantificeret.

2) Hurtigt gennembrud betyder, at adsorption til aktivt kul er vurderet og fundet til ikke at vaere en tilstraekkelig effektiv.
Navneforkortelser: 3) Ethylenthiourea, 4) 2-(4-chlorphenoxy)propionsyre, 5) 2-(2,6-dichlorphenoxy-propionsyre), 6) Amino-
methylphosphorsyre, 7) 2,6-Dichlorbenzamid, 8) N-(2, 6-dimethylphenyl)-N-(Methoxyacetyl)alanin, 9) N-(2-carboxy-6-methylphenyl) N-
methoxyacetyl)alanin, 10) Desethyldesisopropyl-atrazin, 11) N,N- dimethylsulfamid.

Flere studier har undersggt fiernelsen af forskellige pesticider og pesticidnedbrydningsproduk-
ter med aktiv kulfiltrering (Tabel 2). Det varierer meget, hvordan resultaterne er rapporteret i lit-
teraturen, hvor nogle angiver fiernelsen ved en adsorptionskapacitet, q (mg/g-AC) eller ad-
sorptionskoefficienter fx Kr (L/g) mens andre angiver fiernelsesgrader (%). Samtidig er der stor
forskel pa, hvilken type aktivt kul der er undersggt (GAC, PAC eller ACF), og under hvilke for-
hold undersggelsen er udfart fx batch eller fuldskala-undersagelse, pH-vaerdi samt vandmatri-
cen. Disse forhold er afggrende for adsorptionen, hvilket vil afspejles direkte i de rapporterede
data, og ved sammenligning pa tveers af flere studier kan vurderingen derfor svinge betydeligt,
og kapaciteten kan variere flere dekader. Det ses fx for atrazin og BAM, hvor fuldskalaforseg
ved lave stofkoncentrationer (ug/L) og grundvand resulterer i betydeligt lavere adsorptionska-
paciteter end for batchforsag foretaget ved hgjere stofkoncentrationer og med Milli-Q vand
(Clausen et al., 2003).

For starstedelen af de unders@gte pesticider foreligger der erfaringer fra veldokumenterede
undersggelser, hvor fx atrazin, bentazon, diuron, metribuzin og simazin er velbeskrevet for
fiernelse med aktivt kul (fx Foo & Hameed, 2010, Guillon et al., 2019, Dong et al., 2020, Ighalo
et al., 2021). Flere danske og udenlandske studier har bl.a. vurderet, at atrazin kan fiernes ef-
fektivt med aktivt kul med adsorptionskapaciteter i starrelsen 0,015-240 mg/g-AC. Den udledte
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adsorptionskapacitet for organisk stof i jord i indeveerende undersggelse var for atrazin 35
ug/kg-oc, og atrazin ligger dermed betydeligt over gennemsnittet for de undersagte stoffer (Fi-
gur 3). Adsorptionskapaciteter for organisk stof i jord estimeret for en koncentration i vand rele-
vant for drikkevand (0,2 pg/L) er generelt en faktor 10° lavere end de malte adsorptionskapaci-
teter for aktivt kul rapporteret i litteraturen. | litteraturen er der overvejende anvendt stofkon-
centrationer i vand i stgrrelsesorden mg/L, hvilket kan forklare en del af forskellen i adsorpti-
onskapaciteterne. Adsorptionskapaciteter malt ved stofkoncentrationer i vand i mg/L er sand-
synligvis overestimeret i forhold drikkevandsbehandling. De estimerede adsorptionskapaciteter
for organisk stof i jord skal derfor ikke tolkes som absolutte vaerdier, der kan overfgres direkte
til aktivt kul, men skal ses som et simpelt vaerktgij til at beskrive stoffernes tilbgjelighed til at ad-
sorbere til en fast organisk fase, hvilket giver mulighed for at rangordne stofferne.

Flere studier har undersggt sammenhaengen mellem fysisk-kemiske stofegenskaber og stof-
fiernelse med adsorption til aktivt kul, og flere har i den forbindelse udledt modeller til at forud-
sige en stoffjernelse (fx Shih & Gschwend, 2009, de Ridder et al., 2010 og Slavik et al., 2016).
De fleste modeller er imidlertid udviklet til at estimere adsorption til en specifik type af aktivt kul
og geelder kun for en begraenset gruppe af stoffer. Nyere modeller forsgger at inddrage en
veerdisaetning af stoffers forskellige kemiske strukturer herunder dipolmoment, bindingstyper
og funktionelle grupper (de Ridder et al., 2010). Selvom adsorptionskapaciteter kan forudsiges
med stadigt starre praecision, er der fortsat mange udfordringer ved at bruge disse linezere
modeller, da de kun i mindre grad tager hgjde for kullets overfladestruktur, porestarrelser og
ladning, samt vandmatricens gvrige indhold af stoffer (Dotto & McKay, 2020).

Der er generelt ringe viden om fjernelse af pesticidnedbrydningsprodukterne med aktivt kul, og
mange er slet ikke naevnt i videnskabelig litteratur (Tabel 2). De hyppige fund af pesticidned-
brydningsprodukterne DMS og DPC har affaedt flere danske undersggelser af, hvorvidt disse
kan fiernes med aktivt kul. Her tyder erfaringerne pa, at DPC tilbageholdes effektivt i aktiv kul-
filtrering (undersggelser hos TREFOR, Haderslev Kommune, Silhorko m.fl.). Adsorptionskapa-
citeten for DMS er malt i starrelsesordenen 1,7 pug/g-AC, hvilket ikke er tilstreekkeligt til at aktiv
kulfiltrering er en gkonomisk relevant behandlingsmetode (Hedegaard, 2020). Derfor har flere
danske vandforsyninger ogsa oplevet gennembrud i deres aktive kulfiltre efter en kort driftspe-
riode (undersggelser hos TREFOR, HOFOR, Hjgrring Vandselskab, m.fl.). Disse erfaringer
stemmer overens med resultaterne af indevaerende vurdering, hvor DMS har en at de laveste
estimerede adsorptionskapaciteter i jord pa 0,8 ug/kg-oc. Dette kan yderligere begrundes gen-
nem stoffets fysisk-kemiske egenskaber, da det som polaer base ved neutral pH vil optraede i
ioniseret form.

Der er ikke en direkte lineaer sammenhaeng mellem estimerede adsorptionskapaciteter for or-
ganisk stof i jord og malte adsorptionskapaciteter i aktivt kul rapporteret i veldokumenterede
undersagelser (Figur 2). Men den generelle tendens er, at der ved en raekke stoffer med lave
estimerede adsorptionskoefficienter i jord ikke er malt adsorptionskapaciteter i aktivt kul, som
har indikeret en effektiv fiernelse.
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FIGUR 2: Estimerede adsorptionskapaciteter til organisk stof i jord baseret pa fysisk-kemiske stofegenska-
ber (ug/kg-oc) og malte adsorptionskapaciteter i aktivt kul fra veldokumenterede undersggelser (mg/g-
AC). For de stoffer, hvor der ikke foreligger viden (sorte prikker) eller rapporterede adsorptionskapaciteter
(bla prikker), er den malte adsorptionskapacitet lig 0. Samme stof kan have flere malte adsorptionskapaci-
teter i aktivt kul fra publiceret litteratur (grenne prikker) (Tabel 2). Stoffer der kan veere vanskelige at fierne
med AC er markeret (stiplede boks).

Rangordnes stofferne i forhold til deres estimerede adsorptionskapacitet til organisk stof i jord,
tydeliggeres det, at i alle tilfaelde med malte adsorptionskapaciteter for aktivt kul, som indikerer
en effektiv fiernelse, er de estimerede adsorptionskapaciteter til organisk stof i jord ogsa hgje
(Figur 3). Omvendt er der meget fa erfaringer med effektiv fiernelse for stoffer med lave estime-
rede adsorptionskapaciteter i jord. Af rangordningen fremgar det, at Metribuzin er det stof med
den laveste, estimeret adsorptionskapacitet, for hvilket der er publiceret malte adsorptionska-
pacitet i aktivt kul, som indikerer en effektiv fiernelse (Figur 3). Den estimerede adsorptionska-
pacitet til organisk stof i jord for Metribuzin er 7,6 pg/kg-oc. Denne kapacitet er derfor anvendt
som et nedre, konservativt vurderingskriterie for de gvrige stoffer.
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FIGUR 3: Rangordning af pesticider og pesticidnedbrydningsprodukter i forhold til estimeret adsorptionskapacitet til organisk stof i jord (ug/kg-oc) (sgjler). For stoffer, hvor adsorptionskapacitet i aktivt
kul er malt i veldokumenterede undersggelser, er dette angivet, mg/g-AC (prikker). For stoffer, hvor der er malt en effektiv fiernelse (>85% eller >3,6 mg/g-AC), er sgjlerne farvet gule, og for stoffer
hvor der er malt en utilstraekkelig fiernelse (<70 % eller <1,7 ug/g-AC) er sgjlerne farvet marke bla. For stoffer hvor der ikke foreligger erfaringer er sgjlerne farvet granne. Der er ingen veldokumente-
rede undersggelser, der har malt en effektiv fiernelse via adsorption til aktivt kul for stoffer med en estimeret adsorptionskapacitet til organisk stof i jord < 7,6 pg/kg-oc (stiplet boks).
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Erfaringerne fra de seneste danske og udenlandske undersagelser bekraefter denne sondring
mellem stoffer, der forventes at kunne fjernes effektivt med aktivt kul. Rangordningen viser fx,
at DMS er det stof med den laveste malte adsorptionskapacitet i aktivt kul. DMS har en esti-
meret adsorptionskapacitet i jord pa 0,8 ug/kg-oc, hvilket er lavt ift. de @vrige undersagte stof-
fer. Stoffer med en adsorptionskapacitet i denne stgrrelsesorden vurderes derfor at vaere van-
skelige at fierne pa skonomisk effektiv vis med aktivt kul. Vurderingen peger saledes pa, at et
ukendt stof kan vurderes som vanskeligt at fierne effektivt med adsorption til aktivt kul, safremt
stoffet har en estimeret adsorptionskapacitet til jord mindre end 7,6 pug/kg-oc. Samtidig bekraef-
ter rangordningen, at fx DPC forventes at kunne fijernes effektivt med aktivt kul, hvilket bekraef-
tes af de seneste erfaringer.

Pa baggrund af de estimerede adsorptionskapaciteter for organisk stof i jord sammenholdt
med malte adsorptionskapaciteter er der identificeret en raekke stoffer, der vurderes til at veere
vanskelige at fierne gkonomisk overkommeligt ved adsorption til aktivt kul:

e  Metribuzin-desamino-diketo

e N-(2, 6-dimethylphenyl)-N-(Methoxyacetyl)alanin (CGA62826)

e DEIA (Desethyldesisopropyl-atrazin)

e 4CPP

e  Chlorothalonil-amidsulfonsyre

e Dimethachlor ESA

e Dimethachlor OA

e  Hydroxy-simazin

e Metazachlor ESA

e Metazachlor OA

e  Propachlor ESA

e N, N- dimethylsulfamid (DMS)

e CGA 369873

e CGA 373464

e t-Sulfinylacetic acid

e TFA

Alle disse stoffer har en meget lav adsorption med en Kic eller Koc < 50, og betegnes derfor
som meget mobile (McCall et al., 1981). For disse stoffer er adsorptionskapaciteten til orga-
nisk stof i jord < 7,6 pg/kg-oc, estimeret pa baggrund af fysisk-kemiske data. Derudover har
mange af stofferne syre-base egenskaber, og de vil ved neutral pH optraede i ioniseret form,
hvilket svaekker adsorptionen betydeligt. Stofferne har forskellig kompleksitet og struktur, samt
molekylevaegt fra 144 til 341 g/mol, hvilket kan resultere i varierende fiernelse ved brug af an-
dre behandlingsmetoder fx membranfiltrering.

Der er desuden identificeret en mindre gruppe af stoffer, der pa trods af en generelt hgjere
estimeret adsorptionskapacitet for organisk stof i jord (8,8-25 ug/kg-oc), kan vaere udfordrende
at fierne via adsorption til aktivt kul pa grund af deres syre-base egenskaber:

e Dichlorprop

e  2,6-Dichlobenzosyre

e Alachlor ESA

e 1,2,4-triazol

e 2-CPP
For disse stoffer vil den endelige vurdering afheenge af den konkrete kultype, hvorfor det altid
bgr undersgges yderligere gennem batch- og/eller fuldskalaundersagelser. Fx kan Alachlor
ESA fjernes ved adsorption til aktivt kul, men afthaengigt af kultype, vandtype og pH veerdi kan
stoffijernelsen variere 26-96 % (Gustafson et al., 2003).
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Selv stoffer med en relativt lav adsorptionskapacitet til organisk stof vil kunne fiernes via ad-
sorption til aktivt kul. En lav adsorptionskapacitet betyder dog, at stoffet hurtigt vil bryde igen-
nem det aktive kulfilter og begraense dets levetid. Omkostningerne i forbindelse med udskift-
ning og regenerering af det aktive kul vil sdledes udfordre brugen af denne rensemetode. Der-
for vurderes stoffer med en relativ lav adsorptionskapacitet ikke at kunne fijernes gkonomisk
effektivt via adsorption til aktivt kul.
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4. Membranfiltrering

4.1 Fysisk tilbageholdelse og molekylestarrelser

Membranfiltrering er en fysisk separationsproces, hvor organiske stoffer i vand tilbageholdes
af en membran, hvis struktur og porestgrrelse ikke tillader stofferne at passere. Fgdevandet
ledes ind i membranmodulet, hvor de tilbageholdte stoffer udskilles i et koncentrat — ogsa kal-
det retentat-strammen, og det rensede vand passerer membranen som permeat-strammen.
Tilbageholdelsen af stoffer i membraner kan beregnes ud fra et princip om massebalance
(Boks 4).

Boks 4: Beregning af tilbageholdelse (rejection, R) i membranfiltrering.

Massebalance:

Membranmodul
Fedevand Permeat

—

Koncentrat

Recirkulation N

Ming = mpermeatud + Myoncentrat

Cind _ Cpermeat Ckancentrat

Vind Vpermeat Vkancentrat

Tilbageholdelse:
R — Ckancentrat
Cina

Cpermeat =1 =R) Cinq
Betegnelser:

R [%]: Tilbageholdelse

m [ug]: Masse af et stof

C [ug /L]: Koncentration af et stof

V[L]: Volumen

Membranfiltrering kategoriseres efter membranernes porestarrelse, og dermed sterrelsen af
de partikler eller molekyler, som de kan tilbageholde. Ultrafiltrering (UF) med porestarrelser pa
0,002-0,1 um tilbageholder generelt bakterier, humusstoffer og farve, nanofiltrering (NF) med
porestarrelser pa 0.001-0.01 um tilbageholder sterre oplgste molekyler, og Reverse Osmosis
(RO) tilbageholder ioner og mindre molekyler med poresterrelser pa 0,0001-0,001 ym. Mem-
brangeometri og membranmateriale er afggrende for, hvordan stofferne tilbageholdes, men er
ofte et kompromis med de hydrauliske forhold. Membraner kan fx vaere spiralvundne, rer- eller
rammeformede. NF- og RO-membraner er ofte spiralvundne, da man herved opnar et relativt
stort membranareal/modulvolumen forhold. | drikkevandsbehandling opbygges membranan-
lseeg moduleert for at optimere kapaciteten og opna en hgjere udnyttelsesgrad, hvor en del-
strgm af koncentratet recirkuleres eller ledes til et nyt membranfilter (Boks 4). Selve membran-
filmen fremstilles ofte af plastmaterialer som celluloseacetat, polyamid eller polysulfon, som
typisk er mekanisk forstaerkede med forskellige beerelag. Membranfilmen kan yderligere stabi-
liseres af indleeg, eksempelvis i form af tynde plasticnet (spacers) i spiralvundne moduler. Til-
bageholdelsen af stoffer i membraner athaenger udover af membranen ogsa af stoffernes fy-
sisk-kemiske egenskaber, herunder molveegt, stgrrelse og polaritet. Starre molekyler med lav
vandoplgselighed tilbageholdes generelt bedre ved membranfiltrering end mindre, vandoplg-
selige molekyler (Kiso et al., 2001). Vekselvirkninger mellem stoffets funktionelle grupper eller
ladning og membranens overflade kan endvidere pavirke tilbageholdelsen. Hvis membranens
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overflade tiltreekker og binder et givet stof, kan det indledningsvist tilbageholdes via adsorp-
tion, men ladningen kan ogsa modvirke evt. diffusionsbegreensninger, hvorfor gennemstrgm-
ningen af stoffet potentielt vil stige over tid (Bellona et al., 2004).

Der er udviklet forskellige modeller til at forudsige fjernelsen af stoffer ved at sammenligne ek-
sperimentelt observerede tilbageholdelser med parameteriserede data for stof- og membran-
egenskaber (fx Yangali-Quintanilla et al., 2010, Kiso et al., 2011 og Madsen & Sggaard,
2014). Molekylestgrrelser kan fx opggres ud fra stoffets molekyleformel, hvorfra strukturens
volume og form kan estimeres ved brug af software. | forbindelse med membranfiltrering har
anvendelsen af disse parametre vaeret udfordret, da oplgste molekyler sjaeldent vil optraede
som faste strukturer men veere i bevaegelse og fri rotation omkring sin egen akse (Bajraktari et
al., 2016 og Kiso et al., 2010). Derfor kan man i stedet estimere tilbageholdelsen ud fra mole-
kylets molvaegt (Mw) og/eller effektive molekyleere diameter (Mq). Den effektive molekylzere di-
ameter af et stof kan fx beregnes ud fra dets gyrationsradius (Rg), der betegner den effektive
sfeeriske radius af et givet molekyle (Boks 5). Rg kan males eksperimentalt ved hjaelp af lys-
spredning.

Boks 5: Estimering af effektiv molekylediameter ud fra gyrationsradius (Rg).

Molekylediameter:

1
My =2-R, =2'<\/M_'Zmi(Ri_RCM)2>
v

Betegnelser:

My [nm]: Effektiv molekylediameter
Ry [nm]: Gyrationsradius

M,, [g/mol]: Molveegt

m; [-]: Masse af atom

Ri [-]: Position af atom

Rewm [-]: Massemidtpunkt af molekyle

Membraner med en hgj saltafvigelse (> 99%) vil teoretisk set veere i stand til at tilbageholde de
fleste pesticider og pesticidnedbrydningsprodukter, da salt-ioner generelt er mindre (Kiso et
al., 2011). Men den reelle tilbageholdelse vil altid afheenge af en direkte sammenligning mel-
lem stof- og membranegenskaber. Derudover vil vandmatricens indhold af stoffer og salte reelt
ogsa pavirke tilbageholdelsen i membraner, hvilket udvikles over membranens driftsperiode.
Aflejringer eller blokeringer pa membranen kan reducere porestgrrelserne og salt-ioner i vand-
matricen kan danne stgrre komplekser med de ioniserede pesticidstoffer, hvilket potentielt kan
@ge tilbageholdelsen (Kosuti¢ & Kunst, 2002). Dette vil dog ultimativt ogsa saenke vandgen-
nemstrgmningen for membranfiltret, hvorfor sadanne forhold afstemmes med driftsforhold og
brug af anti-scallanter (Water Tech A/S, 2003).

4.2 Kriterier for tilbageholdelse i membraner

En umiddelbar vurdering af tilbageholdelsen i membranfiltrering tager udgangspunkt i mem-
branens Molecular Weight Cut-Off (MWCO). Membranens MWCO betegner den laveste mol-
vaegt for hvilken 90 % af et stof tilbageholdes. Safremt stoffet er mindre end membranens
MWCO, vil stoffets tilbageholdelse ogsa afhaenge af dets vekselvirkning med membranens
overflade og porestarrelser. MWCO er et forsimplet begreb jeevnfer Boks 5, men kan dog ofte
bruges som et udgangspunkt for en vurdering. Derudover kan andre forhold gare sig geel-
dende. Hvis stoffet eksempelvis dissocierer i to eller flere ladede enheder, vil tilbageholdelsen
af disse enheder ydermere pavirkes af membranens ladning. De fleste NF- og RO-membraner
pa markedet har en negativ ladet overflade med et zeta-potentiale i sterrelsen -38 til -77 mV
(Nikbakht et al., 2019). Sammenfattende, sa beror separationsegenskaberne pa et komplekst
samspil mellem stoffernes og membranens fysiske-kemiske egenskaber.
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Hvis molekylerne ikke dissocierer, vil de tilbageholdes, safremt deres effektive diameter er
starre end membranens porer (Bellona et al., 2004 (Figur 4)). Der er vurderet to membran-ty-
per: en NF- og en RO-membran (Nikbakht et al., 2019) (Tabel 3), med eksperimentelt bestemte
membranporestegrrelser, som er i stgrrelsesorden 0,22-0,44 nm for RO-membraner (Oatley et
al., 2012 og Kosuti¢ & Kunst, 2002).

TABEL 3: Estimerede membranegenskaber for hhv. en antaget standard NF- og RO-mem-
bran til behandling af drikkevand (Nikbakht et al., 2019).

Membrantype/Navn MWCO Permeabi- Zeta-po- Salt-re-
[Da] litet tentiale jektion
[L(m?h [mV ved pH [%]
bar)] 8]
NF - NFO9HF (Alfa La- >200 13,7+0.5 =77 41-89
val)
RO — XLE (Dow Chemi- >100 57+0.6 -50 93-97
cals)
Mw < MWCO
NEJ
m |
H < pKa
S pH < pKa
Ja
NEJ
a<50% logKow < 2 NEJ
JA
JA
——
JA
Md < pore Md < pore AL
NE.J
JA
Utilstraekkelig
1
NEJ NEJ
Effektiv
JA
|  Reduceret

FIGUR 4: Oversigt over anvendt data og metode til vurdering af stoffers tilbageholdelse i membranfiltre-
ring.

4.3 Vurdering af fjernelse ved membranfiltrering

Den endelige vurdering af muligheden for at fijerne et stof med membranfiltrering baseres pa
de estimerede molekylestarrelser (Mw 0g Ma), Kow 0g stoffets ladning, safremt det har syre-
base egenskaber (Tabel 4). De fysiske-kemiske egenskaber sammenlignes derudover med
malte tilbageholdelser fra veldokumenterede undersggelser (Tabel 5). De undersggte stoffer
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varierer i stgrrelser med en molvaegt 69-341 g/mol og en molekylediameter 0,24-0,76 nm.

TABEL 4: Fysisk-kemiske stofegenskaber og molekylestgrrelser, som pavirker tilbageholdel-
sen af pesticider og pesticidnedbrydningsprodukter i membranfiltrering. logKow fra MST
(PPDB) er ved pH 7 og 20 °C, logKow fra dansk-(Q)SAR er estimeret ud fra molekylestruktur
(SMILES notation).

Stofnavn logKow Mw Ladning” My Reference
[l [g/mol] [negativ/po- [nm]
sitiv]
Aktivstoffer
Atrazin 2,70 215,68 - 0,61 MST (PPDB),
PubChem
Bentazon -0,46 240,28 n 0,53 MST (PPDB),
PubChem
Dichlobenil 2,70 172,01 - 0,47 MST (PPDB),
PubChem
Dichlorprop 2,29 235,06 n 0,62 MST (PPDB),
PubChem
Diuron 2,87 233,09 - 0,67 MST (PPDB),
PubChem
ETU -0,85 102,16 ? 0,35 MST (PPDB),
PubChem
Glyphosat -3,20 169,07 ? 0,54 MST (PPDB),
PubChem
Hexazinon 1,17 252,31 - 0,63 MST (PPDB),
PubChem
MCPA -0,81 200,62 n 0,45 MST (PPDB),
PubChem
Mechlorprop -0,19 214,64 n 0,62 MST (PPDB),
PubChem
Metalaxyl 1,75 279,33 - 0,62 MST (PPDB),
PubChem
Metribuzin 1,65 214,29 p 0,55 MST (PPDB),
PubChem
Simazin 2,30 201,66 - 0,60 MST (PPDB),
PubChem

Nedbrydningsprodukter

2,6-Dichlorbenzosyre 2,23 191,01 n 0,47 MST (PPDB),
PubChem
2,4-Dichlorphenol 3,06 163,00 n 0,48 MST (PPDB),
PubChem
2,6-Dichlorphenol 2,75 163,00 n 0,45 Dansk-(Q)SAR,
PubChem
4CPP (2-(4-chlorphenoxy)pro- 2,31 200,62 n 0,62 Dansk-(Q)SAR,
pionsyre) PubChem
2,6-DCPP (2-(2,6-dichlorp- 3,03 235,06 n 0,54 Dansk-(Q)SAR,
henoxy-propionsyre)) PubChem
4-Nitrophenol 1,91 139,11 n 0,46 Dansk-(Q)SAR,
PubChem
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Alachlor ESA

AMPA (Amino-
methylphosphorsyre)
BAM (2,6-Dichlorbenzamid)

N-(2, 6-dimethylphenyl)-N-
(Methoxyacetyl)alanin
(CGA62826)

N-(2-carboxy-6-methylphenyl)
N-methoxyacetyl)alanin (CGA
108906)

Chlorothalonil-amidsulfonsyre

DEIA (Desethyldesisopropyl-
atrazin)

Desethyl-hydroxy-atrazin

Desethyl-atrazin

Desethyl-terbuthylazin

Desisopropyl-atrazin

Desisopropyl-hydroxy-atrazin

Desphenyl-chloridazon

Didealkyl-hydroxy-atrazin

Dimethachlor ESA

Dimethachlor OA

Hydroxy-atrazin

Hydroxy-simazin

Metazachlor ESA
Metazachlor OA

Methyl-desphenyl-chloridazon

Metribuzin-desamino-diketo

Metribuzin-diketo

Metribuzin-desamino

Propachlor ESA

1,82

-1,63

0,38

1,82

1,27

1,51

2,30

-0,41

-3,65

0,78

0,51

2,09

1,67

-1,38

1,49

0,90

2,52

0,87
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315,39

111,04

190,02

265,30

295,29

329,50

145,55

169,19

187,63

201,66

173,60

155,16

145,55

127,11

301,36

251,28

197,24

183,21

323,37
273,29

159,57

169,18

184,20

199,28

257,31

0,64

0,32

0,47

0,59

0,60

0,60

0,43

0,52

0,54

0,54

0,53

0,50

0,41

0,40

0,66

0,56

0,60

0,59

0,66
0,59

0,44

0,47

0,49

0,55

0,60

Dansk-(Q)SAR,
PubChem

MST (PPDB),
PubChem

MST (PPDB),
PubChem

-, PubChem

Dansk-(Q)SAR,
PubChem

-, PubChem

-, PubChem

-, PubChem

MST (PPDB),
PubChem

MST (PPDB),
PubChem

MST (PPDB),
PubChem

Dansk-(Q)SAR,
PubChem

Dansk-(Q)SAR,
PubChem

Dansk-(Q)SAR,
PubChem

Dansk-(Q)SAR,
PubChem

Dansk-(Q)SAR,
PubChem

MST (PPDB),
PubChem

MST (PPDB),
PubChem

-, PubChem
-, PubChem

MST (PPDB),
PubChem

MST (PPDB),
PubChem

MST (PPDB),
PubChem

Dansk-(Q)SAR,
PubChem

Dansk-(Q)SAR,
PubChem



1, 2, 4-triazol -1,00 69,07 p 0,24 MST (PPDB),

PubChem

N, N- dimethylsulfamid (DMS) ? 124,17 p 0,34 -, PubChem

Nye stoffer

CGA 369873 0,11 243,28 ? 0,61 Dansk-(Q)SAR,
PubChem

CGA 373464 0,73 301,32 ? 0,63 Dansk-(Q)SAR,
PubChem

TFMP 0,71 163,10 - 0,47 Dansk-(Q)SAR,
PubChem

Monuron 1,79 198,65 - 0,65 MST (PPDB),
PubChem

t-Sulfinylacetic acid ? 341,40 - 0,76 -, PubChem

2-CPP 2,39 200,62 n 0,54 Dansk-(Q)SAR,
PubChem

TFA 0,50 114,02 n 0,32 Dansk-(Q)SAR,
PubChem

Noter:

1) Ladning er vurderet ud fra stoffets syre/base-egenskaber (pKa) og dissociation ved neutral pH (7) (Boks 3), her er
p = positiv, n = negativ, - = ingen ladning og ? = ukendt.

2) Molekylediameter er estimeret ved brug af PyMOL software baseret pa radius of gyration (Boks 5).

Der er overordnet set lineser sammenhaeng mellem stoffernes molveegt og deres effektive dia-
meter (Figur 5). Men der er samtidig stor variation i molekylestarrelser for stoffer med samme
molvaegt, fx har bAde MCPA og Monuron en molvaegt omkring 200 (g/mol), men en molekyle-
diameter pa hhv. 0,45 og 0,65 nm. Derfor vil de forventeligt ikke tilbageholdes med samme ef-
fektivitet af en NF-membran. En mindre gruppe stoffer med en molveegt umiddelbart starre
end 100 g/mol afviger fra denne linezere tendens (bla cirkel), ved at have en lavere molekyle-
diameter. Det kan betyde, at de til trods for en Mw > RO-membranens MWCO ikke tilbagehol-
des med samme effektivitet, safremt deres effektive diameter er mindre end membranens esti-
merede porestgrrelser. Her vil interaktion mellem stoffets og membranens overfladeladning
ydermere pavirke den reelle tilbageholdelse.
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FIGUR 5: Sammenhaeng mellem molvaegt, My, (g/mol), og effektiv molekylediameter, Mg, (nm), baseret pa
radius af gyration (Boks 5). MWCO for hhv. en NF-membran (>200 Da) og en RO-membran (>100 Da) er
angivet (stiplede linjer).
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TABEL 5: Malte tilbageholdelser for membranfiltrering fra veldokumenterede undersggelser.
Hvor information har vaeret tilgaengelig, er resultaterne blevet indsamlet sammen med rele-
vante testforhold: Membrantype, vandtype og stofkoncentration. Tilbageholdelse er angivet i

%.

Stofnavn

Aktivstoffer

Atrazin

Bentazon

Dichlobenil
Dichlorprop

Diuron

ETU"
Glyphosat

Hexazinon

MCPA

Mechlorprop

Metalaxyl/me-
talaxyl-M

Metribuzin

Simazin

Littera-

tur

Ja

Ja

Nej
Nej
Ja

Nej
Ja

Nej
Ja

Ja
Ja

Ja
Ja

Membrantype

Desal 5-DK

NF-90 og
NF200

NF

AgP
NF90
NF-70
NF-45

NF270
N30F

PTFE

NF270
N30F

NF-70

NF70
NF45

NF-300 TFC

Desal-5K

NF270

RO, LPRO,
BW30 og XLE

NF270
TFC

RO

NF70
NF45

NF70
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Vandtype

Overflade
og grund-
vand

Grund-
vand

Milli-Q

Grund-
vand

Destilleret

Destilleret

Destilleret

Grund-
vand

Grund-
vand

Destilleret
og overfla-
devand

Milli-Q
Milli-Q

Milli-Q

Grund-
vand

Grund-
vand

Koncentra-
tion

500pg/L

6,5-65pg/L

1,075pg/L

1-10mg/L

300pg/L

10pg/L

30mg/L
10pg/L

300pg/L

1pg/L

36-240mg/L

1ug/L
1mg/L

1ug/L

20, 50,
100ug/L

5ug/L
300pg/L

1,014pg/L

Fjer-
nelse
[%]

73,3-
96,9

81,3-
98,4

>90

>97
98
96,8
92,4
78,9
83,6
100

97,9
87,9

91,6

92
51

>80

>90

92,6
>02

89,8
85,6

>97

96,4

82,6
90

Referencer

Sanches et al., 2012

Yangali-Quintanilla et
al., 2009

Van Der Bruggen et
al., 2001

Madsen et al., 2015
Sotto et al., 2010

Van Der Bruggen et
al., 1998

Caus et al., 2009

Peydayesh et al. 2015
Caus et al., 2009

Van Der Bruggen et
al., 1998

Van Der Bruggen et
al., 2001

Saitta et al., 2012

Xie & Xu, 2011

Nikbakht et al., 2019
Nikbakht et al., 2019

Nikbakht et al., 2019
Mukherjee et al., 2020

Bonné et al., 2000

Van Der Bruggen et
al., 1998

Van Der Bruggen et
al., 2001



Nedbrydningsprodukter

2,6-Dichlorbenzo- Nej
syre
2,4-Dichlorphenol Ja PSF-FO/GO Laborato- 50mg/L 96,5 Modi & Bellare, 2020
rie vand
2,6-Dichlorphenol Nej
4CPP ? Nej
2,6-DCPP Nej
4-Nitrophenol Ja AgNPs@NC, >95 Das et al., 2021
Alachlor ESA Nej
AMPA 4 Ja RO Destilleret  2ug/L >95 Reference i Jénsson
etal., 2013
BAM ® Ja XLE Drikke- 1mg/L 95,8 Hylling et al., 2019
vand
AgP Milli-Q 1-10mg/L >97 Madsen et al., 2015
RO, LPRO, Milli-Q 1mg/L >92 Nikbakht et al., 2019
BW30 og XLE
CGA62826 © Nej
CGA 108906 " Nej
Chlorothalonil- Nej
amidsulfonsyre
DEIA® Ja AgP Milli-Q 1-10mg/L >97 Madsen et al., 2015
Indikationer - Sotto et al., 2010
NF-90 og NF-
270
NF90 Grund- 1mg/L >80 Kowalski et al., 2014
vand
XLE, NF90 og  Grund- 1mg/L >90 Madsen & Sggaard
BW30 vand >80 (2014)
Desethyl-hydroxy- Nej
atrazin
Desethyl-atrazin Ja NF De-ionise-  5-100pg/L > 80 Musbah et al., 2018
ret
Desethyl-ter- Nej
buthylazin
Desisopropyl-atra- Nej
zin
Desisopropyl-hy- Nej
droxy-atrazin
Desphenyl-chlori- Ja LPRO Grund- Tug/L 88-92 Konradt et al., 2021
dazon vand
Didealkyl-hydroxy- Nej
atrazin
Dimethachlor ESA Nej
Dimethachlor OA Nej
Hydroxy-atrazin Ja UF Indikati-  Guillon et al., 2019
oner
Hydroxy-simazin Nej
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Metazachlor ESA Nej

Metazachlor OA Nej
Methyl-desphenyl- Nej
chloridazon
Metribuzin-desa- Nej
mino-diketo
Metribuzin-diketo Nej
Metribuzin-desa- Nej
mino
Propachlor ESA Nej
1, 2, 4-triazol Nej
DMS © Ja LPRO Overflade-  1pg/L 95-97 Konradt et al., 2021
og grund-
vand
NF90 Drikke- 20ug/L 76 Schmidt, & Brauch,
vand og (2008)
Milli-Q
VRO-SE4040 Grund- 0,1-10pg/L 84 Hedegaard & Quinza-
vand nos, 2020
Nye stoffer
CGA 369873 Nej
CGA 373464 Nej
TFMP Nej
Monuron Nej
t-Sulfinylacetic Nej
acid
2-CPP Nej
TFA Ja RO Overfalde- 99,9 Scheurer, 2017
og grund-
vand

Navneforkortelser: 1) Ethylenthiourea, 2) 2-(4-chlorphenoxy)propionsyre, 3) 2-(2,6-dichlorphenoxy-propionsyre), 4) Amino-
methylphosphorsyre, 5) 2,6-Dichlorbenzamid, 6) N-(2, 6-dimethylphenyl)-N-(Methoxyacetyl)alanin, 7) N-(2-carboxy-6-
methylphenyl) N-methoxyacetyl)alanin, 8) Desethyldesisopropyl-atrazin, 9) N,N- dimethylsulfamid.

For nogle af de unders@agte pesticider er der veldokumenterede undersggelser, der har malt
tilbageholdelsen i NF- og/eller RO-membraner (Tabel 5). Resultaterne varierer alt efter hvilken
membrantype, vandtype og stofkoncentration, der er undersggt. Ydermere afhaenger membra-
nens tilbageholdelsesevne af de operative forhold, herunder temperatur, flow-hastighed, flow-
design samt produktion (malt som forholdet mellem permeat og retentat). Disse forhold van-
skeligger en direkte kvantitativ sammenligning mellem forskellige studier. De malte data er
overordnet set udledt for relevante, lave stofkoncentrationer i ug/L, og mange med udgangs-
punkt i drikkevand baseret pa grundvand og/eller overfladevand. Der er generelt meget fa stu-
dier, der har undersggt fiernelsen af pesticidnedbrydningsprodukter ved membranfiltrering. Et
dansk studie har forsggt at forudsige tilbageholdelsen af en raekke nedbrydningsprodukter for
bl.a. atrazin og metribuzin med udgangspunkt i fysisk-kemiske stofegenskaber (Madsen & Sg-
gaard, 2014). De estimerede tilbageholdelser for disse nedbrydningsprodukter var generelt
hgje for RO-membraner (> 96%). Samme studie estimerede, at AMPA havde den laveste til-
bageholdelse af de undersggte stoffer med en estimeret tilbageholdelse i RO-membraner pa
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65-74 % (Madsen & Sggaard, 2014). Dette kan begrundes i, at AMPA har en relativt lav mol-
vaegt pa 111 g/mol og effektiv molekylestarrelse pa 0,32 nm, hvilket kan vaere mindre end
nogle membranernes MWCO og/eller porestarrelser. Et studie har imidlertid indikeret en effek-
tiv fiernelse af AMPA i RO-membraner med en tilbageholdelse > 95 % (referencer i Jonsson et
al., 2013). Dermed er AMPA det mindste af de undersggte stoffer, for hvilken erfaringer indike-
rer en effektiv fiernelse med membranfiltrering. Dette eksempel illustrerer usikkerhed i den teo-
retiske vurdering sammenlignet med eksperimentelle undersggelser, hvor forskellen i vurderin-
gerne fx kan skyldes variation i valg eller antagelser om membrantype og @vrige driftsforhold.

Rangordnes stofferne i forhold til deres molvaegt og estimerede molekylestarrelser, fremgar
det, at en lang reekke af de undersggte stoffer har en molvaegt starre end den typiske MWCO
for NF-membraner (Figur 6). Der er generelt flere erfaringer med effektiv fiernelse i NF-mem-
braner for stoffer med en relativt hgjere molvaegt. Rangordningen viser, at der er erfaringer
med effektiv tilbageholdelse i NF-membraner for stoffer med en molvaegt > 145 g/mol. En stor
del af de undersggte stoffer ligger samtidig over de antagne tilbageholdelseskriterier for RO-
membraner. Generelt viser veldokumenterede undersggelser effektiv fiernelse i RO-membra-
ner for stoffer med en molveegt > 111 g/mol. Stoffer i starrelsesorden med de undersggte (dvs.
molvaegt og effektiv diameter) vil teoretisk set kunne fijernes ved membranfiltrering med en til-
bageholdelse > 90 %. Dette skal ikke tolkes som absolutte og fuldsteendige tilbageholdelser,
men en generel vurdering baseret pa overordnede membranfunktioner under de forudsatte an-
tagelser (Tabel 3). Den reelle tilbageholdelse vil vaere et resultat af valg af specifik membran-
type i kombination med stoffets fysisk-kemiske egenskaber og starrelser. Derudover vil design
af membrananlaeg, vandtype og driftsforhold pavirke den endelige vurdering af, om et givet
stof tilbageholdes tilstreekkeligt og skonomisk effektivt. Rangordningen peger samtidig pa, at
et ukendte stof med en molvaegt < 111 g/mol og en effektive molekylediameter < 0,32 nm kan
vaere vanskeligt at fijerne effektivt med membranfiltrering. Safremt stoffet er ladet ved neutral
pH kan denne tilbageholdelse vaere ydereligere vanskeliggjort pa grund af membranens over-
fladeegenskaber.
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Molekylestorrelse Undersagt i litteraturen

o Molvagt Effektiv flarmalsa i NF
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FIGUR 6: Rangordning af pesticider og pesticidnedbrydningsprodukter i forhold til molvaegt M., (g/mol) (s@jler), og estimeret effektiv molekylediameter My (nm) (prikker). For stoffer, hvor der er malt
effektive tilbageholdelser i RO-membraner (>84%) er sgjlerne farvet brune, og for stoffer, hvor der er malt effektive tilbageholdelser i NF (> 76%) er sgjlerne farvet gule. For stoffer hvor der ikke
foreligger erfaringer er sgjlerne farvet granne. MWCO for hhv. en NF-membran (>200 Da) og en RO-membran (>100 Da) er angivet sammen en generel stgrrelsesorden for RO-membraners pore-

starrelser (stiplede bokse).

34 Miljgstyrelsen / Rensningsmuligheder for pesticider



P& baggrund af de fysisk-kemiske stofegenskaber, de estimerede molekylestarrelser og malte
tilbageholdelser i veldokumenterede undersggelser vurderes det, at sterstedelen af de under-
segte pesticider og en raekke af pesticidnedbrydningsprodukterne kan fiernes med NF-mem-
braner. De resterende stoffer vurderes generelt at kunne fiernes med RO-membraner. De stof-
fer, der vurderes at veere sveerest at fierne med membranfiltrering, er de mindre, positivt la-
dede nedbrydningsprodukter sa som 1,2,4-trizol, hvis molvaegt og/eller diameter kan ligge un-
der membranernes tilbageholdelseskriterier (Tabel 3). Der er identificeret en raekke stoffer, som
grundet positiv ladning ved neutral pH (7) og/eller en lavere molekylediameter < 0,44 nm i
kombination med manglende, eksperimentelle undersggelser kan betyde, at de fiernes i min-
dre tilstraekkelig grad i RO-membraner:

e 1,2, 4-triazol

e ETU (Ethylenthiourea)

e Didealkyl-hydroxy-atrazin

e  Methyl-desphenyl-chloridazon

e 2,6-Dichlorphenol

Membranfiltrering vil ultimativt lede til vandtab, da en delstrem af vandet ender som koncentrat
med hgijt indhold af pesticider eller pesticidnedbrydningsprodukter. Hvis membranfiltrering ind-
fares, vil det kreeve en stgrre vandindvinding for at levere den samme maengde drikkevand.
Samtidig vil der vaere behov for efterbehandling i form af tilsaetning af mineraler for at opna de
gnskede smags- hardheds- og korrosionsegenskaber pa det faerdigbehandlede drikkevand
(Water Tech A/S, 2003). | praksis vil man ofte blande en delmangde af det ubehandlede vand
med permeatet dvs. et by-pass udenom membran-anlaegget. Danske erfaringer viser, at man
ved implementering af RO-membranfiltrering sdledes maksimalt kan fjerne 50-70 % af en gi-
ven stofkoncentration (Hedegaard & Quinzanos, 2020). Re-mineralisering kan derfor be-
greense den endelige anvendelse af membranfiltrering som rensemetode. Ud over et gget
vandforbrug vil membranbehandling medfere ggede omkostninger ved handtering af spilde-
vand, indkeb og brug af kemikalier (anti-scallanter) samt energiforbrug til drift af membranan-
leeg.
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5. Rensningsmuligheder

5.1 Samlet vurdering

Enkelte pesticider, og mange pesticidnedbrydningsprodukter er ikke undersggt eksperimentelt
med hensyn til deres fiernelse i drikkevandsbehandling. Pesticider er generelt bedre under-
segt end pesticidnedbrydningsprodukter. Samtidig er der fa studier af fiernelse af pesticidned-
brydningsprodukter med membranfiltrering, bl.a. fordi anvendelsen af denne rensemetode ikke
er seerligt udbredt til dette formal. Projektet har opstillet en metode til teoretisk at vurdere mu-
ligheden for at fierne stofferne med aktivt kul eller membranfiltrering. For en reekke af de un-
dersagte pesticidnedbrydningsprodukter foreligger der ikke data for fysisk-kemiske stofegen-
skaber, for disse stoffer er mobilitet (Koc) 0g syre-base egenskaber (pKa) estimeret ved hjeelp
af (Q)SAR.

Stoffernes mulighed for at blive fijernet med aktivt kul er vurderet med udgangspunkt i adsorpti-
onskapaciteter for organisk stof i jord og stofkoncentrationer relevante for drikkevandsbehand-
ling (ug/L). For 16 af de undersggte stoffer er adsorptionen til organisk stof vurderet sa lav, at
de ikke forventes at kunne fjernes tilstraekkeligt effektivt med aktivt kul (Tabel 6). Derudover er
der identificeret en raekke stoffer, som pa grund af deres fysisk-kemiske egenskaber kan vaere
udfordrende at fierne effektivt med aktivt kul. De stoffer, der vurderes at veere vanskelige at
fierne med aktivt kul, er meget mobile i jord (Koc < 50), har en lav adsorption til organisk stof <
7,6 ug/kg-oc og har ofte syre-base egenskaber, sa de ved neutral pH optraeder pa ionform.
Selv stoffer med en lav adsorption vil reelt kunne fiernes med aktivt kul, men med en meget
begraenset levetid af et aktivt kulfilter. Derudover kan lang kontakttid i aktivt kul filtret have
uhensigtsmaessige afledte effekter for vandkvaliteten fx nitritdannelse.

Muligheden for at fierne stofferne med membranfiltrering er vurderet pa baggrund af molvaegt
og estimerede molekylestarrelser samt generelle antagelser om tilbageholdelseskriterierne for
NF- og RO-membraner relevante for drikkevandsbehandling. Det er teoretisk vurderet, at en
reekke af de undersggte stoffer kan fiernes med NF-membranfiltrering, og at alle de under-
sogte stoffer forventes at kunne fiernes med RO-membranfiltrering (Tabel 6). De stoffer, der
vurderes at veere vanskeligst at fierne med membranfiltrering, er stoffer med en effektiv mole-
kylediameter < 0,24 nm og er ofte nedbrydningsprodukter, der ved neutral pH optraeder i posi-
tiv ionform. Selvom membranfiltrering teoretisk kan fierne alle de undersggte stoffer, vil der al-
tid veere et betydeligt vandtab og @get ressourceforbrug forbundet med denne rensemetode,
hvilket bgr inddrages i den endelige vurdering. Samtidig vil re-mineralisering begreense effekt
og implementering af denne rensemetode, da membranfiltrering ultimativ ogsa fijerner essenti-
elle mineraler fra drikkevandet.

Projektet viser, at stoffer som vurderes at vaere vanskelige at fijerne effektivt med adsorption til
aktivt kul, vurderes at kunne fiernes med membranfiltrering, og projektet har saledes ikke iden-
tificeret stoffer blandt de undersgagte, som ikke kan fiernes med én af de undersggte renseme-
toder. Projektets resultater er ikke baseret pa malte stoffijernelser, men pa en rangordning og
sortering af stofferne efter deres stofegenskaber. Rangordningen og vurderingskriterierne er
efterfglgende valideret op i mod erfaringer fra veldokumenterede undersggelser. Den reelle
adsorptionskapacitet til aktivt kul og tilbageholdelse i membranfiltrering varierer meget, af-
haengigt af den specifikke type af aktivt kul og membran, og forhold som stofkoncentration og
vandkvalitet. Da der saledes er mange parametre, der pavirker fiernelsen af stofferne, bar en
endelige vurdering af fijernelse af et givet stof altid baseres pa eksperimentelle erfaringer og
helst pilotforsgg. Dette er imidlertid meget ressourcekraevende og tager tid, hvorfor projektets

Miljgstyrelsen / Rensningsmuligheder for pesticider



tilgang med rangordning og sortering af stofferne efter tilgeengelige fysisk-kemiske stofegen-
skaber muligger en hurtig og valideret vurdering af mulighederne for at fijerne nye pesticider og

pesticidnedbrydningsprodukter.

TABEL 6: Vurdering af rensningsmuligheder for de undersggte pesticider og pesticidnedbryd-
ningsprodukter med fokus pa adsorption til aktivt kul og membranfiltrering. Denne vurdering er
baseret pa fysisk-kemiske stofegenskaber, estimerede adsorptionskapaciteter til organisk stof
i jord, estimerede molekylestgrrelser og data fra veldokumenterede undersggelser. Der er
desuden gjort en raekke antagelser, der ligger til grund for vurderingskriterierne for de under-
se@gte rensemetoder i relation til dansk vandbehandling. Det angivne vidensniveau afspejler
grundlag og usikkerhed bag denne vurdering.

Stofnavn

Aktivstoffer

Atrazin

Bentazon

Dichlobenil

Dichlorprop

Diuron

ETU

Glyphosat

Hexazinon

MCPA

Mechlorprop

Metalaxyl

Metribuzin

Simazin
Nedbrydningsprodukter
2,6-Dichlorbenzosyre
2,4-Dichlorphenol
2,6-Dichlorphenol

4CPP (2-(4-chlorphenoxy)propion-
syre)

2,6-DCPP (2-(2,6-dichlorphenoxy-
propionsyre))
4-Nitrophenol

Alachlor ESA

AMPA (Aminomethylphosphor-
syre)

BAM (2,6-Dichlorbenzamid)
N-(2, 6-dimethylphenyl)-N-(Meth-
oxyacetyl)alanin (CGA62826)
N-(2-carboxy-6-methylphenyl) N-
methoxyacetyl)alanin (CGA
108906)

Adsorption

Vidensni-

Aktivt kul

veau

E,T
E, T
T
T
E,T
I, T

E, T
E,T
E, T
E,T
E, T
E,T

E,T
I, T

E, T
E,Q
E,T

E,T

NF?

Membranfiltrering

Vidensniveau

RO

+ E, Q
+ E, Q
+ Q
+ Q
+ E,Q
() Q
+ E, Q
+ Q
+ E,Q
+ E,Q
+ E,Q
+ E,Q
+ E,Q
+ Q
+ I, Q
() Q
+ Q
+ Q
+ I, Q
+ Q
+ E,Q
+ E,Q
+ Q
+ Q
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Chlorothalonil-amidsulfonsyre - T + + Q

DEIA (Desethyldesisopropyl-atra- - LT ) + E.Q
zin)

Desethyl-hydroxy-atrazin + Q - + Q
Desethyl-atrazin + E. T ) + E.Q
Desethyl-terbuthylazin + T + + Q
Desisopropyl-atrazin + E,T - + Q
Desisopropyl-hydroxy-atrazin + T - + Q
Desphenyl-chloridazon + ET - + E,Q
Didealkyl-hydroxy-atrazin + Q - (-) Q
Dimethachlor ESA - T + + Q
Dimethachlor OA - Q + + Q
Hydroxy-atrazin + I, Q -) + Q
Hydroxy-simazin - T - + Q
Metazachlor ESA - I, T + + Q
Metazachlor OA - T & + Q
Methyl-desphenyl-chloridazon + T - (-) Q
Metribuzin-desamino-diketo - T - + Q
Metribuzin-diketo + T + + Q
Metribuzin-desamino + Q - + Q
Propachlor ESA - Q + + Q
1, 2, 4-triazol ) E,T = ) Q
N, N- dimethylsulfamid (DMS) - E,Q (-) + E Q
Nye stoffer

CGA 369873 - Q + + Q
CGA 373464 - Q + + Q
TFMP + Q - + Q
Monuron + I, T - + Q
t-Sulfinylacetic acid - T + + Q
2-CPP (-) Q + + Q
TFA - I, T - + E, Q

Forklaringer:
+ Det forventes, at stoffet kan fiernes effektivt med denne rensemetode.
() Der kan veere udfordringer forbundet med at fierne stoffet effektivt med denne rensemetode.
- Det vurderes, at stoffet ikke kan fiernes effektivt med denne rensemetode.
E Eksperimentel unders@ggt og kvantificeret i videnskabelig litteratur eller nationale erfaringer fra offentliggjorte,
veldokumentere undersggelser.
I Indikationer fra nationale eller internationale undersggelser men manglende verifikation eller offentliggerelse af data.
T Teoretisk vurdering baseret pa eksperimentelt bestemte fysisk-kemiske stofegenskaber.

Q Teoretisk vurdering baseret pa estimerede stofegenskaber via dansk-(Q)SAR eller molekylesterrelser via PyMOL.
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Bilag 1. Datagrundlag: Fysisk-kemiske stofegenskaber

Tabel 7: Anvendt datagrundlag for teoretisk vurdering af rensningsmuligheder for pesticider og pesticidnedbrydningsprodukter. Fysisk-kemiske egenskaber indhentet fra Miljgstyrelsens database,
suppleret med data fra relevante online databaser (PubChem og PPDB). For stoffer med begraenset videns grundlag er der estimeret fysisk-kemiske egenskaber ved brug af (Q)SAR. Adsorptions-
kapacitet for organisk stof (q, -oc) er estimeret pa baggrund af mobilitet i jord eller estimerede K,-veerdier fra (Q)SAR. Der er desuden gjort antagelser om fraktion af organisk stof i jord (1,7 %) og
ligevaegtsstofkoncentration i vandet (0,2 pg/L). Den effektive molekylediameter er estimeret ud fra radius af gyration. Hajeste, malte adsorptionskapaciteter i aktivt kul og tilbageholdelser i NF- eller
RO-membraner fra veldokumenterede undersggelser er angivet, safremt litteraturstudiet har fundet erfaringer herfor.

Stofidentifikation Fysiske/kemiske egenskaber Fjernelse med Fjernelse med
aktivt kul membran

Navn CAS nr. Molvagt Opl. vand logKow Koc Kfoc 1/nd s/b - pKa q, oc q, AC® Mgy Tilbagehol-
[g/mol] [mg/L] [ug/kg-oc] [mg/g] [nm] delse” [%]

Aktivstoffer

Atrazin 1912-24-9 215,68 35 2,70 100 174 ? b-1,74 34,8 238 0,61 98

Bentazon 25057-89-0 240,28 7112 -0,46 55,3 59,6 0,93 s-3,51 13,3 167 0,53 98

Dichlobenil 1194-65-6 172,01 21,2 2,70 257 237 ? - 51,4 - 0,47 -

Dichlorprop 120-36-5 235,06 350 2,29 74,0 41,2 ? s-3% 14,8 - 0,62 -
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Diuron 330-54-1 233,09 35,6 2,87 813 1067 ? s-13,8 213 300 0,67 92

ETU (Ethylenthiourea) 96-45-7 102,16 20000% -0,85 - 70 ? slb - 13/1,74 14,0 - 0,35 -
Glyphosat 1071-83-6 169,07 10500 -3,20 1424 16331 0,86 s/lb- 2,34 4092 - 0,54 >90
Hexazinon 51235-04-2 252,31 626000 1,17 54,0 - - b-1,7% 10,8 125 0,63 -
MCPA 94-74-6 200,62 29390 -0,81 - 74 0,68 s-3,73 24,8 600 0,45 >92
Mechlorprop 93-65-2 214,64 250000 -0,19 47,0 31 ? s-3,19 9,40 575 0,62 90
Metalaxyl/metalaxyl-M 57837-19-1 279,33 8400 1,75 162 162 ? - 32,5 462 0,62 86
Metribuzin 21087-64-9 214,29 1165 1,65 - 37,9 ? b-7,9% 7,58 756 0,55 >97
Simazin 122-34-9 201,66 5 2,30 130 750 ? b-1,7% 150 370 0,60 96

Nedbrydningsprodukter

2,6-Dichlorbenzosyre 50-30-6 191,01 14100 2,23 44,09 - - s-29 8,80 - 0,47 -

2,4-Dichlorphenol 120-83-2 163 4870 3,06 805 512 ? s-7,8% 161 595 0,48 97
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2,6-Dichlorphenol

4CPP (2-(4-chlorphenoxy)propionsyre)

2,6-DCPP (2-(2,6-dichlorphenoxy-propion-

syre))

4-Nitrophenol

Alachlor ESA

AMPA (Aminomethylphosphorsyre)

BAM (2,6-Dichlorbenzamid)

N-(2, 6-dimethylphenyl)-N-(Methoxyace-

tyl)alanin (CGA62826)

N-(2-carboxy-6-methylphenyl) N-methoxy-
acetyl)alanin (CGA 108906)

Chlorothalonil-amidsulfonsyre

DEIA (Desethyldesisopropyl-atrazin)

87-65-0

3307-39-9

25140-90-3

100-02-7

142363-53-9

1066-51-9

2008-58-4

75596-99-5

104390-56-9

1418095-02-9

3397-62-4

163

200,62

235,06

139,11

315,39

111,04

190,02

265,3

295,29

329,5

145,55

1900%

14709

1824

11600

>0,245%

1466561

1830

>0,25%

18000

600%
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2,759

2,314

3,034

1,914

1,824

-1,63

1,824

0,324

5014

30,99

77,29

2914

62,2

2002

38,0

62,39

75

32,29

9665

41

27,2

8,34

11

s-6,99

s-3,1%

s-2,99

s-7,29

s/b -
1,8/5,4/10%

s-13,3%

100

15,4

2624

8,20

6,47

6,44

41

151

42

3,6

0,45

0,62

0,54

0,46

0,64

0,32

0,47

0,59

0,60

0,60

0,43

>05

>95

>97

>97
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Desethyl-hydroxy-atrazin

Desethyl-atrazin

Desethyl-terbuthylazin

Desisopropyl-atrazin

Desisopropyl-hydroxy-atrazin

Desphenyl-chloridazon

Didealkyl-hydroxy-atrazin

Dimethachlor ESA

Dimethachlor OA

Hydroxy-atrazin

Hydroxy-simazin
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19988-24-0

6190-65-4

30125-63-4

1007-28-9

7313-54-4

6339-19-1

645-92-1

1231819-32-1

1086384-49-7

2163-68-0

2599-11-3

169,19

187,63

201,66

173,6

155,16

145,55

127,11

301,36

251,28

197,24

183,21

>265400%

2700

327

980

86084

1789004

75%

1000000

490000

5,9

1,274

2,30

0,644

-0.4149

-3,65

0,784

0,514

2,09

4529

110

130

1814

1384

3,79

10,04

1804

5,0

78

50

b-5%

b-1,7%

b-3,92%

b-1,7%

s/b - 9,4/5%

s-8,1%

sib - 9,4/5%

slb- 11/5,09

slb- 11/5,09

22,0

15,6

26,0

2,00

303

119

0,52

0,54

0,54

0,53

0,50

0,41

0,40

0,66

0,56

0,60

0,59

>80

92



Metazachlor ESA

Metazachlor OA

Methyl-desphenyl-chloridazon

Metribuzin-desamino-diketo

Metribuzin-diketo

Metribuzin-desamino

Propachlor ESA

1, 2, 4-triazol

N, N- dimethylsulfamid (DMS)

Nye stoffer
CGA 369873

CGA 373464

172960-62-2

1231244-60-2

17254-80-7

52236-30-3

56507-37-0

35045-02-4

123732-85-4

288-88-0

3984-14-3

323,37

273,29

159,57

169,18

184,2

199,28

257,31

69,07

124,17

243,28

301,32

>1,55%

58434

50240

5350

1650

318%

>3,45%)

730000

140000

>18,64

>2y54)

-1,38

1,49

0,114

0,739

8,84

18,94

99,0

288%

22,99

3,69

10,09

9,19

24,6

92

33

112

b- 3,44

b -84

s/b - 8,1/0,9%

s-8,1%
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2,28

4,72

22,8

4,57

25,9

0,84

2,00

0,0017

0,66

0,59

0,44

0,47

0,49

0,55

0,60

0,24

0,34

0,61

0,63

97



TFMP 33252-63-0 163,1 165109 0,714 92,04

Monuron 150-68-5 198,65 230 1,79 150
t-Sulfinylacetic acid 618113-86-3 3414 ? ? 21,8
2-CPP 25140-86-7 200,62 9814 2,394 39,94
TFA 76-05-1 114,02 1000000% 0,504 3,2
Noter:

1) Adsorptionskapaciteten til organisk stof er estimeret pa baggrund af eksperimentel bestemt K,./Ks, for jord under antagelse af 1,7% organisk stof i jord, eller

estimeret K, veerdier fra (Q)SAR, samt ved en ligevaegtsstofkoncentration pa 0,2 pg/L (Boks 2).

Effektiv molekylediameter baseret pa radius af gyration (Boks 5).

)
3) Eksperimentelt bestemte data fra gvrige referencer i PubChem eller (Q)SAR-database.
) Estimeret via (Q)SAR.

)

6) Hajeste, malt adsorptionskapacitet til aktivt kul fra veldokumenterede undersagelser (Tabel 2).

7) Hgjeste, malt tilbageholdelse i NF- eller RO-membraner fra veldokumenterede undersggelser (Tabel 5).
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Hvor linearitetskoefficienten 1/n ikke er kendt, er det antaget at 1/n = 1 (dvs. lineaer adsorptionsisoterm).

20,3

s-3%

s-0,64

4,58

0,47

0,65

0,76

0,54

0,32

99,9



Rensningsmuligheder for pesticider - med fokus pa aktivt kul og membraner
Drikkevandsforsyningen i Danmark bygger traditionelt pa rent grundvand, der kun
gennemgar fa behandlingstrin i form af iltning og filtrering, inden det ledes til forbru-
gerne. Grundvandet analyseres imidlertid for stadigt flere pesticider og pesticidned-
brydnings-produkter i takt med udvikling af nye kemiske analysemetoder, og dette
har medfgrt, at der oftere og mere udbredt findes flere pesticidstoffer.

Formalet med dette projekt er at vurdere mulighederne for at fierne udvalgte

pesticider og pesticidnedbrydningsprodukter med aktivt kul og membranfiltrering i
drikkevands-behandling.

Miljgstyrelsen
Tolderlundsvej 5
5000 Odense C

www.mst.dk
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