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Sammenfatning

Tilstanden i vandlgb, sger og kystvande skal, pa lige fod med de biologiske
kvalitetselementer, vurderes pa baggrund af forekomsten af miljgfarlige foru-
renede stoffer (MFS) i vandmiljget. De kemiske tilstandsvurderinger er hidtil
gennemfart ved at sammenholde malte koncentrationer i vandomraderne op-
naet i regi af NOVANA-programmet med fastsatte miljgkvalitetskrav. Det er
imidlertid en ressourcetung opgave at gennemfgre overvagning i samtlige mal-
satte vandomrader alene basseret pd malte koncentrationer. En mulig lgsning
pa denne udfordring kan veere at udvikle modeller, der kan estimere eller vur-
dere stofkoncentrationer, der er tilstreekkeligt robuste til at supplere de malte
veerdier i bl.a. tilstandsvurderinger til brug for vandplanarbejdet. Pa denne bag-
grund har Miljgstyrelsen gnsket at fa afklaret mulighederne for udvikling og
anvendelse af modeller til brug for tilstandsvurderingerne for MFS. Denne rap-
port sager sdledes at afsgge mulighederne for en sddan anvendelse af modeller,
med det forbehold at MFS daekker meget stort antal stoffer med vidt forskellig
egenskaber, hvorfor rapporten skal ses som farste skridt ind i en starre opgave.

Konceptet for modellering af MSF i vandmiljget kan bygges op om fire for-
skellige domeener.

e Kilde-domane: Kildedomanet er en stof-kilde, som kan give anledning til
en emission af stoffet direkte ud i vand-, jord- eller luftmiljget.

e Jord-domene: | jorddomanet kan der vere to hovedpuljer af stof, den ene
pulje er stof i vandfasen i jorden (porevand), og den anden pulje er bundet
til jordens partikler (jordmatricen). De to fenomener nedbrydning og til-
bageholdelse er sledes de egenskaber, der er styrende for den frigivelse
af stof, der finder sted til vandmiljget.

e Vand-domzne: Typisk vil der veere tre hovedfaser i vanddomanet. Den frie
vandfase kan transportere oplgst stof og stof adsorberet til suspenderet
stof. Sediment i vanddomanet vil veere i kontakt med vandfasen og kunne
optage og afgive stof ved diffusion og sedimentation/suspension. Desu-
den kan optage af MFS i biota have stor betydning.

e Atmosfere-domanet: | atmosfeeren kan stoffet nedbrydes kemisk/fotoke-
misk, inden det afsattes til enten jord- eller vand-domanet igen. Reelt for
vand-domanet vil atmosfaere-domene typisk indgd som en randbetin-
gelse, der giver et input/output af stof til vand-domaenet.

Disse fire domaener kan med fordel handteres modelteknisk pd mange forskel-
lige mader, alt efter hvilket specifikt stof der er i fokus og maengden af tilgaenge-
lig viden. Det er derfor operationelt at forstd modellering ud fra to hovedtyper:

e Kildemodeller: Emission af stof til miljget skal kvantificeres med brug af en
model, der bestemmer kildens styrke samt den tidslige og rummelige va-
riation.

e Skabnemodeller: Nar et stof er frigivet fra en kilde, vil det gennemga et for-
Igb med nedbrydning, tilbageholdelse og transport. Modeller, der sgger at
regne konsekvensen ud af denne skaebne og dermed forudsige koncentra-
tionsniveau, kaldes samlet set for skeebnemodeller.

Den bedste tilgang til modellering vil veere sterkt afhaengig af vidensgrund-
laget og dermed variere. Tre arketyper af modeller med forskellig kompleksi-
tet er defineret séledes:



e Empiriske skeebnemodeller: Kunne ogsa betegnes statistiske skeebnemodeller
og kan sammenfattes som hgrende ind under machine learning eller arti-
ficial intelligence, som ogsa kendes under mange andre termer sasom mul-
tivariat analyse, kemometri m.m. De varierer fra meget simple modeller
sasom linezr og log-lineer regression til meget komplekse og ikke-lineaere
modeller.

e Semi-empiriske skaebnemodeller: Her indpasses brugen af empiri i determini-
stiske sammenhange ud fra f.eks. massebalancer og relativt simple teore-
tiske ssmmenhange.

e Deterministiske skeebnemodeller: er primaert bygget op efter teoretiske lov-maes-
sigheder, der kan formuleres matematisk. De teoretiske lovmaessigheder
bygger pa fysisk-kemiske lovmaessigheder, samt masse- og kraftbalancer.

Nar man betragte noget sa komplekst som MFS i vandmiljget, er det vigtigt at
se modelleren som er veerktgjskasse med mange forskellige typer af veerktgj,
hvor forskellige veerktgjer bruges sammen i forskellig kombination alt efter den
specifikke problemstilling. Kildemodeller kan saledes evt. bruges over starre
omrader til at udpege omrader, hvor der med fordel kan bruges mere kom-
plekse modeller, eller indsamles malinger med starst nytte. Omvendt kan kom-
plekse modeller understatte brugen af mere simple modeller. Dette kan f.eks.
udmgntes ved, at relativt komplekse deterministiske modeller bruges til syste-
matisk at gennemregne et stort antal realistiske scenarier, der igen, og som sup-
plement til malinger, kan bruges til at kalibrere empirisk eller semi-empirisk
modeller. En séledes kalibreret empiriske eller semi-empiriske model kan efter-
falgende bruges til at beregne koncentrationsniveauer for hele landet.

Relevante datakilder bliver beskrevet og opdelt separat efter hhv. malt kon-
centration i vandmiljget, og beskrivende data, der er centrale for at kunne lave
modeller. Desuden vises en oversigt over de relevante internationale model-
ler, som projektdeltagerne er bekendt med.

Det er en udfordring bade at give en struktureret og fyldestggrende beskri-
velse af potentiale og muligheder ved modellering af MFS’s forekomst i over-
fladevand og samtidig komme med specifikke ansvisninger til naeste skridt i
processen, da overblikket let kan drukne i detaljen. Denne udfordring er
handteret ved, at der farst er givet en generel beskrivelse af potentialet for
modellering med udgangspunkt i centrale stoffer og stofgrupper. Derefter er
nogle udvalgte stofgrupper beskrevet som forslag til, hvorhenne de lavest
hangende frugter vil veere i bestrebelserne pa en modellering af MFS kon-
centrationsniveauer i vandmiljget.

Generelt er det tydeligt, at opstilling af modeller med et sa generelt sigte som
at beskrive MFS i vandmiljget pa nationalt plan er en meget stor opgave. Ar-
bejdsgruppen bag denne rapport ser derfor rapporten som en start pa en mu-
lig strategisk satsning og ikke som en komplet beskrivelse af alle ngdvendige
elementer for modellering af MFS i Danmark. Det tidsmaessige forlgb ved mo-
deludvikling bgr altid starte med at fa godt styr pa kilderne til stoffet og be-
tragte denne opgave som en selvsteendig modellering. Farst nar kildemodel-
len er pa plads, begr den videre proces med udvikling af modellen starte. Det
er ogsa vigtigt, at modeludvikling foregar i tet dialog med myndighederne,
f.eks. Miljgstyrelsen, og meget gerne i et tvaerfagligt miljg, helst i en tveerfaglig
arbejdsgruppe, men som minimum med en tvarfaglig falgegruppe.

Rapporten beskriver konkrete aktiviteter med en 3 arig horisont, der deekker
pesticider, metaller og ikke polare organiske forbindelser.



Summary

As with the biological quality elements, the state of streams, lakes and coastal
waters must be assessed in relation to the contamination conditions of environ-
mentally hazardous pollutants (EHP) in the aquatic environment. To date, such
condition assessments have been carried out by comparing measured concen-
trations in the water areas obtained under the auspices of the NOVANA pro-
gramme with set environmental quality requirements. However, it is a resource-
intensive task to carry out surveillance in all target water areas based solely on
measured concentrations. A possible response to this challenge may be to de-
velop models that can generate or assess substance concentrations that are suffi-
ciently robust to supplement the measured values in, for example, condition as-
sessments for use in the water plan work. Based on this, the Danish Environ-
mental Protection Agency wants to clarify the possibilities of development and
use of models for use in the condition assessments of EHP. This report intends
to explore the possibilities for such use of models, with the proviso that the EHP
span a very large area of a large number of substances with very different prop-
erties, and therefore the report should be seen as the first step of a major task.

The concept for modelling EHP in the aquatic environment can be established

around four different domains:

e Source domain: The source of a substance may cause emission of the sub-
stance directly into the water, soil or air environment.

e Soil domain: In the soil domain, there are two main pools of material, one of
which is material in the water phase, while the other is placed in the soil phase.
The two phenomena, degradation and retention, are thus the properties that
govern the release of material that is found in the aquatic environment.

e Water domain: Typically, there will be three main phases in the water do-
main. The free water phase transports dissolved material and substance ad-
sorbed to suspended substance. The sediment phase is in contact with the
water phase, thereby absorbing material by diffusion and sedimentation of
suspended material. In addition, biota phasemay be of great importance.

e Atmosphere domain: In the atmosphere, the material is degraded chemi-
cally/photochemically before being redisposed either to the soil or water
domain. In reality, for the water domain the atmosphere domain will typ-
ically act as a boundary condition that provides input/output of the mate-
rial to the water domain.

Model-wise, these four domains can advantageously be handled in different

ways, depending on the specific material in focus and the amount of available

knowledge. It is therefore operational to understand modelling based on two
types:

e Source Models: Emission of material into the environment must be quanti-
fied using a model that determines the source's strength and the spatial
variation.

e Fate Models. When a substance is released from a source, it will undergo a
decay, detention and transport process. Models that attempt to calculate
the consequences of this fate and, thus, predict concentration levels are col-
lectively referred to as fate models.

The best approach to modelling is strongly dependent on knowledge and
therefore varies. Therefore, in this section different model archetypes with
varying complexity are defined:



e Empirical fate models: Also called statistical fate models, can be summarised
as belonging to machine learning or artificial intelligence, which is also
known under many other terms, such as multivariated analysis, chemo-
metrics, etc. They vary from very simple models, such as linear and log-
linear regression, to very complex and non-linear models.

e Semi-empirical fate models: Incorporate the use of empirical data in deter-
ministic contexts based, for example, on mass balances and relatively sim-
ple theoretical contexts.

e Deterministic fate models: are primarily based on theoretical rules, which can
be formulated mathematically. The theoretical rules are based on physico-
chemical legalities as well as mass and power balances.

When considering something as complex as EHP in the aquatic environment,
it is important to see the models as a tool box with many different types of
tools, where different tools are used in different combinations, depending on
the specific problem. Thus, source models can be used for large areas to iden-
tify areas where it would be advantageous to use more complex models or to
collect measurements with the greatest benefit. Conversely, complex models
may support the use of simpler models. For instance, this can be implemented
by relatively complex deterministic models being used to systematically cal-
culate a large number of realistic scenarios which, again, as a supplement to
measurements can be used to calibrate empirical or semi-empirical models.
Such a calibrated empirical or semi-empirical model can then be used to cal-
culate concentration levels for the entire country.

Relevant data sources are each described and separated according to the
measured concentration in the aquatic environment and the descriptive data
that is central to producing models. In addition, an overview of the relevant
international models, which the project participants are familiar with, is also
shown.

It is a challenge to both provide a structured and comprehensive description
of the potential and possibilities of modelling the incidence of EHP in surface
water and, at the same time, make specific instructions for the next step in the
process, as the big picture is easily lost in the details. This challenge has been
dealt with by first providing a general description of the potential for model-
ling based on key substances and substance groups and then selecting some
of the individual substances and substance groups as proposals for the most
likely first step to be used in the efforts to develop EHP concentration levels
in the aquatic environment.

In general, it is a challenge to set up models with the general aim to describe
the EHP in the aquatic environment at a national level. The working group
behind this report therefore sees it as a start of strategic initiative and not as a
complete description of all the elements necessary for modelling EHP in Den-
mark. The sequence of events of model development should always begin by
getting a good grasp of the sources of the substance and consider the task as
independent modelling task. Only when the source model is in place should
the further development process of the model commence. It is also important
that model development take place in close dialogue with the authorities, e.g.
The Danish Environmental Protection Agency, and preferably in a cross-dis-
ciplinary environment, ideally in an interdisciplinary working group, but at
minimum with a multidisciplinary advisory group.



The report describes specific activities with a three-year horizon, covering
pesticides, metals and non-polar organic compounds.
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1 Introdultion

Tilstanden i vandlgb, sger og kystvande skal pa lige fod med de biologiske
kvalitetselementer vurderes pa baggrund af forekomsten af miljgfarlige foru-
renede stoffer (MFS) i vandmiljget. De kemiske tilstandsvurderinger er hidtil
gennemfgrt ved at sammenholde malte koncentrationer i vandomraderne op-
naet i regi af NOVANA-programmet med fastsatte miljgkvalitetskrav. Imid-
lertid er bade indsamling og analyser af MFS-prgver dyre, hvilket gar det til
en ressourcetung opgave at gennemfgre overvagning af MFS i samtlige mal-
satte vandomrader. En mulig Igsning pa denne udfordring kan veere at ud-
vikle modeller, der for de vandomrader, hvor der ikke foreligger overvag-
ningsdata, kan generere eller estimere stofkoncentrationer, der er tilstraekke-
ligt robuste til at blive anvendt i bl.a. tilstandsvurderinger til brug for vand-
planarbejdet. P4 denne baggrund har Miljgstyrelsen gnsket at fa gennemfart
et projekt, hvor mulighederne for udvikling og anvendelse af modeller til
brug for tilstandsvurderingerne for MFS afsgges.

For at opna et farste overblik over eksisterende viden inden for MFS-model-
lering i overfladevand, afholdt Miljgstyrelsen en workshop i august 2020,
hvor en raekke forskere pd omradet var inviteret til at dele viden og drgfte
mulighederne i et MFS-modelprojekt. Formalet med workshoppen var at af-
s@ge i) en identificering af en klar malsaetning for projektet og ii) en afgraens-
ning og en faseopdeling af projektet.

Det fremgar af opsamlingen pa workshoppen, at et opmaerksomhedspunkt ved
modeludvikling er, at det forventeligt vil kreeve et starre datagrundlag end det,
der p.t. er tilgeengeligt via NOVANA-overvagningen, men at der findes store
mangder relevant datamateriale fra forskellige projekter hos bl.a. styrelser og
forskningsinstitutioner. Pa den baggrund gnsker Miljgstyrelsen tilgeengelighe-
den og anvendeligheden af eksisterende MFS-data for overfladevand afdeekket,
ligesom den mest hensigtsmaessige videre proces samt muligheder og begraens-
ninger for udvikling af én eller flere modeller gnskes identificeret. Miljgstyrel-
sen gnsker ovenstdende aspekter beskrevet i en projektbeskrivelse for et kom-
mende MFS-modelprojekt, der patenkes igangsat i 2021.

Den efterspurgte projektbeskrivelsen skulle indeholde en oversigt over rele-
vante datakilder med relevant information, sa som angivelse af typen af data
samt faglig vurdering af anvendelighed og tilgeengelighed, og desuden en be-
skrivelse af, hvordan de kan anvendes i modeludviklingen. Vurdering af til-
gengelighed og anvendelighed kan til eksempel praesenteres med oversigt
over relevante stoffer/stofgrupper, geografisk og tidslig fordeling af data,
kvalitetsvurdering af data samt hvilket format, data findes i.

Med udgangspunkt i datamaterialet og udvalgte relevante stofgrupper er der
udarbejdet en samlet projektbeskrivelse for udvikling af modeller, der kan
anvendes i vurderingen af de danske vandomraders tilstand for MFS. Dette
indbefatter en afgraensning af modelprojektet, herunder skala og identifice-
ring af den fagligt mest hensigtsmaessige opdeling af de forskellige relevante
stofgrupper samt en beskrivelse af, hvordan et modelprojekt fagligt menings-
fyldt kan opdeles i delprojekter. Dette vil munde ud i et forslag til en tidsplan
for et efterfalgende arbejde med MFS-modeller, herunder en detaljeret plan
for 2021 og en mere generel langsigtet plan for de efterfalgende ar med det
bedste bud pa, hvornar hvilke delelementer af en model kan forventes at ligge



klar. Rapporten vil udpege, hvilke stoffer der vil kunne omfattes af et sddant
farste forsgg pa at inkludere modeller i tilstandsvurderingerne samt beskrive,
hvorledes et screeningsverktgj vil kunne bidrage fremadrettet udvikling af
MFS-modeller. Dette indeholder en vurdering af, hvor mange forskellige mo-
deller, der er behov for, samt en tidsplan og et gkonomisk overslag for udvik-
lingen af disse og en vurdering af, hvilke og i hvor hgj grad eksisterende mo-
deller til lignende formal med fordel kan anvendes og tilpasses.

Projektet har veeret fulgt af en fglgegruppe med repraesentation fra Miljgsty-
relsen samt forfatterne til nervarende rapport.
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2 Koncept for modeludvikling

2.1 Koncept for modellering

En kvantitativ model defineres i dette projekt som en matematisk analogi med
en kvantitativ virkelighed. Modellen er altsa en funktionel sammenhang, der
omsaetter beskrivende variable til estimater for et koncentrationsniveau (C):

C=f&) M)

hvor C er et stofs koncentrationsniveau, og X er et szt af beskrivende data,
der skal veerdisaettes i modellen (f), for C kan beregnes. Et koncentrationsni-
veau af et stof kan referere til forskellige medier, typisk enten vandfase, sedi-
ment eller biota. En kvantitativ model kan antage mange former, fra simple
statistiske modeller og multikriteriemetoder til meget komplekse modeller,
der bygger pa detaljerede teoretiske lovmassigheder. X indeholder forskel-
lige data typer, hvilket med fordel kan specificeres i fire hovedtyper, der daek-
ker de mest vigtige datatyper:

C=f(Xe, X0 X0, X) 2

hvor X. er data, der udtrykker emissionen af stof ud i det miljg, som modellen
beskriver; Xy er data for tidskonstante skaebneparametre, der f.eks. deekker
over jordtype; Xq er dynamiske skabneparametre, der typisk er styret af
klima, men ogsa af andre forhold som f.eks. vaekst af biota; X; er stofspecifikke
data, som f.eks. adsorptionskoefficienter og dynamik samt halveringstid i se-
diment- og vandfase. De fire hovedtyper af data er meget forskellige. X. vil
typisk bygge pa antropogen aktivitet i oplandet koblet med forudsatte emis-
sionsfaktorer samt statiske oplysninger om brug af stoffer sdsom pesticider.
X vil bygge pa f.eks. jordtype kort og andre arealspecifikke oplysninger. Xq
vil typisk bygge pa tidsserier fra klimadata, afstremningsdata og malinger af
biota. X; vil typisk bygge pa laboratorietest.

Hvis man betragter C som en variabel, der har et endeligt antal vardier, f.eks.
svarende til en veerdi for hver del opland i et vandlgbssystem eller en verdi
for hver hektar i landskabet, s& findes der en reekke af C-veerdier:
€, Cy, .., Gy .Gy, Gy, 0g il denne  reekke  findes en  rekke
X1, X3, .., Xi,.. X}, ..., X,. En rangordningsmodel er baseret pa en funktion r,
hvor

Rangordningsmodeller kan udnytte datatyper i X, som udtrykker relative for-
skelle, f.eks. hvis data forudsiger, at et stofs emission er starre ved lokalitet A
and ved lokalitet B, s& kan en rangordningsmodel forudse, at koncentrations-
niveauet i A er stgrre end i B. Ved komplekse problemstillinger kan rangord-
ningsmodeller og kvantitative modeller supplere hinanden, hvor rangord-
ningsmodeller typisk indgar som kildemodeller, der indsnaevrer de omrader,
der skal modelleres, med mere komplekse kvantitative modeller.

En kvantitativ model skal udvikles ved at sammenholde beregnede verdier for
C med uafhaengige observationer af C, som kan udtrykke, hvad veerdien er i



virkeligheden”. Pa lignende vis udvikles en relativistisk model ved at sam-
menholde beregnede rangordninger af C med uafhaengig observerede rangord-
ninger af C, som kan udtrykke, hvad rangen er i "virkeligheden”. Disse uaf-
haengige observationer antages ofte som "virkelighed”, men de er i bund og
grund ogsa behaftet med usikkerhed og derfor ogsa udtryk for en modelopfat-
telse af "virkeligheden”. Observationerne for C i dette projekt vil saledes typisk
veere analysekemiske resultater, der dels indeholder en vis usikkerhed i analy-
semetoden og dels er indsamlet med den forudseetning, at prgven er et repree-
sentativt udtryk for koncentrationen det pageeldende tid og sted.

En central udfordring ved fremskaffelse af malte koncentrationsniveauer til
udvikling af skeebnemodeller er et grundlaeggende skisma mellem pa den ene
side brug af analysedata direkte som beslutningsstatte og regulering og brug
af de samme data til at kalibrere modeller pa den anden side. Dette er nemlig
to forskellige formal, der stiller forskellige krav til den analyseusikkerhed,
som regnes for acceptabel. Mens en direkte brug af analysedata til beslut-
ningsstgtte og regulering naturligvis stiller store krav om lille og dokumente-
ret usikkerhed for hver enkelt analyseresultat, sa er der ikke samme krav om
lille usikkerhed ved brug af analyseresultater til kalibrering af modeller.
Selvom malinger hver for sig ikke kan siges at vaere over en detektionsgrense,
kan de vere serdeles nyttige at bruge i modelleringen. Da det typisk er kravet
om beslutningsstette og regulering, der stiller dagsordenen for, hvornar et
analyseresultat bliver gjort tilgeengeligt, betyder det, at resultater under en
detektionsgraense ikke rapporteres som malte resultater, og derfor ikke bliver
gjort tilgaengelige for modellering pa trods af, at sddanne resultater ofte vil
veere yderst nyttige for udvikling af modeller. For mange MFS geelder det, at
de malte koncentrationsniveauer er tet pa detektionsgraensen, sa dette pro-
blem er ofte kritisk for udvikling af MFS modeller. Det vil derfor veere centralt
for at understgtte det videre modelleringsarbejde, at malte koncentrationer
under detektionsgransen bliver gjort tilgeengelige for modeludvikling.

Observationerne for X vil ligeledes vaere behaftet med usikkerhed, der kan tage
mange former alt efter, hvilke data typer, det drejer sig om. For arealspecifikke
data, sa som f.eks. pesticidforbrug eller bebyggelsesgrad, vil der veere usikker-
hed i den GIS database, som anvendes. Der vil ligeledes veere en usikkerhed
omkring punktkilder, s& som overlgbsbygvaerkers udledning af spildevand
samt spildevands indhold af miljgfremmede stoffer, der forventeligt vil variere
over tid. Kendskab til disse usikkerheder kan forbedre modelleringen.

2.2 Model domcener

Modeller for MFS i vandmiljget omfatter fire domaner, hvor et domane for-
stds som et afgraenset omrade, i hvilket en model kan beskrive de vilkar, et
stof pavirkes af. Hver af de fire domaener bliver typisk beskrevet som separate
modeller, der hver udveksler information med de andre domaner. En model
vil saledes typisk betragte forhold uden for domenet, som randbetingelser
eller uafhaengige variable. Sammenhangen mellem de fire domaner er illu-
streret i Figur 1 og er forklaret neden for figuren.
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Figur 1. De fire domeener, der samlet set daekker alle relevante omrader omkring vandmiljoet.
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Kilde-domane. En stof-kilde kan give anledning til en emission af stoffet di-
rekte ud i vand-, jord- eller luftmiljget. Kilden vil typisk have antropogen op-
rindelse enten fra brug af forbrugerprodukter, der frigiver det pageeldende
MFS, direkte udsprgjtning som ved brug af pesticider, eller fra aktiviteter sa-
som affaldshandtering og trafik, der er kilder til bl.a. metaller og polyaroma-
tiske hydrokarboner (PAHer). Kilden kan dog ogsa, iseer for metaller, veere af
geogen oprindelse og saledes udtrykke en naturlig tilstand.

Jord-domane. En model for jord-domaenet vil omregne en emission til jorden
via frigivelse af stof til en resulterende koncentration i overfladevand ved at
betragte grundvandsstrgmning, overfladeafstreamning og draensystemer.
Jord-domaenet daekker séledes over jordmatricen og porevandet i jorden,
hvad enten det er i umaettet zone eller i maettet zone. Hvis der til jord-domaze-
net for pesticider alene indregnes deposition pa jordoverfladen som input og
séledes ikke medregnes deposition pa afgreden og efterfglgende afvaskning
til jordoverfladen, skal denne sidstnevnte mekanisme behandles i kilde-do-
menet. | jord-domeaenet er der to hovedpuljer af stof, den ene pulje er stof i
vandfase, mens den anden pulje sidder i jordmatricen. | det omfang et stof er
nedbrydeligt, regnes der typisk kun med nedbrydning for den del af stoffet,
der opholder sig i vandfasen. De to feenomener, nedbrydning og tilbagehol-
delse, er séledes de stof egenskaber, der er styrende for den frigivelse og trans-
port af stof, der findes sted til vandmiljget.



Vand-domane. Emission af stof ud i vandmiljget giver input til en model for
vand-domanet, der beregner resulterende koncentrationsniveauer i vandmil-
joet. Typisk vil der veere tre hovedfaser i vanddomaenet: Fri vandfase, sedi-
ment og biota. Den frie vandfase kan transporter oplgst stof og stof adsorberet
til suspenderet stof. Sedimentet vil veere i kontakt med vandfasen og derigen-
nem optage stof ved diffusion og sedimentation af suspenderet stof samt ved
adsorption til sedimentets komponenter og udfeeldning i sedimentet. Desu-
den kan biota have en stor betydning, da der kan veere god kontakt mellem
betydelige mangder biomasse og vandfasen, hvilket f.eks. er tydeligt i for-
hold til muslingers optag af stof eller det store overfladeareal, der kan veere
pa vandplanternes blade i et vandigb.

Atmosfere-domanet. Frigivelse af stof fra bade kilde-, jord- og vand-domanet
kan bidrage til afdampning til atmosfaeren. | atmosferen kan stoffet nedbry-
des kemisk/fotokemisk, inden det afszttes til enten jord- eller vand-domeaenet
igen. Desuden er der i atmosfere-domeanet en partikulaer fase, der enten skyl-
des direkte udledninger af partikler fra kilden eller resuspension af depone-
rede jord- og antropogene partikler samt dannelse af partikler af havsalt. Reelt
for vandmodeller vil atmosfeere-domaenet typisk indgd som en randbetin-
gelse, der giver et input/output af stof til vand-domanet.

2.3 Kilde- og skcebnemodeller

Valg af model for de forskellige model-domaner afhaenger af den viden, der
er til rddighed, og af den kompleksitet, som problemstillingen indeholder. For
at kunne udarbejde en strategi for udvikling af modeller er det en fordel at
skelne mellem kilde- og skeebnemodeller, der i gvrigt kan ses som verende
delvist indlejret i hinanden.

2.3.1 Kildemodeller

Emission af stof til miljget skal kvantificeres med brug af en model, der be-
stemmer kildens styrke samt den tidslige og rumlige variation mere eller min-
dre kontinuert eller ligefrem som pulsudledninger fra f.eks. overlgbsbygveer-
ker. Emissionen vil for organiske kontaminanter typisk skyldes menneskelig
aktivitet, mens den for metaller ogsé kan skyldes geogen "naturlig” frigivelse
fra f.eks. sedimenter. Hvis kilden f.eks. er en spildevandsudledning, vil man
typisk forudsette en tidslig kontinuitet, som kan beskrives gennem malin-
gerne. Det bliver let overset, at modeller for kilde-domanet kan udggre en
serigs udfordring, der betinger vilkarene for den efterfalgende skeebnemodel.
Ved f.eks. pesticider skal man forudsaette, at tidspunktet for sprgjtning er
kendt samt fordelt pa de enkelte marker. Desuden skal man enten forudsaette,
at sprgjtningen forgar jeevnt eller stokastisk over markfladen, samt at alle reg-
ler om spragjtefrie zoner overholdes.

Kildemodeller kan bruges som screeningsmodeller til at udpege mulige hots-
pots med hgjeste koncentrationsniveauer, som s efterfalgende kan undersg-
ges empirisk gennem monitering eller med mere komplekse modeller. En kil-
demodel kan udbygges med en vaegtning i forhold til mobilitet og toksicitet
af stoffet, hvorved der fremkommer en indikator eller screeningsmodel for
forekomst og fare i forhold til den giftighed, som stoffet tillaegges. Princippet
med at bruge sadanne screeningsmodeller er velkendt inden for risikovurde-
ring, hvor screeningsmodellen bruges til at finde maksimal eksponering, der
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sa efterfalgende kan understgtte brug af mere komplekse modeller i afgraen-
sede problemstillinger uden at ga pa kompromis med evnen til at forudsige
risiko og dermed beskytte mod ugnskede effekter.

2.3.2 Skcebnemodeller

Nar et stof er frigivet fra en kilde, vil det gennemga et forlgb med nedbryd-
ning, tilbageholdelse og transport. Modeller, der sgger at regne konsekvensen
ud af denne skebne og dermed forudsige koncentrationsniveauet, kaldes
samlet set for skeebnemodeller. Den bedste tilgang til modellering vil veere
steerkt afhaengig af vidensgrundlaget og dermed variere, hvorfor der i dette
afsnit defineres forskellige arketyper af modeller med forskellig kompleksitet.

Empiriske skcebnemodeller

Empiriske skaebnemodeller eller statistiske skeebnemodeller kan sammenfat-
tes som hgrende ind under machine learning eller artificial intelligence, som
ogsa kendes under mange andre termer, sdsom multivariat analyse, kemome-
tri m.m. De varierer fra meget simple modeller, sdsom linezr og log-lineaer
regression, til meget komplekse og ikke-lineaere modeller. Felles for dem er,
at de anvender sammenhgrende veerdier mellem C- og X-veerdier til at finde
en matematisk relation, der kan forudse C ud fra X. Det interessante ved disse
modeller er, at de kan inddrage og kombinere al relevant information. Det vil
sige, at man kan benytte information fra andre modeller, som f.eks. determi-
nistiske modeller, GIS-data, historiske rapporter og ekspert-vurderinger for
at naevne nogle eksempler. Disse informationer kan vaere kontinuerte malin-
ger, diskrete observationer eller f.eks. grupperinger af arealanvendelse som
eng, lgvskov, landbrug, industriomrader osv.

Hver eneste ekstra information, som er relevant, kan forbedre modellens evne
til at bestemme koncentrationsniveauer. Dette kan give helt nye muligheder for
at lave modeller, som man ikke traditionelt har haft adgang til, men de har ogsa
visse naturlige begraensninger, som iszr er styret af antallet af observationer.
Til at lave modeller skal der bruges et antal kendte sammenhgrende verdier af
C og X. Disse observationer skal ikke kun veere tilstraekkeligt talrige, men ogsa
repraesentative i forhold til det omrade, der seettes model op for. De X-veaerdier,
man anvender til at bygge modellerne, skal ogsa veere tilgeengelige i fremtiden,
nar man gnsker at anvende modellerne i praksis.

Empiriske skeebnemodeller udvikles efter statistiske metoder, der er i stand
til at teste, om en given type X-data kan forbedre modellens forudsigelser eller
ej. Det vil dog veere en stor hjaelp for modelleringsarbejdet, at der i samarbejde
med dataanalytikere laves en kvalitetsvurdering af hver informations-
kilde/variabel. Dette bgr inkludere en beskrivelse af, hvori informationen be-
star, s dataanalytikeren kan vurdere, hvordan den pagealdende variabel
bedst repraesenteres numerisk. Der bar ogsa veere en beskrivelse af den stati-
stiske usikkerhed pa malinger savel som af, hvilke andre faktorer, der pavir-
ker denne variabel. Disse informationer vil oftest ikke vare kendt i detaljer,
men det er vigtigt for data-analyse-arbejdet at forsta, hvor velunderbygget re-
levans og kvalitet er.

Semi-empiriske skeebnemodeller

Semi-empiriske skaebnemodeller indpasser brugen af empiri i deterministiske
sammenhange ud fra f.eks. massebalancer og relativt simple teoretiske sam-
menhange. Man kan se semi-empiriske skeebnemodeller som et forsgg pa at



udbygge empiriske modeller med brug af teoretiske sammenhange og mas-
sebalancer, men det er dog pa et relativt simpelt plan. Der er saledes igen klar
afgraensning mellem semi-empiriske og empiriske skaebnemodeller.

Deterministiske skeebnemodeller

Deterministiske skeebnemodeller er primart bygget op efter teoretiske lov-
maessigheder, der kan formuleres matematisk. De teoretiske lovmaessigheder
bygger pa fysisk-kemiske lovmaessigheder samt masse- og kraftbalancer. De-
terministiske skeebnemodeller regnes typisk for mere komplekse end semi-
empiriske modeller. Der er dog ogsa et empirisk grundlag for disse skaebne-
modeller, som udtrykkes gennem konstanter og bestemmende empiriske
funktioner. | en deterministisk skeebnemodel for pesticider i jord vil der f.eks.
ofte vaere en bestemmende funktion, der empirisk kobler porevandets ha-
stighed gennem de delvist fyldte vandporer med trykgradienten. Der er sale-
des ikke nogen klar overgang mellem semi-empiriske skeebnemodeller og de-
terministiske skeebnemodeller, udover at deterministiske skaebnemodeller
gar leengere i bestraebelserne pa at anvende lovmassigheder, der er bestem-
mende for resultatet.

2.4 Sammenhceng mellem modeltyper

Med udgangspunkt i den kreevede mangde viden kan de fire modeltyper be-
tragtes som veerende indlejret i hinanden, se Figur 2. Saledes kraever en kilde-
model viden om, hvor kilderne er, og et mal for, hvor staerke de kan tenkes
af veere, beskrevet ved en aktivitet, der genererer stoffet samt en emissions-
faktor, der angiver emitteret maengde stof som funktion af aktiviteten. Det
betyder, at den viden, som ligger til grund for en kildemodel, ogsa kraeves i
en empirisk skaebnemodel, og derudover kraever den empiriske skaeebnemo-
del en viden om faktiske koncentrationsniveauer malt i vandmiljget. Den
semi-empiriske skeebnemodel kraever ligeledes en viden om faktiske koncen-
trationsniveauer til sammenligning. Her kraeves desuden viden om emissio-
nen fra kildemodellen, og derudover skal der bruges viden om de vandtrans-
portmaessige og miljgkemiske forhold, der bestemmer transporten og omseaet-
ningen af stoffet. Den deterministiske skeebnemodel specificerer den viden,
som bruges i den semi-empiriske skeebnemodel om vandtransport og miljg-
kemi til en starre detaljereringsgrad og anvender denne viden sammen med
den viden om emissionerne, der ogsa indgar i de andre modeltyper.

Vidensbehov

Kildemodeller

skaebnemodeller

Empiriske

0

skeebnemodeller

Semi-empiriske
skaebnemodeller
Deterministiske

® 06 o o

Figur 2. lllustration af hvordan det samme vidensbehov er indlejret i de fire modeltyper.
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De forskellige modeltyper kan med fordel bruges i synergi. Kildemodeller
kan saledes evt. bruges over starre omrader til at udpege omrader, hvor der
med fordel kan bruges mere komplekse modeller, der inddrager stoffets
skaebne. Omvendt kan komplekse modeller understatte brugen af mere sim-
ple modeller. Dette kan f.eks. udmagntes ved, at deterministiske modeller bru-
ges til systematisk at gennemregne et stort antal realistiske scenarier, der igen,
og som supplement til malinger, kan bruges til at kalibrere en empirisk eller
semi-empirisk model. Den saledes kalibrerede empiriske eller semi-empiriske
model kan efterfglgende bruges til at beregne koncentrationsniveauer for hele
landet.

Der er et grundlaeggende aksiom i modellering, der siger, at man far gget usik-
kerhed ved at svare pa et spgrgsmal med brug af modeller, der har hgjere kom-
pleksitet end strengt nedvendigt. Ved modellering er dette princip ogsa typisk
bengevnt som Ockhams Razor efter middelalderfilosoffen William of Ockham.
Omsat til praktisk modellering betyder det, at man aldrig skal bruge en model
med en kompleksitet, som er hgjere end ngdvendigt for det faktiske spgrgsmal,
der stilles. Eller omvendt sa gaelder det om at formulere spgrgsmalet sa simpelt
som overhovedet muligt og derefter svare pa spgrgsmalet med en model, der
kun lige har den ngdvendige kompleksitet. Ved brug af ekspertviden defineres,
hvordan modellers formaen skal males, og ved hjeelp af sddanne definitioner
kan den optimale modelkompleksitet bestemmes ved hjeelp af matematisk-sta-
tistiske valideringsmetoder. Det er altsa vigtigt at stille et spgrgsmal, der er sa
simpelt som muligt, for at optimere brugen af modeller, og en klar specifice-
ring af vidensbehovet er en meget afggrende del af strategien bag udvikling
af modellering.



3 Indsamling af viden om eksisterende data
og modeller

| dette kapitel vil relevante datakilder blive beskrevet og opdelt efter malt kon-
centration i vandmiljget, vist i Tabel 1 (C i ligning 1), og beskrivende data, der
er vist i Tabel 2 (X i ligning 1). Desuden viser Tabel 3 en oversigt over de rele-
vante international modeller, som projektdeltagerne er bekendt med.



Observerede koncentrationsniveauer (Coss).

Tabel 1: Overordnet beskrivelse af datakilder, der kan indga i tilstandsvurdering af overfladevand for MFS. Datakilderne beskriver konkrete malinger i vandmiljget

Datakilde Beskrivelse MFS Tilgeengelighed og  Kvalitet Reference
meengde af data
NOVANA ODA-databasen omfatter dels NOVANA- Alifatiske kulbrinter NOVANA:

overvagningsdata, dels data fra forsk-

ningsprojekter fordelt pa hav, se, vandigb

(vandfase, sediment og biota). Data er
georefererede.

PAH'r

phenoler
breendehezemmere
blgdgerere
leegemidler
metaller
pesticider
biocider

phtalater

mfl.

Offentligt tilgeengelige Automatisk og faglig
via (manuel) kvalitetskontrol
www.odaforalle.au.dk

https://mst.dk/media/141463/novan
a-2017-21-programbeskrivelse.pdf
ODA:
https://dce.au.dk/overvaagning/data
baser/oda/

Udledning fra punktkilder

Udledning af MFS fra ferskvandsdambrug Antibiotika og hjeelpestoffer ved fiske-

Tilgeengelige via

https://mst.dk/service/publikatio-

og saltvandsbaseret fiskeopdraet. opdreet MST’s Fagdatacenter ner/publikationsar-
Data er georefererede. for Punktkilder kiv/2019/dec/punktkilder-2018/
VAP Pesticider malt i dreenvand fra VAP pro-  Pesticider Kreever aftale med http://pesticidvarsling.dk/

grammet. Kampagnemalinger.

GEUS

Regions data

Regionerne overtog arbejdet fra 1. januar

2014 ansvaret for at beskytte overflade-

vand og natur mod skadelig pavirkning fra

jordforurening

| perioden 2014-2018) har regionerne, ved

hjeelp af et screeningsveerktgj udviklet af

Miljgstyrelsen, gennemfart risikoscreenin-

ger af ca. 36.000 forureningslokaliteter,

med henblik pa at udpege de forurenede
arealer, der kan have skadelig virkning pa

overfladevand og natur.
Der er desuden indsamlet mange speci-

fikke MFS data i en lang raekke udviklings-

projekter.

Chlorerede oplgsningsmidler.
Benzinstoffer,
Lossepladsparametre.
PFAS/PFOA

Phenoler

cyanider

MtBE

Omfanget er begraen- God
set pa nuveerende
tidspunkt.

Der vil fra 2021 blive
indsamle et stor

maengde data.

Det kan blive en vee-
sentlig datakilde!

Det hidtidige arbejde er opsumme-
ret i H. Overgaard, J. Flyvbjerg (Re-
gion Hovedstaden, L.R. Tombak
(Region Sjeelland), K.D. Raun (Re-
gion Syddanmark), M. Bondgaard,
H. Larson (Region Midtjylland),
A.S. Nikolajsen, M. Fischer (Region
Nordjylland) og K. Mgller (RVMR)
Teknik & Miljg nr. 5, 5/2019
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Kommune-data

Kommunerne farer det labende tilsyn

Alle typer

med vandlgb. De indsamler lgbende data

fra vandlgb

God

Forsvarets bygningstje-

Forsvarets bygningstjeneste har ansvaret Brandhzemmere (PFAS/PFOA)

neste, Forsvarsministeri- for jordforureningers pavirkning af overfla-

ets Ejendomsstyrelse
Miljgsektionen

devand

Indtastet i GeoEn-
viron

Beskrivende data (X)

Tabel 2: Overordnet beskrivelse af datakilder, der kan indga i tilstandsvurdering af overfladevand for MFS. Datakilderne kan f.eks. bidrage til at beskrive forureningskilder, skaebne af MFS eller
andre faktorer og forhold af betydning for MFS i f.eks. pesticid/biocid salgsstatistik, geologiske, hydrologiske og hydrogeologiske kort over DK eller vandfgringsdata for vandigb.

Datakilde

Beskrivelse

Datatyper

Tilgeengelighed og maengde af data Kvalitet

Reference

Udledning fra punkkil-
der

Udledning fra renseanlaeg, saer-
skilte industrielle udledninger,
regnbetingede udledninger, spredt
bebyggelse, ferskvandsdambrug,
saltvandsbaseret fiskeopdreet.
Landsdaekkende. Data er georefe-
rerede

Vand, naeringsstoffer, organisk
materiale

Tilgeengelige via MST’s Fagdatacenter
for Punktkilder

https://mst.dk/service/publikatio-
ner/publikationsar-
kiv/2019/dec/punktkilder-2018/

Arealanvendelsesdata

Landsdaekkende kort (10 m ra-

Bebyggelse, infrastruktur, veje,

Offentligt tilgeengeligt:

https://dce2.au.dk/pub/TR159.pdf

— Basemap ster), 2019-version. natur, skov, eng, vandlgb, sger, https://envs.au.dk/faglige-omraa-
landbrug og med et stort antal der/samfund-miljoe-og-ressourcer/are-
undergrupperinger. alanvendelse-og-gis/basemap/
Arealanvendelsesdata Topografiske grunddata, GeoDan- Objekttyperne er inddelt i syv Offentligt tilgeengeligt: https://down- https://download.kortforsynin-
— GeoDanmark mark klasser: bygninger, bebyggelse, load.kortforsyningen.dk/con- gen.dk/content/geodanmark
trafik, teknik, natur, hydro og ad- tent/geodanmark
ministrative inddelinger. Data fra
Styrelsen for Dataforsyning og
Effektivisering.
Arealanvendelsesdata Landsdaekkende polygontema om- Afgradetype. Kobling til bedrifts-
— IMK markkort fattende alle marker (ca. 594.000 data ved CVR-nummer.

marker)
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Arealanvendelseskort
— kobling af det Gene-

Landsdaekkende fordeling af han-
dels- og husdyrgedning pa enkelt-

relle Landbrugsregister marker.

AU. Kan anvendes.

Metode beskrevet i DJF rapport
Markbrug 142, 2009

(GLR) og gedningsre-

gister

Transportveje - Landsdaekkende kort (10 m raster) Erosionsbetinget sedimenttilfer- AU. Kan anvendes. http://miljoegis.mim.dk/cbkort?&pro-
jorderosion sel til overfladevand. file=fosfor_kortlaegning_dk
Transportveje — Landsdaekkende kort (30,4 mra-  Kort over draenede arealer og AU. Kan anvendes. http://miljoegis.mim.dk/cbkort?&pro-
draenede arealer ster) udraenede arealer file=fosfor_kortlaegning_dk
Transportveje - Landsdaekkende kortlaegning (250 Arlig afstramning i draen 1990 —  AU. Kan anvendes.

draenafstrgomning

m raster)

2017 (mm/ar). Draenafstrgmnin-
gen kan yderligere opdeles bi-
drag fra makroporer og bidrag fra
jordmatricen.

Transportveje — aktive
makroporer

Landsdaekkende kort (250 m ra-
ster)

Risiko for stramning i makroporer

AU. Kan anvendes.

http://miljoegis.mim.dk/cbkort?&pro-
file=fosfor_kortlaegning_dk

Transportveje — mobi-
lisering af kolloider il
transport i makroporer

Landsdaekkende kort (250 m ra-
ster)

Risiko for kolloidbaren transport i
makroporer.

AU. Kan anvendes.

http://miljoegis.mim.dk/cbkort?&pro-
file=fosfor_kortlaegning_dk

DK-Model Grundvandskort Arealdata GEUS. Kan bruges med betingelser https://vandmodel.dk/
DK-Model Mere detaljeret grundvandskort,  Arealdata GEUS. Ser ikke ud til at veere klar https://sdfe.dk/data-skaber-va-
Videreudvikling Nodvendigt for deterministiske endnu. erdi/faelles-data-om-terraen-klima-
markmodeller som MACRO og og-vand/
Daisy.
Den Danske Jordklas- 8 Jordklasser, 2 jordklasser for un- Arealdata DCA, data abne. https://dca.au.dk/forskning/den-dan-
sificering derjord ske-jordklassificering/
Videreudvikling af Den Tekstur i fire dybder. Kan bruges Arealdata. https://sp.landbrugsinfo.dk/Plante-

Danske Jordklassifice-
ring

direkte til MACRO og Daisy.

avl/Plantekongres/Fi-
ler/P1_20_85_1_Mogens_Humle-
krog_Greve.pdf

DMI

Vejrdata: klimanormaler, griddata,
standard stationsdata, SVK
malestationer

Arealdata og punktdata

Nogle data er frit tilgaengelige, andre
kreever abonnement (som SVK), og
nogle kraever forhandling med DMI.

https://www.dmi.dk/friedata/obser-
vationer/
https://www.dmi.dk/brug-dmis-data/
http://svk.dmi.dk/
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Jupiter, National bo-
ringsdatabase
GRUMO data

Grundvandsovervagningen er en
del af det nationale overvagnings-
pro-gram for vand og natur, NO-
VANA. Overvagningen finder sted i
seerlige overvagnings-boringer, der
er designet til at kunne give dybde-
specifikke grundvands-prgver fra de
sékaldte GRUMO-indtag. Provetag-
ningshyppigheden i de enkelte ind-
tag varierer, men alle indtag prove-
tages mindst én gang i lebet af en
seksarig programperiode.

Punktdata

X,Y, z koordinater

Der er mange metadata fx:
DGU-nr.

Terraen (z-koordinat), grund-
vands-forekomst, geologisk profil
osv

Mange formater

Meget omfattende data for MFS

Grundvandsovervag-

Alle data er tilgaengelige i Jupiter-data- ningen kvalitetssikres

basen.

Mange udtreeksmuligheder og mulig-

hed for kobling til GIS

af MST.
Der kan veere behov
datavask ved brug af

kemiske data for MFS.

https://www.geus.dk/produkter-ydel-
ser-og-faciliteter/data-og-kort/natio-
nal-boringsdatabase-jupiter

Data fra vandforsy-
ningsboringer

Data for boringer ud-
fort af Danske regio-
ner

Der er ogsa, data fra vandforsy-
ningsboringer og forureningsdata
fra danske regioner. Disse data
indberettes mere usystematisk.
Desuden er der andre datatyper
fx LOOP data, lukkede boringer,
grundvandskortlaegningen

Som ovenstaende

Som ovenstaende

Data fra vandforsynin-
gernes boringskontrol
kvalitetssikres af kom-
munerne.
Regionernes data kva-
litetssikres af regio-
nerne

Som ovenstaende

Pesticid og biocid da-
tabase

Pesticiddatabasen blev etableret i
2007 i samarbejde med Danmarks
Jordbrugsforskning for Miljgstyrel-
sen, Region Syddanmark, Viden-
center for Jordforurening og NIRAS.
Det faglige grundlag for databasen
er beskrevet i "Pesticidtruslen mod
grundvandet fra pesticidpunktkilder
pa oplandsskala”, Miligprojekt nr.
1152 fra 2007. | 2012 har Orbicon
A/S foretaget en udvidelse og opda-
tering af databasen for Videncenter
for Jordforurening pa baggrund af
det samme faglige grundlag

Fysisk kemiske egenskaber
Nedbrydelighed
Anvendelse

Salgstal

Der er mulighed for at traekke data fra

enkeltstoffer over i excel.
Data bliver ikke lgbende opdateret.

Databasen er senest opdateret i 2012.

Der har veeret seerlig fokus pa eeldre
pesticider

Datakvaliteten er ge-
nerelt god.

Alle data er sekun-
deere data.

Pesticide database of the Danish re-
gional authorities (Pesticiddata-
basen). Regionernes Videnscenter
for Miljg og Ressourcer. Andre udgi-
velser. URL = [https://www.mil-
Joeogressourcer.dk/udgivel-
ser.php?serie_id=42).
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DK-PRTR (Pollutant
Release and Transfer

DK-PRTR har miljgdata for indu- DK-PRTR har data for punktkil-  Offentligt tilgeengelig. Databasen inde- Data i DK-PRTR og E- https://miljoeoplysnin-

strier, inkl. renseanlaeg og regn-  ders udledninger i kg/ar til luft, holder emissioner, der overskrider

PRTR burde veere ger.mst.dk/PrtrPublicering

Register) vandsbetingede udledninger. vand (recipient) og vand (spilde- stofspecifikke graenseveerdier, identiske, men der er
vand) pa sektor, aktivitet og indu- uoverensstemmelser i
striniveau. typen af data, f.eks

mht overfladevandsop-
landene.

E-PRTR Den europeaeiske PRTR har som  Emissionsdata for punktkilder er i

den danske PRTR miljgdata for in- kg/ar til luft, vand og jord pa sec-

dustrielle punktkilder og herudover tor, aktivitet og industri-niveau.

ogsa inddelt i overfladevandsop-  Herudover er emissioner fra

lande. visse sektorer givet for overflade-
vandsoplande i kg/ha, og til luft i
kg/grid celle.

Middeldatabasen Produkter og regler for anvendelse Pesticider Administreret af SEGES, aben med Bar checkes mod kil-  https://middeldatabasen.dk/

for pesticider i Danmark begraensninger. der.
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Modeller

Tabel 3: Overordnet beskrivelse af modeller, der er udviklet med henblik p& overfladevand for MFS.

Navn Beskrivelse Stoffer og stofgrupper Tilgeengelighed Reference
SWAT SWAT er semi-empirisk dynamisk og rumligt distribueret model, som kobler hy-  Pesticider Open source Arnold et al., 1998
drologiske processer og vandkvalitet med planteveekst og landbrugsmeessig dyrk-
ningspraksis. Hovedkomponenterne i SWAT inkluderer hydrologi, klima, erosion
0g naeringsstof- og pesticiddynamik (adsorption, nedbrydning, transport).
Daisy Daisy er en mekanistisk dynamisk mark model, som kobler hydrologiske processer Pesticider Open source (daisy.ku.dk) (Hansen et al., 2012)
og vandkvalitet med planteveekst og landbrugsmaessig dyrkningspraksis. Hoved-
komponenterne i Daisy inkluderer hydrologi, klima, planteveekst og naeringsstof- og
pesticiddynamik (adsorption, nedbrydning, transport).
FOCUS SWS Software, data, og procedurer til godkendelse af pesticider i EU Pesticider Freely available FOCUS (2001)
(https://esdac.jrc.ec.eu-
ropa.eu/projects/surface-wa-
ter)
Screeningveerkigj, Beskrivelse fremsendt tidligere, mail fra 18/12 med referencer MFS Danske regioner/Miljgstyrel-
danske regioner sen
EUSES - European EUSES er et databaseprogram, der anvendes til eksponeringsberegninger af MFS Open source https://echa.eu-
Union System for the MFS i luft, vand og jord i henhold til retningslinierne angivet i EU's Technical Gui- ropa.eu/da/support/dossier-
Evaluation of Sub- dance Document (TGD) submission-tools/euses
stances
Exposure and Fate Beregner forbruger- og miljgeksponeringer af MFS. MFS Open source https://www.epa.gov/tsca-
Assessment Screen- screening-tools/e-fast-expo-
ing Tool (E-FAST): sure-and-fate-assessment-
screening-tool-version-2014
Metode til beregning  Beregning af forventede koncentrationer af miljgfarlige forurenende stoffer i sedi- MFS Veerktaj under Miljostyrelsen  Udarbejdet af DHI for Miljosty-

af Miljofarlige Forure-
nende Stoffer (MFS) i
sedimenter som folge
af udledning.

ment i forbindelse med spildevandsudledninger.

relsen, 2021.

25



26

4 Generel beskrivelse af potentiale ved
modellering

Modellering af MFS i overfladevand er en yderst kompleks og omfangsrig
problemstilling med store forskelle i vidensgrundlag og metodemaessige ud-
fordringer for de forskellige stoffer og stofgrupper. | dette kapitel bliver po-
tentialet for modellering generelt beskrevet, sa det afspejler forfattergruppens
erfaringer med en raekke specifikke stoffer og stofgrupper, der er sggt udvalgt
til at veere deekkende for mange af de udfordringer, som en modellering star
over for. Opdelingen i stoffer og stofgrupper i dette kapitel er séledes sggt
gjort hensigtsmaessig til brug for afgraensning af fremtidige modelprojekter,
herunder skala og identificering af den fagligt set bedste opdeling af de for-
skellige relevante stofgrupper. Der er underafsnit, der bade refererer til en-
keltstoffer, hvor der er specifik erfaring, og til stgrre stofgrupper, alt efter
hvad der er fundet mest hensigtsmaessigt.

En skeebnemodel beregner koncentrationsniveauer som resultat af en emis-
sion, hvorfor en kildemodel typisk vil virke som input til en skaebnemodel.
En kildemodel skal kunne beregne den rumlige og tidslige variation af emis-
sionen. | det omfang det er muligt at understgtte en kildemodel med malin-
ger, vil det vaere en stor fordel, men dog ikke en betingelse. Sddanne malinger
kan f.eks. veere malt koncentration af stoffet i udlgbet fra rensningsanleeg eller
koncentrationsniveau i rgggas fra en skorsten. Der er dog nogle emissioner,
som er sveare at male, som f.eks. udsivning fra en forurenet grund. Kildemo-
dellen vil give nyttig information om, hvor et stof kan forventes at forekomme
i de hgjeste koncentrationsniveauer. Den vil séledes have en egen nyttevaerdi
som model, der kan prioritere dels en maleindsats, og hvor mere komplekse
modeller er mest relevante at opstille. Hvis der endnu ikke er fortaget tilstraek-
keligt med systematiske malinger i vandmiljget for et stof, kan en kildemodel
guide til steder, hvor stoffet med stgrst sandsynlighed vil forekomme. Det gi-
ver ikke meget mening at opstille en skeebnemodel, for der foreligger faktiske
malinger, der indikerer et forventet koncentrationsniveau.

4,1 TCE og BTEXN

Trichlorethylen (TCE) og BTEXN (benzen, toluen, xylener og naphthalen) re-
praesenter stoffer, som har varet anvendt industrielt i stort omfang.

TCE tilhgrer gruppen af chlorerede oplgsningsmidler. De optraeder typisk i
miljget — jord og grundvand og overfladevand - i relation til forurenede
grunde og er primeart anvendt til affedtning af metaller og tekstiler i en lang
reekke store og sma industrier. De oftest anvendte er per- og trichlorethylen
fra gruppen chlorerede ethylener samt 1,1,1-trichlorethan fra gruppen chlore-
rede ethaner, mens chloroform og tetrachlormethan fra gruppen chlorerede
methaner har varet anvendt mindre. De gvrige stoffer i grupperne er ned-
brydningsprodukter af ovenstaende, bortset fra 1,2-dichlorethan, som er et
tilseetningsstof anvendt i benzin.

BTEX er destillationsprodukter af raolie og udger hovedparten af indholdet i
benzin og mindre andele i petroleum, flybraendstof, diesel mv. Iszr service-
stationer udggr punktkilder, men ogsd mange former for industri og trans-
portvirksomheder. Der kan ogsa veere naphthalen i mindre omfang i nogle af



disse produkter. BTEX har ogsa veeret anvendt som oplgsningsmiddel. Nap-
hthalen stammer oftest fra tjeere ved gasveerker, tjeere-asfaltfabrikker mv. Ved
gasveerker treeffes ogsa ofte BTEX fra bl.a. tjzere. Tjeere er et affaldsprodukt fra
gasfremstilling, og det anvendes ved produktion/udlaegning af asfalt og tjee-
rede tage samt til treebeskyttelse.

Udsivning til overfladevand sker typisk via grundvandets indsivning i vand-
lgb, sger og hav. Der kan ogsa ske direkte udlgb fra draen eller grefter i forbin-
delse med nerliggende forureningskilder. Andre kilder til BTEX kan vere ud-
stadningsgasser og deraf fglgende atmosfaerisk deposition. | byomrader, hvor
der har varet en mere omfattende forurening med BTEXN, kan der forventes
en mere generel pavirkning af overfladenare grundvandsmagasiner med lave
koncentrationer. Herfra kan der igen ske en pavirkning af vandmiljget.

I NOVANA er TCE kun i begraenset omfang undersggt i vandlgb, og der er me-
get fa fund over detektionsgraensen (Sgrensen og Johansson, 2020). Toluen og
naphthalen er undersggt hyppigt, mens der ingen analyser er for benzen og xy-
lener i perioden 2011-2018. Naphthalen er - i egenskab af at tilhgre gruppen af
PAH’er - som den af eneste af BTEXN ogsa analyseret i sedimenter. Her er der
relativt hgje fundprocenter, men feerre analyser og fund end for de tungere
PAH’er (Sgrensen og Johansson, 2020).

4.1.1 Mest relevant matrix for skeebnemodel

Transportvejen til grundvandet for TCE og BTEXN er typisk via grundvandet.
Udsivning til vandlgb er veldokumenteret i litteraturen internationalt (Otto-
sen et al., 2020), og der er iseer for TCE fundet konkrete eksempler pa pavirk-
ning af overfladevand i Danmark (Miljgstyrelsen, 2016) ved bl.a regionernes
undersggelser af pavirkning fra forurenede grunde (Miljgstyrelsen, 2016).

TCE tilbageholdes kun i ringe omfang i grundvandet. Ved udsivning til vand-
lgb kan der veere gget sorption i sedimenter med hgijt indhold af organisk stof,
sa der kan ske en ophobning i sedimentet i gytje eller tarveaflejringer. Ophob-
ning i biota vurderes ikke relevant at medtage for TCE. Det vurderes derfor,
at den primere pavirkning af vandlgb vil vaere i vandfasen, s& modelleringen
bar fokuseres her.

Det skal nevnes, at TCE kan nedbrydes via sekventiel nedbrydning til bl.a.
vinylchlorid. Det bgr medtages i en vurdering af pavirkningen for TCE pa
overfladevand. Kvalitetskriteriet for VC er derfor ogsa 0,05 pg/l sammenlig-
net med 10 pg/I for TCE.

BTEXN tilbageholdes ogsa kun i ringe omfang i grundvand, men naphthalen
kan dog sorberes i starre omfang end de gvrige i stofgruppen, som ogsa af-
spejleti de tidligere omtalte fundprocenter i sedimenter. Benzen er kraftfrem-
kaldende og har et miljgkvalitetskrav i fersk overfladevand pa 10 pug/I. Toluen
har i ferskoverfladevand et miljgkvalitetskrav pa 74 pg/l, mens naphthalen
har det skrappeste krav pa 2 ug/I (Miljg- og Fgdevareministeriet, 2017).

Det vurderes sammenfattende, at naphthalen vil findes i sedimenter med hgijt
indhold af organisk stof. Der er ogsa en mulighed for ophobning i biota. Den
primere pavirkning af BTEXN vil dog veere i vandfasen, sa modelleringen
bar fokuseres her.
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4.1.2 Kildemodel

TCE og BTEXN stammer overvejende fra forurenede grunde, sa det ville veere
hensigtsmaessigt at koble forekomsten i vandlgb, sger og hav til forekomsten
af forurenede grunde. Det kan overvejes, om regionernes modelveerktgj kan
bruges for de forurenede grunde (Miljgstyrelsen, 2014a, Miljgstyrelsen,
2014b).

Udgangspunktet er en kildestyrke, som opblandes i vandlgb, sg eller hav ved
simple fortyndingsmodeller. Kildestyrken er vurderet ud fra den forurenede
grunds areal, infiltration og formodede koncentration af det pageeldende stof
og giver en teoretisk vurdering af koncentrationen af MFS’er fra forurenede
grunde i vandlgb, sger og hav. Der indgar ikke nogle fiernelsesprocesser i mo-
dellen, men der er taget hgjde for reduktion af stofkoncentrationer ved at ind-
fare et afstandskriterium. Det er 250 m for TCE, sa forurenede grunde i en
afstand fra overfladevand vurderes til ikke at forarsage en vaesentlig pavirk-
ning (Regionernes Videncenter for Miljg og Ressourcer, 2019).

I forhold til naphthalen skal det overvejes, om stoffet skal modelleres som en
del af gruppen af PAH’er eller som en del BTEXN.

4.1.3 Empiriske skaebnemodeller

Der er fa malinger af TCE og BTEX i NOVANA, sa det er vanskeligt at se
mulighederne for en statistik model ud fra disse méalinger bade for ferskvand
og for marine omrader. Der kan evt. veere en mulighed for naphthalen. Som
beskrevet under PAH’er vil de empiriske modeller anvende de modeller for
emissioner, som er omtalt under kildemodeller. Der kan, nar regionernes data
er indsamlet, veere et potentiale i at brede disse data ud til andre omrader,
hvor der ikke foreligger malinger.

4.1.4 Semi-empiriske skeebnemodeller

Der er udviklet flere semiempiriske modeller for TCE og BTEXN for vandlgb
(Aisopou et al., 2015). DTU Miljg har i forbindelse med regionernes screening
udviklet en model for fortynding i vandlgb. Konceptet er, at der estimeres en
inputfunktion ud fra kildedata (f.eks. kg/ar eller kg/ar/m2) eller der anvendes
deciderede malinger ved den forurenede grund, i grundvandet langs vandlgbet
eller i selve vandlgbet. Modellen er Igbende blevet videreudviklet, og der ligger
en simplificeret version kaldet DIMICON frit tilgeengelig pa falgende link:
https://www.sara.env.dtu.dk/modelvaerktoejer/risikovurdering-af-vand-
loeb.

4.1.5 Deterministiske skaebnemodeller

Der er en del erfaring med deterministisk modellering af disse stoffer, der dog
vurderes til ikke at kunne bidrage med meget ekstra viden set i forhold til
semi- empiriske modeller.

4.2 POPer

Hexabromocyclododecan (HBCDD)) og Di(2-ethylhexyl)-phthalate (DEHP) er
eksempler pa persistente organiske stoffer (POPer), der forekommer i forbru-
gerprodukter, mgbler og bygningsmaterialer m.m. Det vil sige, at de indgar i
diffuse kilder til miljget, hvor emissioner sker ved diffusion fra materialerne og



frigivelse til det medie, materialerne er i kontakt med. De frigives til vandmil-
jaet, luften og jorden og til indeklimaet, dvs. luft og stev og spildevand.

4.2.1 HBCDD

HBCDD er en bromholdig flammehammer, som bl.a. anvendes til brandbe-
skyttelse af polymerer (tilsat op til 1 veegt-% i ekspanderet (EPS) og op til 5
veegt-% i ekstruderet (XPS) polystyren) i isoleringsmaterialer i byggeindu-
strien samt i tekstiler (EU-RAR, 2008). Det kommercielle HBCDD produkt be-
star af flere isomerer, hvoraf de vigtigste er a-, p- og y-HBCDD.

HBCDD er steerkt reguleret og er listet i Stockholmkonventionen’s Annex A
med seerlig undtagelse for produktion og anvendelse som flammehammere i
EPS og XPS i isoleringsmaterialer i bygninger indtil august 2017. Herefter kan
EPS and XPS stadig forekomme i miljget, og betydelige mangder kan fore-
komme i genanvendt polystyren (Abdallah et al., 2018). HBCDD er ogsa re-
guleret i EU under REACH (EC, 2006).

HBCDD er et fysisk bundet additiv i materialet i modsatning til kemisk bun-
det (reaktiv flammehammer), hvilket betyder, at en betydelig del af stoffet
kan diffundere ud af materialet, hvori det er tilsat, og frigives til det omgi-
vende miljg (Hansen et al., 2013). | et EU studie (ECHA, 2009) blev det vurde-
ret, at 87 vaegt-% af al HBCDD frigivelse til udendgrs miljget kom fra anven-
delse i bygningsisolering. Med en logKow-verdi pa 5,6 ligger HBCDD i det
omréade, der ofte associeres med bioakkumulering (f.eks. Wiandt & Poremski,
2002). HBCDD blev ved en screeningsundersggelse fundet i alle vandprgver
0g i 90 % af fiskeproaver i danske ferskvands- og havvandspraver (Vorkamp
et al., 2014) samt i marine og ferskvandsfisk i Europa (Janak et al., 2005; Miege
et al., 2012). HBCDD bliver ogsa optaget af mennesker og er f.eks. pavist i
serumpraver fra Norge og i modermalkspraver fra Sverige (Vorkamp, 2012).
Den humane eksponering kan stamme fra indeklimaet, idet HBCDD er fundet
i stav (Abdallah et al., 2008). HBCDD indgik i NOVANAs hav- og fjordover-
vagning af fisk indtil 2017, (NOVANA, 2017).

4.2.2 DEHP

Langt den starste del af DEHP (> 90%) anvendes som blgdgarer i plastpro-
dukter og herunder primeert i PVC. Blgdgjort PVVC anvendes til en lang raekke
forbrugerprodukter, byggematerialer, isolering af kabler og ledninger, medi-
cinsk udstyr, fadevareemballage, kontorartikler m.m. | mindre omfang an-
vendes DEHP i gummi, lime, fugemasser, maling, lak, trykfarver og ved frem-
stilling af keramiske materialer til elektronik m.m. DEHP anvendes typisk i
mangder op til 30-60 vaegt-%, og ofte sammen med andre phthalater (Hansen
et al., 2013; Skak et al., 2008). Blandt blgdggrere har DEHP haft den stgrste
anvendelse, men stoffet er blevet palagt reguleringer, og forbruget er derefter
faldet markant (Boutrup et al., 2015).

DEHP er som additiv ikke kemisk bundet og kan potentielt migrere ud i det
omgivende miljg, herunder fra fadevareemballage over i fadevarer, fra medi-
cinsk udstyr ud i kroppen, fra affald ud i miljget m.m. (Skak et al., 2008). Mi-
gration i materialet er fundet til at veere ca. 0.1 — 1 veegt-% per ar eller mindre,
og frigivelse ved slitage af materialet er af mindre betydning (Hansen et al.,
2013). DEHP frigives dog overvejende til miljget ved direkte udledning til at-
mosfaeren fra industriel produktion, forarbejdning af (PVC) produkter, an-
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vendelse af stoffet og via spildevandsslam, og der forventes at ske en vaesent-
lig spredning af stoffet til miljget ved brug og bortskaffelse af plastprodukter
(Skak et al., 2008). DEHP-koncentrationer i atmosfeeren er generelt meget lave,
mens der er malt vaesentligt hgjere koncentrationer i sedimenter i indre dan-
ske farvande (Boutrup et al., 2015; Skak et al., 2008). DEHP har indgéet og
indgar stadig delvist i NOVANASs overvagning af vandlgb mht. sediment og
vand, grundvand, renseanlaeg og regnbetingede overlgb mht. vand, samt sg-
, hav- og fjordovervagning mht. sediment og biota for hav- og fjordovervag-
ning (NOVANA, 2017).

4.2.3 Kildemodel

Kildebeskrivelsen for de valgte stoffer kan primaert betegnes som diffus, da
den er styret af emissioner fra forbrugerprodukter. Desuden vil visse indu-
strier, udledning fra spildevand, og slamdisponering samt affaldsbortskaf-
felse give mere lokale emissioner.

Emissionerne er ikke s@sonbetonede som sadan. Imidlertid vil der veere en
vis afhaengighed af udluftningshyppigheden i private hjem samt anvendelse
af produkter udendgrs i den varmere sason, som vil pavirke frigivelsen af
stofferne direkte til miljget.

Emissionen fra en kilde kan bestemmes som produktet af en emissionsfaktor
(emitteret maengde stof per brugt mangde stof eller produkt eller industriel
aktivitet) og den pageldende aktivitet (maengde anvendt produkt med stof
eller stof i aktivitet). Emissionen kan tentativt angives per person gkvivalent
for anvendelse indendgrs og udendgrs af forbrugerprodukter. Emissionsfak-
torer kan findes af nationale eller internationale (f.eks. EU, WHO eller US)
emissionsopgarelser og risikovurderinger for de pagealdende eller lignende
stoffer.

Specifikt for DEHP haves fglgende bl.a. fra Skak et al. (2008), der potentielt kan
udvides til andre POPer, heriblandt HBCDD: En beregnet atmosfeerisk halve-
ringstid for DEHP pa ca. 1 dggn indikerer, at nedbrydning ved reaktion med
hydroxylradikaler dannet via sollys er en vigtig nedbrydningsvej. Stoffernes
egenskaber betyder, at de har en ringe vandoplgselighed og kun er lidt mobile
i jord, men har en hgj adsorption til jordpartikler/sediment. Pa partikelform
fiernes de fra atmosfaeren ved aflejring. | overfladevand forekommer de sand-
synligvis bundet til suspenderede partikler og sediment. Tilsvarende er stof-
ferne bundet til partikler i jord og har dermed lav mobilitet i jord. Risikoen for
udvaskning til grundvand er meget begraenset. Fordampning fra jord og over-
fladevand er formentlig ikke en veesentlig transportvej. For DEHP er bioakku-
mulering i vandlevende organismer mulig ud fra undersggelser af stoffets bio-
akkumuleringspotentiale. DEHP vurderes at veere biologisk letnedbrydelig un-
der iltede forhold, herunder specielt i miljger adapteret til forekomst af DEHP.
Man vurderer, at biologisk nedbrydning er den vigtigste nedbrydningsve;j i
overfladevand og jord under iltholdige forhold. Under iltfrie forhold, som f.eks.
i havsedimenter og spildevandsslam, er DEHP stort set ikke biologisk nedbry-
deligt. I overfladevand foregar nedbrydning af DEHP ved reaktion med vand
(hydrolyse) og oxidation via sollys kun meget langsomt.

Som tidligere naevnt vil en landsdeekkende kortleegning af emissioner pege pa
omrader, hvor stoffet potentielt vil kunne findes i overfladevand. Denne kort-
legning vil kunne danne udgangspunkt for en strategisk moniteringsindsats.



4.2.4 Empiriske skeebnemodel

Der foreligger en betydelig mangde data for forekomst af HBCDD og DEHP
i sediment og biota (fisk) i vandlgb og sger samt hav- og fjordomrader, der
muligger en statistisk analyse af maledata koblet til geografiske emissions-
estimater.

4.2.5 Semi-empiriske skeebnemodel

Ofte er den pracise matematiske beskrivelse af koncentrationsfordelingen,
der opstar som fglge af anvendelse og transport af stofferne, ikke kendt. Yder-
mere er der ofte mange parametre, der ikke kan kvantificeres med rimelig
sikkerhed. | stedet for at tilpasse en rimelig (deterministisk) matematisk for-
deling til beskrivelse af data i tid og sted, kan man anvende en semi-empirisk
fordeling af maledata til at beskrive mulige koncentrationer, som et stof kan
antage. Malet kan veere at lave en matematisk relativt simpel beskrivelse af
maledata til at beregne statistisk forekomst og fordelingsfunktioner af DEHP
og HBCDD koncentrationer i vandmiljget (Loucks et al., 2017).

4.2.6 Deterministiske skaebnemodel

I modseetning til ovenstaende udsagn kan det i visse tilfeelde veere muligt at
lave en palidelig og relativt eksakt matematisk beskrivelse af kilde, emissio-
ner, transport, nedbrydning og forekomst i vandmiljget. Det kraever en dy-
bere forstdelse bade for den strukturelle beskrivelse af processer i miljget samt
adgang til hgj kvalitets data for de indgdende parametre. Sidstnaevnte er bade
tids-og stedslige koncentrationer, men ogsa fysisk/kemiske data for stofferne.
For DEHP og HBCDD vurderes det, at en mere direkte anvendelse af male-
data i en f.eks semi-empirisk model er at foretreekke frem for en ren empirisk
eller deterministisk model. Det understreges ogsa af variabiliteten af méle-
data i vandmiljget, hvor en afgraensning til modelomader med relativt velbe-
stemte emissioner, der repraesenterer f.eks. et tet befolket omrade samt et
mindre taet befolket omrade (baggrund), med fordel kan modelleres.

4.3 Pesticider

De mest persistente og mobile pesticider er allerede udfaset, men dels kan
rester fra tiden fgr udfasningen stadig volde problemer, og dels forekommer
ogsa moderne pesticider i overfladevand. Til at illustrere modellering af pe-
sticiders forekomst i overfladevand udveelges dels stoffet propiconalzol, som
et rimeligt mobilt stof, der er blevet sggt modelleret i overfladevand pa Fyn,
samt stofgruppen Glyfosat/ AMPA og Mesosulfuron-methyl, der er sggt mo-
delleret i eksisterende undersggelser i forhold til udvaskning fra jordsgjlen og
bliver derfor iseer beskrevet i forhold til modellering af udvaskning til over-
fladevand. Glyphosat og mesosulfuron er ukrudtsmilder, som er tilladte i dag

Nedbrydning af pesticider er ofte biologisk og ofte knyttet til den generelle
biologiske aktivitet (co-metabolisme). | landbrugsjord betyder det, at ned-
brydning af pesticider sker hurtigst i plgjelaget (de gverste 20 til 30 cm), hvor
de fleste naeringsstoffer tilfares, og naesten stopper, ndr man har forladt den
biologisk aktive zone med rgdder og regnormegange (de gverste 1 til 2 meter).
Nedbrydning beskrives typisk med en halveringstid, som sa bliver justeret
efter faktorer, som pavirker biologisk aktivitet (temperatur, fugtighed, maeng-
den af mikrober (typisk indirekte via dybde i jorden)).
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Pesticider kan ende i vandlgb via luften, gennem overfladeafstrgamning eller
gennem jorden. Transport i jorden sker med vandet. Vand i jorden vil normalt
findes i de mindste mellemrum (porer) mellem jordpartiklerne, farst nar de
er fyldt op, vil vand treenge ind i de starre hulrum sdsom regnormegange og
draenrar. Jordoverfladen kan i den sammenhang betragtes som et serlig stort
”mellemrum”. De mobile stoffer kan bevage sig i bAde sméa og store mellem-
rum, mens at de “immobile” i praksis kun transporteres i de store mellemrum.
Mobiliteten beskrives typisk med en funktion, der beskriver ligeveegtsforhol-
det mellem sorberet og oplgst stof (Kd), og for mere avancerede modeller, pa-
rametre der beskriver hvor hurtigt ligevaegten opnas.

Efter et kraftigt regnskyl, hvor de store "mellemrum” (regnormegange, dreen-
rgr, overfladeafstramning) aktiveres, kan koncentrationen i vandlgb stige
kortvarigt. For nogle stoffer kan det veere nok til at gare skade, de kaldes
"akut” giftige. For andre stoffer kreever det, at organismerne er udsat i len-
gere tid. Det er ”kronisk” giftighed. | de forsgg, hvor graenseverdier angives,
vil det ogsa fremga hvor lzenge de er blevet udsat for stoffet.

Nar man modellerer en koncentration, vil der ogsa indga en periode, eksplicit
eller implicit. En modelleret "maksimal koncentration” i vandlgbet vil kunne
variere meget, alt efter om periodelaengden er en time eller en dag.

4.3.1 Propiconazol - et fungicid i gruppen triazoler

Til at illustrere modellering af pesticiders forekomst i overfladevand udvel-
ges stoffet propiconalzol som et rimeligt mobilt stof, der er aktuelt bliver sggt
modelleret i overfladevand pa Fyn. Der er i 2017 solgt 9.386 kg propiconazol
som aktivstof (Miljgstyrelsen, 2020). Midlet er per marts 2020 forbudt at an-
vende i landbruget. | overfladevandsdatabasen ODA er for perioden Januar
2000 — november 2020 registreret (NOVANA) 1052 observationer fordelt pa
76 vandlgb (vandfase) og 75 observationer fordelt p& 17 sger (vandfase). Der
er ingen observationer fra sediment. For vandlgb er 44 prgver koncentrations-
verdier over detektionsgraensen, som er opgivet til 0,01 eller 0,02 ug/I.

Stoffets egenskaber betyder, at stoffet har en ringe vandoplgselighed, kun er
lidt mobilt i jord, men har en hgj adsorption til jordpartikler/sediment. Dette
peger pa, at relevante transportveje fra mark til vandmiljg (overfladevand)
isaer vil vaere erosion og sedimentbundet transport gennem dreen. Endvidere
peger det p4, at stoffet iseer vil forekomme i hgje koncentrationer i overflade-
vand i forbindelse med stagrre nedbgrshaendelser.

Relevante korttemaer som input til modellering:

e Den landsdakkende kortlaegning af erosionsbetinget sedimenttilfarsel til
overfladevand (10 m raster)

e Kortleegningen af hhv. draenede og ikke draenede arealer (250 m raster)

e Den estimerede, arlige afstreamning i dreen (mm/ar, 250 m raster)

e Kortlaegning af estimerede, aktive makroporer (250 m raster)

e Kortlaegning af potentialet for mobilisering af sediment (til transport gen-
nem makroporer) (250 m raster).

Transportpotentialet kan beskrives f.eks. ved et index per transportvej, dvs.
for hhv. erosion og draentransport. For erosion kan indexet udvikles simpelt
som sedimenttilfgrslen per arealenhed, evt. udtrykt som (0 — 1). Dreentrans-
porten kan beskrives som en sammenveagtning af temaerne for draening



(dreenafstramning), aktive makroporer og mobilisering af sediment til makro-
poretransport. Det sammenvagtede index kan eventuelt udtrykkes som (0 —
1).

Kildemodel

Kilde, mobilisering og transport kan beskrives individuelt med relevante, til-
gengelige data og veegtes sammen (additivt eller multiplikativt) i et index, der
angiver risikoen for, at stoffet udledes til vandmiljget. For pesticider er der ud-
viklet pesticidindikator i form af en kilde-baseret relativistisk screening for ef-
fekter i det abne land (Kjeer et al., 2008), der kan danne grundlag for en kilde-
model. En farste screening kan foretages alene pa grundlag af en beskrivelse af
kilden. Den geografisk bestemte, landbrugsmaessige anvendelse kan udpege lo-
kaliteter, hvor stoffet potentielt vil kunne forekomme i vandmiljget. Imidlertid
bruges midlet pa vidt udbredte afgrgder (var- og vintersad), hvorfor en scree-
ning kun pa grundlag af anvendelsen af stoffet vil mangle specificitet.

Ved en kombination af oplysninger fra de landsdaekkende sprgjtejournaler og
landbruger-interviewdata fra Landovervagningsoplandene er der for perio-
den 2006 — 2015 beskrevet anvendelse af propiconazol i landbruget pa afgre-
detyper: dosering (g aktivstof) og tidspunkt (dato). Disse informationer kan
udbredes landsdakkende pa markniveau via Det Generelle Landbrugsregi-
ster og IMK markkort. Kilden kan karakteriseres vha. maengden af udbragt
aktivstof pr. ha pr. ar, eventuelt udtrykt som et index (0 — 1).

Potentiel emission til vandmiljget kan igen beregnes som et index: Emission
= kilde * transport. Ved at multiplicere de to faktorer opnas, at der for et areal
(en mark) bade skal veere en kilde af en vis stagrrelse, samt at arealet skal veere
forbundet til overfladevand af en transportvej, for at der beregnes en index-
veerdi > 0. | dette tilfaelde vil der forekomme et emissions-index per transport-
vej, som eventuelt igen kan vaegtes sammen i eet index. Landsdaekkende kort-
leegning af emissions-indexet vil pege pd omrader, hvor stoffet potentielt vil
kunne findes i overfladevand. Denne kortleegning vil kunne danne udgangs-
punkt for en strategisk moniteringsindsats. Metoden er mindre relevant for
propiconazol, da anvendelsen nu er forbudt, men tjener her et eksemplarisk
formal.

Empirisk skeebnemodel

Index-modellen kan udbygges til en empirisk model gennem en kalibrering
af index-veerdier for emission til overfladevand mod fund-data. Indexveerdier
vil hermed kunne overseettes til en stofkoncentration. Dette kraever imidlertid
serdeles mange malinger, nar ogsa den tidslige dynamik i emission tages i
betragtning. En mulig fremgangsmade kan veere at udpege omrader til inten-
siv monitering pa grundlag af kildemodellen og pa sigt opbygge et dataseet
til kalibrering af indexverdier.

Semi-empirisk skeebnemodel
Som eksempel beskrives SWAT-modellen, som AU har erfaring med:

SWAT-modellen (Soil and Water Assessment Tool) er en dynamisk og rumligt
distribueret model, som kobler hydrologiske processer og vandkvalitet med
planteveekst og landbrugsmaessig dyrkningspraksis (Arnold et al., 1998).
Hovedkomponenterne i SWAT inkluderer hydrologi, klima, erosion og
naringsstof- og pesticiddynamik. SWAT indregner overfladeafstramning,
perkolation, stramning gennem makroporer, drenafstremning, grundvand
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og evapotranspiration (Lu et al., 2015). Den nuvarende version simulerer pe-
sticiddynamik og —transport ved algoritmer adapteret fra GLEAMS (Leonard
etal., 1987). | overfladevand inkluderes interaktion mellem sediment og vand-
fase. SWAT har veret anvendt til modellering af pesticidtransport pa op-
landsniveau i USA (f.eks. Luo etal., 2008, Luo and Zhang, 2009; Du et al., 2006;
Vazquez-Amabile et al., 2006; Neitsch et al., 2002; Zhang & Zhang, 2011) og i
Europa (f.eks. Boithias et al., 2011; Gevaert et al., 2008; Kannan et al., 2006;
Fohrer et al., 2014, Lu et al., 2015). SWAT inddeler et opland i deloplande ba-
seret pa topografi, hvor hvert delopland indeholder ét vandlgb. Den rumlige
differentiering er fleksibel; starrelsen af deloplande er brugerdefineret og af-
haenger af den gnskede detaljering. Inden for deloplande danner modellen
sékaldte hydrologiske enheder (hydrologic response units; HRU’er) pa grundlag
af unikke kombinationer af arealanvendelse, jordtyper og management (f.eks.
dyrkningspraksis). Anvendelsen af HRU’er, bevirker en meget hurtig model-
afvikling.

SWAT-modellen kan opseattes pa grundlag af tilgeengelige data, og hvor
dyrkningspraksis kan beskrives bl.a. pd grundlag af de kombinerede oplys-
ninger fra Det Generelle Landbrugsregister og gadningsregnskaberne samt
oven for navnte kombination af sprgjtejournaler og landbruger-interview-
data. Modellen kraever kalibreringsdata. Her er det et problem, at der er rela-
tivt fA malinger, ikke mindst set i lyset af den forventede tidslige dynamik i
emission til overfladevand. En fremgangsméade kan vere at opsaette modellen
pa et omrade (som det p.t. sker for Fyn som forsggsomrade) og afvikle mo-
dellen for en lang tidsserie (f.eks. 30 ar), hvorved man far indregnet vejr-eks-
tremer. Modellen kan sd udpege omrader, hvor kombinationer af jordtype,
topografi, arealanvendelse, sprgjtepraksis og vejr kan resultere i serlig hgj ri-
siko for tab til overfladevand. P4 baggrund heraf kan der designes et strate-
gisk moniteringsprogram, som kan spille tilbage til modellen i form af kali-
brerings-/ valideringsdata.

Deterministiske skeebnemodel

Deterministiske modeller kobler emissioner med fysiske, kemiske og biologiske
modeller til en samlet detaljeret og kausal beskrivelse af koncentrationsni-
veauer. Relevansen af at bruge deterministiske modeller afheenger derfor af, om
der er tilstreekkelig omfangsrig viden. Pa landsplan vil der ikke vaere nok viden
til at modellere lokale koncentrationsniveauer for noget stof med en stor samlet
deterministisk modellering. Opsat pa velundersggte plots (f.eks. VAP-marker)
vil en 2D deterministisk model kunne give forgget viden om stofdynamik og
transport, som vil kunne informere en strategisk monitering.

4.3.2 Glyfosat/AMPA og Mesosulfuron-methyl

Data

Mesosulfuron-methyl er anvendt 4 gange i VAP, og efter en enkelt anvendelse
detekteret i 13 prgver fra dreenvand. Max koncentration var 0,06 pg/1 (Rosen-
bom, 2020). Der er analyseret for metabolitter, men de er ikke fundet. | FOCUS
SW scenarierne optraeder stoffet i koncentrationer op til 0,126 pg/1 i vandlgb.
Stoffet er ikke analyseret , hverken i NOVANA eller GRUMO (frem til de se-
neste publicerede resultater (2018).

EFSA grenseverdi i vandlgb er pa 0,129 ug/I (baseret pa andemad). Der kree-
ves en hgj koncentration i leengere tid (en uge), far at stoffet gar skade, en kort
puls er harmlgs. Metabolitterne er toksikologisk uinteressante.



Mesosulfuron-methyl beskrives som hgj til medium mobilitet (KFoc 26 — 345
mL/g) og kan transporteres bade i dren (som kan give anledning til pulse)
og grundvand, som kan give anledning til en leengerevarende koncentration.
Stoffet bruges til vintersaed op til veekststadie 32. Det kan anvendes bade ef-
terar og forar. Der er aktuelt to produkter pd markedet, Atlantis OD og
Othello. Kilde: www.middeldatabasen.dk.

Glyfosat er anvendt 21 gange pa de dreenede VAP marker, og efter hver an-
vendelse er bade glyfosat og dets metabolit AMPA fundet i dreenvand (Ro-
senbom, 2020). Det er generelt ikke fundet i de dybereliggende malinger. En
undtagelse er en af VAP-markerne Estrup, hvor en del af underjorden er tgrv.
Bade glyfosat og AMPA er fundet de fleste af de steder, hvor der er undersagt
for det i NOVANA (Sgrensen & Johansson, 2020). Glyfosat findes kun undta-
gelsesvis i GRUMO, alle fund kan spores til brgnde, der er forurenet med
overfladevand. Det er ikke fundet i 2018, hvor disse boringer var lukkede.

Glyfosat udgjorde i 2018 38 % af det samlede salg af pesticider i Danmark
(Miljgstyrelsen, 2020). Starstedelen anvendes i landbruget, men glyfosat er
ogsa flittigt brugt uden for landbruget. Glyfosat og AMPA har samme virk-
ningsmade, hvilket understgtter en forudsatning om additiv gkotoksikolo-
gisk effekt. Glyfosat binder sig kraftigt til lerpartikler (Kr = 226), men ikke til
organisk materiale. Glyfosat nedbrydes hurtigt i vand (DTso = 9,5 dage), men
langsommere i sediment (DTso = 74,5 dage). Der er dog stor variation i bade
nedbrydning og adsorption.

Kildemodel
Det er naeppe screene glyfosat alene baseret pa anvendelse, da det er sa ud-
bredt. Mesosulfuron-methyl bgr man lede efter steder, hvor der dyrkes vin-
terafgragder.

Topografi og draenkort burde kunne bruges til at frasortere nogle omrader i
forhold til forekomst af glyfosat, der bgr enten veere dreen eller overflade-
transport for at stoffet finder vej til vandlgbet.

Empiriske skeebnemodel

For glyfosat, hvor der er mange data for fund i overfladevand, er det veerd at
forsagge at bruge en ren empirisk model. Ud over topografi og draen vil jord-
type og arealanvendelse vere relevant sammen med udvalgte klimadata. Det
kunne eksempelvis veere manedligt nettonedber. En simple empirisk log-li-
neger skeebnemodel for glyfosat og AMPA er vist i Sgrensen og Johansson,
(2020). Vi forventer at kunne udbygge en sadan model ved at inddrage yder-
ligere relevant typer af information.

Deterministiske model til at generere data for empiriske modeller

Hvis vi stoler pa vores deterministiske modeller, kan vi bruge dem til at ge-
nerere data for de statistiske modeller ved at simulere kombinationer af vejr,
nedre rand, jordtyper og arealanvendelse.

For mobile stoffer som mesosulfuron-methyl er de fleste mekanistiske model-
ler nogenlunde enige om, hvordan de beveeger sig i jord, og giver sammen-
lignelige resultater. Og de er ofte allerede validerede mod andre mobile stof-
fer. Sa der er god grund til at tro pa de generede data, men til gengeeld er der
kun ganske fa malinger specifikt for mesosulfuron-methy!l til at verificere re-
sultaterne mod.
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For immobile stoffer som glyfosat er der stor forskel pa, hvordan mekanistiske
modeller handterer dem, og fa succesfulde valideringer mod maledata. Til
gengeeld er der mange fund af glyfosat i vandmiljget, og det burde derfor
veaere muligt at validere i hvert fald den generelle trend.

Rene deterministiske modeller

Med lokale og opdaterede informationer om arealanvendelse, nedre rand og
vejr kan man ogsa forsgge at bruge mekanistiske modeller direkte til at for-
udsige koncentrationer i vandlgb. Det vil veere et stort arbejde, og i praksis vil
man nappe kunne sammenholde data med specifikke malinger. Der vil ty-
pisk vere lokale forhold, som ggr sig geldende, og som ikke fremgar af de
landsdaekkende databaser.

4.4 PAH

PAH dannes primeert ved enten ufuldsteendig forbreending eller frigives ved
oliespild fra enten diffuse kilder, sdsom spild pa vejbaner, eller som punktkil-
der af forurenet jord Lassen (2018). | NOVANA programmet indgar PAH’er i
overvagning af overfladevand som sedimentprgver fra vandlgb, sger og i
muslinger fra marine omrader (Miljgstyrelsen, 2017). PAH saledes er meget
central for overvagningen og er fundet i udstrakt grad i bade ferskvandssedi-
menter og i marine muslinger (Hansen, 2007). Det vil derfor veere oplagt at
undersgge muligheden for modellering af miljgeksponering af denne stof-
gruppe, bl.a. fordi denne stofgruppe kan formodes at findes i tilknytning til
overlgbshaendelser. (Bigi et al., 2018).

4.4.1 Mest relevant matrix for skaebnemodel

Rationalet er, at PAH’er er hydrofobe og derfor vil kunne opkoncentreres i
sediment og biota, og disse matricer er derfor de primare ved vurdering af
PAH kontaminering i miljget. NOVANA programmet maler dog ikke pa biota
i ferskvand, hvilket kan undre. | modelleringsammenhange synes det derfor
ogsa mest relevant at fokusere pa indhold i sediment og biota som output.
NOVANA bruger i overvagningen i marine omrader muslinger som reprae-
sentant for biota. Rationalet er, at muslinger som filtratorer opkoncentrerer
PAH fra plankton og alger i vandfasen. Men ved at bruge muslinger neglige-
res mulig opkoncentrering til det hgjeste trofiske niveauer i fadekaeden. Der
kan argumenteres bade for og imod at bruge muslinger som modelorganisme
ved modellering, alt efter formalet med modellen. Hvis en model alene skal
danne reference for indholdet i miljget, er muslinger et godt valg, men hvis
modellen skal kunne danne reference for en risikovurdering, vil det let veare
forkert ikke at inddrage mere kritiske trofiske niveauer.

4.4.2 Kildemodel

Screening af stoffer vil typisk tage udgangspunkt i deres emissionsmgnster i tid
og rum. En screening er typisk relevant i forhold til at afdeekke forskelle i kon-
centrationsniveauer i tid og rum ud fra den simple antagelse, at et stof forekom-
mer i hgjeste koncentrationer i naerheden af emissionskilderne til stoffet.

Emissionen af PAH kan generelt set forgd pa falgende fire made for overfla-
devand: (1) naturlig dannelse (Perylen); (2) Til luft gennem ufuldsteendig for-
braending og afdampning fra olieprodukter; (3) Udsivning fra frisk oliespild
eller forurenede grunde til overfladevand; (4) Afvask fra overflader, typisk
veje, hvor det er afsat PAH. Naturlig dannelse af PAH regnes ikke med som



en opgave for modellering. Emission til vandmiljget via lufttransport regnes
som en diffus baggrund, der ikke varierer voldsomt rumligt, og som derfor
har en tendens til at generere en generel baggrund for eksisterende malinger.
Derfor vil en screening i forhold til lufttransport ikke veere sa relevant, da ef-
fekten pa koncentrationsniveauerne allerede er beskrevet med de eksiste-
rende malinger fra NOVAVA programmet. Udsivning fra olieforureninger
kunne indgéd i en kildemodel, hvor f.eks. placeringen af olieforureninger sam-
menholdes med korteste afstand til overfladevand. En rangordning af alle
kendte olieforureninger i forhold til mindste afstand til overfladevand vil ud-
pege de olieforureninger, der med stgrst sandsynlighed udger en kilde til
PAH eksponering i overfaldevand. Man kunne evt. raffinere denne screening
med en eksisterende hydrologisk kortlaegning, der angiver grundvandstrgm-
men, hvor man f.eks. laver et simplet transport indeks, der vagter en afstand
med forholdet mellem grundvandsflow og vandlgbsflow i en simpel jordsgj-
lemodel. Afvask fra overflader vil typisk give en emission gennem aflgbssy-
stemet i forhold til (a) Udlgb fra spildevandbehandling; (2) Direkte udledning
af aflabsvand fra belaegninger; (3) Udlab fra overlgbsbygveerker. Oplysninger
om person &kvivalenter og afvandet areal for overfladevand vil her vare re-
levante i en kildemodel (Bigi, 2018 og Vezzaro, 2018).

Emission af PAH til marine omrader forgar enten via tilstrammet ferskvand
eller som eksponering direkte til marine omrader fra atmosfaeren, olieindvin-
ding og skibsfart. En screeningsmodel baseret pa muslinger kan derfor evt.
tage hensyn til afstanden til oliefelter og stgrre havne, evt. ud fra fremher-
skende havstrgmme og afstand til dominerende skibsruter.

4.4.3 Empirisk skeebnemodel

Da der er en del data fra malinger af PAH i NOVANA, vil det vaere oplagt at
undersgge mulighederne for en statistik model ud fra disse malinger bade for
ferskvand og for marine omrader. De empiriske modeller vil anvende de mo-
deller for emissioner, som er omtalt under kildemodeller, og evt. udbygge
disse samtidig med, at der laves statistisk modeludvikling med udgangs-
punkt i malte koncentrationsniveauer. Dette er pabegyndt med vandlgbsse-
dimenter af Sgrensen og Johansson, (2020), med brug af log-lineaere modeller,
der fandt et gget koncentrationsniveau i vandlgbssediment for vandlgbsop-
lande, der var karakteriseret som havende regnvandsbetingede udlgb. Der
blev dog i denne undersggelse anvendt relativt aggregerede oplandsinforma-
tion, sa det vil veere relevant at forseette denne analyse med mere detaljerede
GIS data, der bl.a. tager udgangspunkt i tilledning af spildevand og overfla-
devand samt afstand til kendte olieforureninger. For marine omrader vil det
veere relevant at afprgve empiriske modeller, der beskrive PAH i muslinger.
Inden for grippen af PAH stoffer findes der forskellig miljgkemiske profiler,
afhaengig af keedeleengden (Hansen, 2007), hvilket potentielt kan anvendes i
statistiske modeller til at specificere forskellige koncentrationsniveauer inden
for denne stofgruppe, afhaengigt af forskelle i kaedelaengder.

4.4.4 Semi-empirisk skeebnemodel

Semi-empiriske modeller er oftest relevante, nar der skal tages hensyn til simpel
linezer transport over leengere afstande, f.eks. ned gennem et vandlgb. Men den
slags modellering vurderes ikke til at have stor relevans for PAH’er. Det skyl-
des, at PAH’er typisk vil adsorbere til sedimentet og derfor primaert veere til-
stede omkring kilden, og at emissionen af PAH mest er lokaliseret til punkter i
landskabet og ikke til flader med en geometrik, som f.eks. dyrkede marker.
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4.4.5 Deterministisk skaebnemodel

Deterministiske modeller kobler emissioner med fysiske, kemiske og biologi-
ske modeller til en samlet detaljeret og kausal beskrivelse af koncentrations-
niveauer. Relevansen af at bruge deterministiske modeller afhanger derfor
af, om der er tilstreekkelig omfangsrig viden. Pa landsplan vil der ikke vaere
nok viden til at modellere lokale koncentrationsniveauer for noget stof med
en stor samlet deterministisk modellering, men spgrgsmalet er, om det giver
mening at undersgge udvalgte lokaliteter med brug af deterministiske model-
ler. For PAH’er kan der veere et potentiale i at lave deterministiske modeller
omkring udvalgte olieforureninger for at vurdere bidraget fra disse til over-
fladevand. PAH’ers miljgkemiske egenskaber er relativt velkendte, men det
vil kraeve en supplerende data indsamling for de udvalgte omrader omkring
lokal hydrologi, jordbund og forholdende i vandlgbet. Man kunne evt. i en
sadan modellering regne med farsteordens nedbrydning og adsorption i
vandlgbet, hvilket vil give et additivt bidrag til koncentrationsnivauet i vand-
Igbet fra forskellige kilder. Det betyder altsa, at bidraget fra en specifik olie-
forurening vil kunne blive beregnet med en deterministisk model isoleret set,
uden at andre kilder samt tilfgrslen opstrgms fra behgver vere kendte.

4.5 Farmaceutiske stoffer

Farmaceutiske stoffer udggr en stor og vigtig stofgruppe med omkring 2000
forskellige stoffer pa verdensplan (OECD, 2019). De farmaceutiske stoffer an-
vendes i Danmark til tre hovedformal: (1) Humane anvendelse, hvor kilderne,
er en tilfarsel med spildevand og fra forurenede grunde; (2) Landbrugsanven-
delse, hvor der kan ske transport til vandmiljget via markflader ved f.eks. gyl-
leudspredning; (3) Anvendelse til fiskeopdraet med transport til bade ferske
og marine omrader. | dette afsnit vil de farmaceutiske stoffer blive beskrevet
som en samlet stofgruppe pa trods store kemiske forskelle og saledes ogsa
forskelle i koncentrationsniveauer i vandmiljget. | NOVANA males der for
farmaceutiske stoffer i overfladevand i vandfasen.

4.5.1 Mest relevant matrix for skaebnemodel

Som udgangspunkt er farmaceutiske stoffer ikke staerkt hydrofobiske, da de
er designet til at kunne virke i en levende organisme, hvor den primaere trans-
port vil blive reduceret, hvis stofferne bandt sig til fedtveev. Derfor er vandfa-
sen umiddelbart den mest omlagte matrix i miljget for disse stoffer.

45.2 Kildemodel

Emissionen af farmaceutiske stoffer forgar bade som punktkilder fra spilde-
vand og fiskeopdraet samt som fladekilder fra landbrugsjord. Den humane
brug kan underinddeles i privat brug i eget hjem og brug pa hospitaler. De
hgjeste koncentrationsveerdier findes sandsynligvis ved: (1) Spildevandsud-
ledninger for husspildevand; (2) Spildevandsudledninger med hgijt indhold
fra hospitaler; (3) Nedstrgms ferskvandsdambrug; (4) Umiddelbart i nerhed
af havbrug; (5) Udledning fra landbasseret fiskeopdrat, (6) Mindre vandlgb,
der afvander landbrugsomrader med stor husdyrtaethed. En screeningmodel
kunne lave zoner med hgj rang for hver af disse kategorier. Denne model
kunne udbygges med viden om specifikke stoffers koncentrationsniveau i
f.eks. spildevand og deres brug i fiskeopdreet til at bestemme en fluks af stof
ud i vandmiljget. Det vil give en mere preecis udpegning af omrader med de
hgjeste koncentrationsniveauer.



4.5.3 Empirisk skeebnemodel

Der er meget fa fund af organiske farmaceutiske stoffer, sa opstilling af en
empirisk model synes ikke umiddelbart realistisk.

45.4 Semi-empirisk skeebnemodel

For de mere vandoplgselige organiske farmaceutiske stoffer vil det maske
veere muligt at lave semi-empirisk modellering efter samme princip, som an-
vendes ved let oplgselige uorganiske stoffer sa som nitrat.

4.5.5 Deterministisk skaebnemodel

Det er relativt sparsomt, hvad der findes af deterministiske modeller for or-
ganiske farmaceutiske stoffer. Dog kan det godt teenkes, at nogle af disse stof-
fer er s vandoplaselige, at det er relativt simpelt at opstille modeller for dem.
Deterministiske modeller kunne saledes have en vis berettigelse til at beskrive
frigivelsen af farmaceutiske stoffer fra landbrugsjord, dette vil kunne kobles
til opblanding og nedbrydning i vandlgb og sger. Frigivelse af de mest vand-
oplagselige organiske farmaceutiske stoffer fra hav dambrug og landbasseret
dambrug til marine omrader kunne behandles i marine spredningsmodeller.

4.6 Perfluorerede alkylsyre (PFAS)

Perfluorerede alkylsyre (PFAS) er er pa Stockholm-konventionens liste og kan
altsa regnes for at tilharer POP gruppen. Iseer PFAS forbindelsen perfuoroc-
tansulfonsyre (PFOS) er fundet i vandfasen i danske vandlgb (Sgrensen og
Johansson, 2020).

4.6.1 Mest relevant matrix for skeebnemodel

Generelt er POP’r meget hydrofobe og udviser derfor en stor grad af adsorp-
tion til organisk materiale i biota og sediment, hvilket betyder, at POP’r gene-
relt set ikke er at finde i hgje konventrationer i vandfasen. Men i den sammen-
haeng afviger PFAS, i det disse stoffer godt kan findes i malbare koncentrati-
oner i vandlgbsvand, da de kemisk set minder om overfladeaktive stoffer, der
kombinerer en hydrofil og hydrofob egenskab. Det gar, at PFAS potentielt
kan findes i bade vandfase, sediment og biota.

4.6.2 Kildemodel

PFAS anvendes i en reekke forbrugerprodukter til smudsafvisning og im-
praegnering samt i industrielle forkromningsprocesser og maling og endelig
som komponent i brandslukningsskum (Miljgstyrelsen, 2014c). Med disse op-
lysninger skulle det veere muligt at opstille en landsdaekkende kildemodel for
stofgruppen. Fglgende bidrag til vandmiljget skal deekkes med en kildemo-
del: (1) Udledning af spildevand fra rensningsanlaeg (2) Afstremning fra nzer-
liggende affaldsdeponeringer (3) Overfladeafstramning, emissioner eller spil-
devand fra industrier, som anvender PFAS (4) Afstremning fra taet bebyg-
gelse i byerne (5) Tilstreamning fra forurenet grundvand (6) Atmosfearisk ned-
fald (Regionernes Videncenter for Miljg og Ressourcer, 2018). Det atmosfeeri-
ske bidrag regnes dog for begraenset.
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4.6.3 Empirisk skeebnemodel

Der er lavet en fgrste version af en empirisk model for PFOS baseret pa moni-
teringsdata for vandlgb (Sgrensen og Johansson, 2020). Denne model vil
kunne danne udgangspunkt for en landsdaekkende empirisk model.

4.6.4 Semi-empirisk skeebnemodel

Baseret pa lokale risikovurderinger er der opstillet semi-empiriske modeller
for specifikke steder i Danmark (Regionernes Videncenter for Miljg og Res-
sourcer, 2018). Der kunne ligge en mulighed i at opstille semi-empiriske mo-
del fro PFOS med brug af den eksisterende SWAT model efter samme syste-
matik, som forslaet for pesticider (kap 4.3.1).

4.6.5 Deterministisk skaebnemodel

Det synes ikke at vaere optimalt at opstille deterministiske skeebnemodeller
for PFAS far mere simple empiriske og semi-empiriske skeebnemodeller er
udviklet.

4.7 Metaller

Metaller omfatter en gruppe af grundstoffer af bade essentielle metaller som
jern (Fe), toksiske tungmetaller som kviksglv (Hg) og metalloider som arsen
(As). Metallernes oprindelse er geogen med en naturlig baggrundskoncentra-
tion, og de er saledes ikke miljgfremmede, men deres potentielle negative ef-
fekter over for mennesker og miljg er koblet til forekomst (koncentration, til-
gengelighed) og form (speciering) i miljget. Metallerne adskiller sig fra de
gvrige beskrevne stofgrupper ved at veere grundstoffer, som derfor ikke kan
nedbrydes som de organiske stoffer. Visse metaller kan mobiliseres fra sedi-
ment/jordmatrice til vandfasen.

Vurderingen af spredningen og forureningen med metaller vanskeliggeres af
variationen i baggrundskoncentrationer af metallerne i jord, underjord, akvifer-
materialer og sedimenterne. Metallerne, som der refereres til i det fglgende, er
gennemgaet med henblik pa processer og egenskaber, som kan modelleres, og
der refereres til 'metaller’, som kan udggre en forureningsrisiko, uanset om de
i kemisk forstand er tungmetaller, metalloider, sporelementer eller metal ioner.

Der findes omfattende international litteratur om metaller og tungmetaller i
miljget, men mere begreenset litteratur pa dansk. En @ldre, men systematisk
gennemgang af udvalgte metaller udarbejdet i et dansk perspektiv findes ek-
sempelvis i Holm og Christensen (1996).

Kilderne til metalforurening i det vandige miljg kan veere atmosferisk deposi-
tion fra eksempelvis industri, udledning/afstramning af spildevand/dreaen-
vand eller via tilfgrsel af ggdning, slam, sedimenter, affald og restprodukter.
Der kan ogsa forekomme kilder til vandfasen gennem mobilisering fra sedi-
ment/jordmatrice. Flere toksiske tungmetaller som bly (Pb), cadmium (Cd) og
kviksglv (Hg) er udfaset alle former for brug i Danmark og stort set ogsa globalt,
men pga. deres persistens som grundstoffer og kraftige binding til overflader af
jordpartikler og sedimenter har de opholdstider pa typisk mere end 100 ar i
miljget, hvor man sa forsat vil skulle forholde sig til dem ift. konkrete arealan-
vendelser, eksponeringsveje, mulige afskaringer og evt. oprensning.



Undersggelsen af Vezzaro et al. (2018) er relevant i forhold til at vurdere af-
streamningen fra urbane befaestede arealer. Pa basis af malte koncentrationer
af stoffer i udledninger fra overlgbsbygvearker med miljgkvalitetskrav har
Vezzaro et al. (2018) foretaget en klassificering af flere metaller, hvoraf bly
(Pb), kobber (Cu) og zink (Zn) kommer ud som hgj mulig trussel for god ke-
misk tilstand, mens arsen (As), nikkel (Ni), cobolt (Co), hexavalent Cr (CrVI)
og tributyltin (TBT) vurderes som en mulig trussel.

Nar det kommer til vurdering af udvaskningen af metaller fra deponier af
f.eks. restprodukter fra affaldsforbreending, forurenede grunde og andre
punktkilder, er det vanskeligt at opstille generelle retningslinjer for, hvilke
metaller det vil vare relevant at inkludere i modelarbejdet, da dette afhaenger
af punktkildens art, men det skannes primeert at vaere de samme metaller som
omtalt oven for under mulige trusler for god kemisk tilstand.

Pa dyrkede jorde er Cu og Zn blandt de mest almindeligt forekommende me-
taller, hvor der er tilfgrt organiske restprodukter som gylle. Cu og Zn anven-
des hyppigt som veakstfremmende midler og til forebyggelse af diarré hos
smagrise. Da stgrstedelen af Cu og Zn udskilles via faeces eller urin, kan svi-
negylle indeholde hgje koncentrationer af disse metaller. Cu og Zn kan séle-
des akkumuleres i jorde, hvorpa der gentagne gange udbringes svinegylle
(Hansen, 2018). Fglgelig udger Cu og Zn en risiko for jordlevende organismer
og kan udvaskes via dreaen til grundvand og overfladevand. Desuden er Cu
og Zn forbundet med co-selektion for antibiotikaresistens i jordbundsbakte-
rier (Hansen, 2018).

Det vurderes saledes oplagt at inkludere Cu og/eller Zn i forste fase af et mo-
delarbejde, da de to metaller reprasenterer flere mulige kilder til overflade-
vand. Mange af metallerne forekommer i vandig fase pa ionform som diva-
lente kationer, og bade Cu og Zn vil séledes mekanistisk kunne reprasentere
en bred gruppe af relevante metaller. Det bgr overvejes ogsa at inkludere As
som i vandige matricer forekommer som oxyanioner og saledes mekanistisk
set vil repraesentere en vigtig gruppe af anioniske metaller.

4.7.1 Mest relevant matrix for skeebnemodel

Generelt vil metallerne bindes steerkt til de faste faser i jord og sediment, iseer
de kationiske metaller, som binder til jord- og sediment partiklernes negativt
ladede overflader, men ogsa de anioniske, som kan bindes til specifikke oxider
og andre mineralske faser i jord og sedimenter af primar mineralsk oprindelse.

Det vil saledes veere relevant at fokusere pa malinger af bade jord og, sedi-
ment, men ogsa porevand, dreenvand og andre vandprgver, som bruges som
input til at kalibrere modellens beregninger af fordelingen mellem fast og
vandig fase og dermed transporten af metallerne.

| forhold til kvalitetskriterierne for metaller i jord, som anvendes i Danmark
(Miljgstyrelsen, 2018), er disse antageligt baseret pa en forudgdende ekstrak-
tion af jorden med salpetersyre, hvor det meste af metallet ekstraheres fra jor-
den. Dvs. disse veerdier vil skulle bruges i modelleringen.

Processer, der har betydning for koncentrationer af de forskellige metaller og

metalloider i jordvaeske og vand, omfatter sorption, kompleksering, feeld-
ning/oplgsning og redox-reaktioner. | en vurdering af potentialet for model-

41



42

lering er det relevant at kunne inkludere alle ovennavnte processer i en me-
kanistisk baseret deterministisk model. | det fglgende afsnit vil der veere fokus
pa modellering af sorption og komplekseringsprocesser.

4.7.2 Empirisk skeebnemodel

De séakaldte sorptionsisothermer beskriver ligevaegtsfordelingen af metal i jord
og sediment som funktion af koncentrationen af oplgst metal i vaeske ved defi-
nerede betingelser med hensyn til pH, ionsammensatning i vaesken og ofte
uden tilstedeveerelse af oplgste metalkomplekser. Der findes en reekke data og
artikler, som beskriver sorptionsisothermer med tilhgrende distributionskoeffi-
cienter (Kd-veardier) for metaller i forskellige jord og sediment materialer under
forskellige forhold. Jordens pH har en afggrende indflydelse pa de fleste metal-
ler og metalloiders fordeling i jord, idet alle de reaktioner, der indvirker pa dis-
ses fordeling, er pH-afhangige. Metalkationer adsorberes kun i meget ringe
omfang ved lave pH-veerdier. Der er sledes et stort potentiale for brug af disse
i en empirisk skaebnemodel under antagelse af, at typisk pH er den styrende
faktor, men det er at betragte som konditionelle konstanter.

I Sgrensen og Johansson, (2020), blev der for sedimentindholdet af Ni fundet
en saeson variation, som ikke kunne findes ved Cu, Cd og Pb. En PCA viste,
at de fire metaller, Ni, Cu, Cd og Pb, udviste en variation i sedimentprgver fra
vandlgb, hvor den feelles farste komponent kunne forklare lidt under 50 % af
variationen for log-koncentrationer. S& metaler synes bade at have et felles
forlgb, men ogsa med individuel variation.

4.7.3 Deterministisk skcebnemodel

Sorptionen af metaller til overflader kan beskrives ud fra mekanistiske fysisk-
kemisk betragtninger og har over arene resulteret i forskellige typer af model-
ler, hvor den diffuse dobbeltlagsmodel og overfladekomplekseringsmodellen
hgrer til de mest kendte. Feelles for modellerne er, at de begraenses til at kunne
beskrive fordelingen af metaller i typisk simple systemer, som kan eftervises
i laboratoriet, mens det stadig er vanskeligt at modellere metallers fordeling i
naturlige systemer med mange variable. Naturlige sorbenter som jord og se-
diment bestar af en raekke forskellige faste komponenter, hvis samlede funk-
tion ikke kan modelleres ved at addere bidragene fra enkeltkomponenterne. |
praksis benyttes derfor oftest modellering med empirisk bestemte fordelinger
mellem koncentrationer af metal i faste faser og koncentrationer af metal i
vandige faser.

Forskellige stoffer i jordvaesken danner komplekser med metalkationer og
gger dermed disses totalkoncentration i jordvasken. Typiske ligander, der er
tilstede i jordveeske, bestar af sma carboxylsyrer, aminosyrer, humus- og
fulvosyrer (oplgselige makromolekylaere humusstoffer) samt uorganiske an-
ioner som hydroxid, chlorid, bicarbonat, sulfat og phosphat. Udover reaktivi-
teten er ogsa mobiliteten og toksiciteten af disse metaller afhaengig af, hvilke
former (metal specier) de optraeder pa, og er sdledes et produkt af de mange
forskellige ionpar specier, som kan dannes i vandige oplgsninger.

Direkte maling af koncentrationen af individuelle metalkomplekser i vandige
oplgsninger er analytisk set vanskelig og tidskreevende og udfgres ikke ruti-
nemaessigt. Typisk er det alene de totale koncentrationer af metallerne i de
enkelte medier, som males. Ud fra malinger af de totale koncentrationer af de



enkelte metaller sammen med pH og koncentrationerne af de anioner og gv-
rige ligander, der potentielt kan danne metalkomplekser, kan man estimere
specieringen af metaller ud fra ligevaegtsberegninger. | systemer, som er langt
fra ligeveegtige (f. eks. langsomme processer, hurtig udskiftning af vand), vil
resultaterne ikke vere retvisende, men kan indikere en procesretning.

Der findes en reekke geokemiske ligevaegtsprogrammer (specieringsprogram-
mer), hvor PREEQC (https://www.usgs.gov/software/phreeqc-version-3)
og V-MINTEQ (https://vminteq.lwr.kth.se/) kan fremhaves som populaere
freeware programmer. Programmerne inkluderer ogsa muligheden for at
kombinere beregninger i vandige systemer med sorption og ionbytning, og
programmerne kan bruge etablerede termodynamiske databaser med stabili-
tetskonstanter (for metalkompleksering) og oplgselighedsprodukter. Bru-
gerne kan editere i databaserne og tilfgje yderligere processer.
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5 Potentielle delprojekter og tidsrammer for
disse

En skeebnemodel er relevant for stoffer, hvor der foreligger en kildemodel
samt malinger, der kan angive en stgrrelsesorden for forventede koncentrati-
onsniveauer. Opgaven med at opstille skeebnemodeller for MFS i overflade-
vand og marine omrader er samlet set yderst omfattende og kan kun forga
gennem et mangearigt udviklingsarbejde. Det er derfor ikke muligt i denne
rapport at give en dekkende projektbeskrivelse for alle fremtidige modelak-
tiviteter inden for relevante MFS modeller. Som farste trin i dette arbejde vil
det vaere en fordel at satse pa de stoffer og stofgrupper, der med stgrst sand-
synlighed kan give brugbare modeller med en relativt overskuelig indsats.
Erfaringen fra disse modeller, sammenholdt med aktuel behov for viden, kan
efterfglgende anvendes som beslutningsgrundlag til naeste trin i udviklings-
processen af modeller. Arbejdsgruppen bag denne rapport beskriver i det fal-
gende nogle konkrete projektskitser, der kan ses som forslag til at starte en
leengerevarende proces med at udvikle MFS modeller for vandmiljget under
danske forhold.

5.1 Test af brug af deterministisk pesticidmodel for drcen-
systemer

5.1.1 Formadl

En relativ kompleks deterministisk model (Daisy) vil blive brugt til evaluering
og parametrisering af mere simple empiriske og semi-empiriske modeller.

5.1.2 Baggrund

Den generelle form for en model fra kapitel 2 er C=f(X), hvor C er den infor-
mation, vi gerne vil forudsige med modellen (tilstand i vandlgb), og X er de
data, vi vil bruge til forudsigelsen (f.eks. arealanvendelse). | de tilfeelde, hvor
vi har mange samhgrende observationer af C og X, kan f ofte findes med ge-
nerelle statistiske metoder, der ikke ngdvendigvis kreever indgdende kend-
skab til, hvad der modelleres. Hvis der kun er f4 samhgrende observationer
af C og X, eller hvis man gnsker forudsigelser, hvor X ligger langt fra, hvad
der er observeret far, er det ngdvendigt at inddrage viden om, hvilke proces-
ser, der ligger til grund for f, altsd en mekanistisk forstaelse af sammenhan-
gen mellem X og C.

Et problem er, at mekanistiske modeller ofte har brug for mere information
om ”X”, end der realistisk er tilgengeligt pa landsplan. En made at omgas
dette problem pa, er at kombinere dem med statistiske modeller.

1) Genererer en raekke vaerdier for X inden for det spaend, vi er interesserede
i. Hver veerdi er detaljeret nok til at beregne en tilhgrende C med en me-
kanistisk model (f).

2) For hver X findes en mindre detaljeret vaerdi (X’), som svarer til den infor-
mation, der almindeligvis er tilgeengelig via databaser.

3) Traen en empirisk eller semi-empirisk model (f’) med de beregnede veer-
dier for C og de forsimplede vardier X’: C = f(X’).



Vi har nu en empirisk eller semi-empirisk model f, der kan bruges direkte pa
tilgeengelige databaser, men som bygger pa den viden, som ligger i en meka-
nistiske model i stedet for pa malinger.

Jordsgjle modellen Daisy (f) kreever information om vejr, jord og forvaltning
(X). Eksempler pa vejr kan f.eks. findes pa https:.//daisy.ku.dk/climate, jord
pa https.//dca.au.dk/forskning/den-danske-jordklassificering/, og realisti-
ske eksempler pa forvaltning ved konsultation med agronomer. Disse eksem-
pler kan kombineres tilfeeldigt, og ud fra hver kombination kan Daisy give et
bud pa koncentration af stof i dreen og afledt af det vandlgb (C). Vi har nu et
kunstigt, men forhdbentligt realistisk, datasaet (C, X), hvis starrelse alene af-
haenger af, hvor mange eksempler vi velger at regne pa.

Da Daisy kreaever mere information, end der generelt er tilgeengeligt, kan vi
for hvert eksempel lave er reduceret dataset (X’) og treene en simplere model
C =f' (X). Denne simplere model kan sa bruges i situationer, hvor brug af den
fulde Daisy model ikke er praktisk.

Kgbenhavns Universitet har i samarbejde med Bayer Crop Science specifik
erfaring med denne metode fra et tidligere projekt, hvor viden og arealanven-
delse, vejr og jord (X) blev brugt i forbindelse med den mekanistiske mark-
model Daisy til at forudsige risiko for pesticidudvaskning via drean til vand-
lgb. Projektet er blandt andet praesenteret pa plantekongressen (Holbak,
2020). | det projekt var formalet at veelge det optimale sprgijtetidspunkt for at
minimere miljgpavirkningen, men det viste sig, at jordtype var en betydeligt
staeerkere faktor. Vi forventer derfor, at metoden vil kunne give et geografisk
kort over risiko for udvaskning, primart som funktion af jordtype.

5.1.3 Projektskitse

For at kunne stole pa, at ovenstdende metode (Holbak, 2020) kan bidrage med
nyttig viden for stoffer, hvor vi ikke har observationer i vandlgb, vil det veere
ngdvendigt at teste den for stoffer, hvor vi har observationer. Vi foreslar derfor
et pilotprojektet, hvor metoden (Holbak, 2020) testes mod et sddant stof. Det
kunne f.eks. resultere i folgende tre arbejdspakker (AP), vist i Tabel 4:

Tabel 4. Arbejdspakker og overordnet tidsplan

Periode

Aktivitet Tidsforbrug

Ar 1

Art1-2

Ar2

AP1: Data og konceptuel modellering (4 mandméneder) 4 mand-méneder
Valg af stof. Udvaskning via dreen fra marker skal vaere den dominerende kilde til forekomst i

vandigb.

Overordnet koncept for modelleringen.

Evt. Et lille feasibility-studie der sandsynligger at data rummer den forventede information

Fremskaffelse af data til brug for modelleringen.

Evaluering af resultater og fremskaffelse af evt. yderligere data.

AP2: Opsaetning af model og afvikling af model (10 mandméneder) 10 mand-maneder
Specifik opsaetning af Daisy pa baggrund af de fremskaffede data.

Afvikling af simuleringer, evt. pd supercomputer.

Efterbehandling af data til yderligere analyse.

AP3: Statistisk analyse af simuleringsresultater (4 mandméneder) 4 mand-méneder
Sammenhold resultater af mekanistisk model med malinger.
Er resultaterne bedre end en simpel kildebaseret model?
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Daisy er testet og virker pa de gennemkontrollerede marker i VAP program-
met. Om det kan fgres videre til de mere ukontrollerede forhold i NOVANA
afhaenger af, hvilke "ukendte ukendte” der findes.

Perspektiv: Hvis metoden virker med et kendt og observeret pesticid, vil den
kunne udvides til alle relevante pesticider. | farste omgang vil det kunne bru-
ges til at malrette analyser og pa sigt udgere et selvsteendigt landsdaekkende
bud pa bidrag til vandlgb via draen.

5.2 Brug daf eksisterende oplandsmodel til pesticider

5.2.1 Formadl

Udrulning af den eksisterende oplandsmodel SWAT til at modellere pesticid-
koncentrationer i vandlgb for hele Danmark.

5.2.2 Baggrund

Landbrugets anvendelse af pesticider er udbredt pa en stor del af det danske
landareal og genfindes i grundvand og overfladevand, hvor de kan have util-
sigtede gkotoksikologiske effekter i vandmiljget. | forhold til brug af skaebne-
modeller repraesenterer pesticider dog en gruppe af aktivstoffer, der er meget
forskelligartede miljgkemisk set, og som derfor ikke kan ses som en samlet
gruppe i en skaebnemodel. Til gengaeld har der gennem mange ar veere meget
fokus netop pa skaebnemodeller for pesticider, sa det er ogsa en stofgruppe,
som er relativt velundersggt sammenlignet med andre MFS’er.

Vandlgb vealges som fokusomrade for overfladevand, da det i overvejende
grad er vandlgb, der modtager emission fra landbruget. Iseer mindre vandlgb
i landbrugsomrader er udsatte. Modellering af pesticider i vandlgb er desu-
den yderst relevant som verktgj i synergi med en monitering, hvor monite-
ring lgbende giver input til forbedring af modellen, mens modellen guider
monitering til at indsamle prgverne mest optimalt.

Selvom pesticider er en kemisk set forskelligartet stofgruppe, kan der allige-
vel opstilles en generel kildemodel for pesticider, da bade den samlede arlige
anvendelse i Danmark til alle formal samt arlig anvendelse i landbruget pa
afgrgdegrupper af hvert aktivstof er kendt. En kildemodel, der landsdak-
kende beskriver den rumlige og tidslige udbringning i landbruget af pestici-
der, vil kunne udvikles ved kombination af eksisterende databaser, monite-
ring samt ekspertvurderinger. Denne kildemodel bgr desuden inddrage an-
dre kilder uden for landbruget i det omfang, det er relevant, f.eks. brug i ma-
lingsprodukter (biocider) og transport til overfladevand gennem aflgbs-syste-
mer.

De fysisk-kemiske egenskaber og dermed nedbrydning og mulige transport-
veje er relativt velkendte for de pesticider, der anvendes i Danmark. Videns-
grundlaget er dermed til stede for etablering af en skaebnemodel for bade
jord- og vand-domanet. Neden for gives en overordnet beskrivelse af mulig-
hederne for at etablere en landsdeekkende modellering af forekomst af pesti-
cider i vandlgb. Beskrivelsen er opdelt i faser: fase 1 omhandler etablering af
en kildemodel, som vil kunne gennemfares inden for et ar, mens fase 2 beskri-
ver udvikling af en model for jord- og vand-domanet, som udnytter en eksi-



sterende landsdaekkende opsaetning af den semi-empiriske, semi-distribue-
rede oplandsmodel SWAT. | fase 2 vil der vere en lgbende iteration og infor-
mationsudveksling mellem strategisk monitering og modeltilpasning.

5.2.3 Projektskitse

Farste trin i en modeludvikling vil vaere at udvikle en generel kildemodel for
alle pesticider godkendt til brug i Danmark. Ved hjaelp af supplerende ek-
spertvurderinger vil det ud fra dette grundlag veere muligt at opbygge en
landsdaekkende kildemodel generelt for alle godkendte pesticider i Danmark.
Det samlede salg af pesticider opggares af Danmarks Statistik, mens anvendel-
sen pa afgrgdeniveau findes i de indberettede sprgjtejournaldata for de en-
kelte landbrugsejendomme. Afgredefordelingen p& markniveau findes i det
Generelle Landbrugsregister (GLR), som kan kobles til den landsdekkende
kortlegning af alle marker i IMK markkort. Fra arlige interviews i landover-
vagningsoplandene under NOVANA er der information om dosering og
sprajtetidspunkt til enkelt-afgrader. Desuden vil kildemodellen estimere
emission til vandlgb fra pesticider brugt uden for landbruget, f.eks. gennem
malingsprodukter. Output fra kildemodelen bliver sdledes to GIS-kort, der
kan adderes. Det fagrste kort viser forventet emission af pesticider pa land-
brugsjord pa markniveau og for hele landet. Det andet kort viser forventet
emission fra pesticider anvendt uden for landbruget, primeert centreret til
spildevandsudlgb og overlgbsbygveerker.

Nar kildemodellen er udviklet, vil den give input til en tidligere, landsdak-
kende opseetning af SWAT-modellen, som beskrevet i kapitel 4.3.1. Hoved-
komponenterne i SWAT inkluderer hydrologi, klima, erosion og naeringsstof-
og pesticiddynamik (adsorption, nedbrydning, transport). SWAT indregner
overfladeafstramning, perkolation, stramning gennem makroporer, dranaf-
stramning, grundvand og evapotranspiration. | overfladevand inkluderes in-
teraktion mellem sediment og vandfase. Alle de ngdvendige data til opsaet-
ning af modellen er formaterede og tilgengelige fra tidligere projekter, lige-
som en stor del af parameterveerdierne direkte kan overfares.

SWAT-modellen kreever kalibreringsdata. Her er det et problem, at der er re-
lativt fa malinger, ikke mindst set i lyset af den forventede tidslige dynamik i
emission til overfladevand. Her foreslds derfor en iterativ fremgangsmade:
modellen opseattes landsdekkende og afvikles for en lang tidsserie (f.eks. 30
ar), hvorved man far indregnet vejr-ekstremer. Modellen udpeger omrader,
hvor kombinationer af jordtype, topografi, arealanvendelse, sprgjtepraksis og
vejr kan resultere i serlig hgj risiko for tab til overfladevand. P& baggrund
heraf kan et strategisk moniteringsprogram designes (f.eks. intensiv monite-
ring for udvalgte stoffer i et afgreenset omrade), som kan spilde tilbage til mo-
dellen i form af kalibrerings-/ valideringsdata. Denne fremgangsmade testes
p.t. med Fyn som forsggsomrade i projektet MOMAPEST, som udfgres for
Miljagstyrelsens Bekeempelsesmiddelforskning.

SWAT-modellen er semi-empirisk i sin opbygning, sa der bar lgbende arbej-
des pa at gge det deterministiske grundlag, evt. ved at opleere SWAT mod
deterministiske modeller, sa som f.eks. Daisy. En mulighed kunne vere at be-
regne et stort antal lokale fiktive, men realistiske, scenarier pad markniveau
med brug af en deterministisk model, og s& bruge disse til at kalibrere SWAT-
modellen samtidig med, at SWAT-modellen bliver kalibreret mod monite-
ringsdata. P& leengere sigt og i det omfang, det viser sig fordelagtigt, kan
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SWAT-modellens semi-empiriske funktioner modificeres til at veere mere de-
terministiske.

Skitse af tidsplan og tidsforbrug er vist i Tabel 5.

Tabel 5. Arbejdspakker og overordnet tidsplan

Periode

Aktivitet Tidsforbrug

Ar1-2

Ar2-3

Ar3
Efterfolgende

Kildemodel (alle pesticider brugt i Danmark) 11 mand-méaneder
Klargering af data og udvikling af SQL, og Python koder, der kobler data. Input af ek-

spertvurderinger indhentet bl.a. gennem 1 — 2 workshops med deltagelse af forskere og

eksperter fra landbrugets organisationer

Model-kodning af SWAT-modellen (udvalgte pesticider) 12 — 24 mand-maneder
Supplerende kalibrering af hydrologiske parametre (udover tidligere opsaetninger)

Kalibrering af pesticid-parametre mod maledata

Brug af SWAT-model til at lave strategisk monitering. 6 — 9 mand-maneder
Evaluering og forbedring af SWAT modellen med brug af moniteringsdata og determini-

stiske modeller
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5.3 Perfluoroctansulfonsyre (PFOS)

5.3.1 Formadl

Udvikling af empirisk model for PFOS i overfladevand samt en generel mo-
delmaessig evaluering for brug af maledata under detektionsgraensen til mo-
deludvikling.

5.3.2 Baggrund

Perfluoroctansulfonsyre (PFOS) er blevet undersggt med en empirisk log-li-
near model af Sgrensen og Johanson, 2020. Resultater af denne undersggelse
viser, at PFOS er et lovende modelstof til at undersgge flere centrale udfor-
dringer ved skabnemodeller for MFS. Desuden vil en modellering af PFOS i
overfladevand understgtte moniteringsdata i en teet evaluering af den aktu-
elle regulerings effektivitet over for at sikre, at dette stof ikke fortsat vil kon-
taminere vores vandmiljg.

En central udfordring ved skabnemodeller, som en PFOS model kunne un-
derstgtte retningslinjer for, er et grundlaeggende skisma mellem brug af ana-
lysedata direkte som beslutningsstgtte og regulering og brug af de samme
data til at kalibrere modeller pa den anden side. For PFOS er der saledes ind-
samlet 463 prgver, hvoraf 178 prgver er rapporteret med indhold af PFOS un-
der en detektionsgraense (LoD). En statistisk analyse, der betegnes som left
censored og zero-inflated, viste, at det faktisk kan forventes, at mange af LoD
praverne vil kunne bidrage med viden til udvikling af en model, hvis deres
malte veerdien var kendte som mere eller mindre usikre estimater. | oplande
med primeert landbrug viste den statistiske analyse, at forventelig 20 % af de
178 prgver under detektionsgraensen var rene 0-veerdier uden stofindhold,
mens alle prgver fra oplande med mere bymaessig bebyggelse kunne forven-
tes at indeholde stof, ogsa selvom de var bestemt til at vaere under LoD.

En anden central udfordring ligger i at lave gode kildemodeller for stoffer i
forbrugerprodukter. Her ligger udfordringen iszer i at bestemme frigivelse fra
produktet samt transport gennem aflgbssystemet og rensningsanleegget. Der
findes eksisterende modeller for rensningsanleeg med henblik pa at beregne



fordeling af stof mellem aktiv slam fase og vandfase samt biologisk nedbryd-
ning (Struijs, 2015), og der kunne udvikles en kildemodel for danske forhold.
PFOS er relativt vandoplgseligt og persistent i forhold til nedbrydning og vil
derfor have en tendens til at passere rensningsanlaeegget gennem vandfasen til
udlgbet relativt let. Sa her er en god kobling mellem frigivelse fra forbruger-
produkter, der indeholder PFOS, og emission gennem spildevand til overfla-
devand. Dette afspejler sig i resultaterne fra Sgrensen og Johansson, (2015),
hvor der blev pavist sterre end forventet koncentrationsniveau for vandlgbs-
oplande med stgrst andel af bymaessig areal. En mere specifik kildemodel, der
kan veere fgrste skridt mod en generel kildemodel for MSF fra forbrugerpro-
dukter, kunne blive udviklet og afprgvet i forhold til, om det kunne forbedre
den eksisterende empiriske log-linezere model over koncentrationsniveauer i
overfladevand.

5.3.3 Projektskitse

Det undersgges, om baggrundsdata bag de eksisterende data kan tilvejebrin-
ges for de 178 analyser, der er rapporteret til under detektionsgransen. Nye
analyser laves, hvor analyseresultater tolkes mere direkte i forhold til brug til
modeller.

Med brug af produktdatabaser og opstilling af realistiske scenarier over ad-
feerd med brug af produkter indeholdende PFOS for at estimere frigivelse af
PFOS til spildevandet. Denne viden kobles til attributter i GIS for pa bedst
mulig made at estimere, hvor og hvor meget stof, der udledes til overflade-
vand. Denne kildemodel bruges som input til den eksisterende empiriske mo-
del for PFOS (Sgrensen og Johansson, 2020) for at undersgge, om denne model
derved bedre kan forklare de malte koncentrationsniveauer i overfladevand.

Skitse af tidsplan og tidsforbrug er vist i Tabel 6.

Tabel 6. Arbejdspakker og overordnet tidsplan

Periode Aktivitet Tidsforbrug

Ar1 Udvikling af farste version af en kildemodel for forbrugerprodukter 6 mand-maneder

Ar1 Granskning af eksisterende maledata for at unders@ge om der kan skaffes informationer og 1-4 mand-maneder
malte veerdier under detektionsgraensen.

Ar1 Opstilling af modelorienteret analyseprogram som pilotprojekt 2-4 mand-méaned

Ar2 Prgveindsamling og analyser 4-6 mand-maned

Ar3 Brug af indsamlede analysedata til udvikling af model og evaluering af mulighederne for at 6-8 mand-maneder

bruge malte koncentrationer under detektionsgreensen til modeludvikling.

5.4 Empirisk model for metaller i minde vandigb

5.4.1 Formadl

Udvikling af empirisk skeebne-model for metaller i mindre vandigb.

5.4.2 Baggrund

Der findes en del data for metallers forekomst i bade vandfase og sediment
for i mindre vandlgb, sa spgrgsmalet er, om det er muligt at udvikle en egent-
lig empirisk model, der generelt kan beskrive tilstanden pa landsplan. Med et
mindre vandlgb menes et vandlgb, hvor oplandet opstrgms er relativt homo-
gent. En simpel empirisk analyse alene baseret pA NOVANA data (Sgrensen
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og Johansson, 2020) indikerer nogle mgnstre for metallers forekomst i vand-
lgb, der kan laegge op til en mere grundig empirisk model for metaller.

Ideen i projektet er at udnytte kendte sammenhaenge mellem metaller og en
lang rekke data om forureningskilder og oplandsparametre for at estimere
metallers forekomst og evt. koncentration i vandlgb. Dette kombineres med
data omkring jordtyper og forekomst grundvands-magasiner, sa der kan ta-
ges hgjde for den naturlige baggrundskoncentration af metallerne.

Det vil veere hensigtsmaessigt at arbejde med et udvalg af metaller, som er
relevante (kritiske koncentrationer i vandlgb), som har lovende empiriske
sammenhange, og hvor der er kendt sammenhaenge mellem forureningskil-
der og metaller. Det vurderes saledes oplagt at inkludere Cu og/eller Zn i
forste fase af et modelarbejde, da de to metaller repraesenterer flere mulige
kilder til overfladevand. Mange af metallerne forekommer i vandig fase pa
ionform som divalente kationer, og bade Cu og Zn vil saledes mekanistisk
kunne repraesentere en bred gruppe af relevante metaller. Det bgr overvejes
ogsa at inkludere As, som i vandige fase forekommer som oxyanioner og
sa0ledes mekanistisk set vil repraesentere en vigtig gruppe af anioniske me-
taller.

5.4.3 Projektskitse

En empirisk model kan bygge pa en detaljeret kildemodel, hvor kilder til me-
taller fra bade urban aktivitet og landbrugsmaessig aktiviteter lzegges ind som
GIS temaer. Kilderne skal omhandle spildevand fra husholdning og industri,
overfladevand fra befaestede arealer, forurenede grunde, overlgbsbygveerker,
udbringning af svinegylle etc.. Kildemodellen kombineres i en GIS model
med relevante temaer i GIS med fysiske oplandsparametre (hydrologiske,
draen, haeldning af terren ) og parametre, der beskriver de naturligt forekom-
mende metalniveauer (jordtyper, organisk kulstofindhold, ler, og Fe-ox ind-
hold, regionale grundvandskoncentrationer fra databasen Jupiter ). Derved
fremkommer et samlet szt af beskrivende data.

NOVANA data for metallers koncentrationsniveauer i vand og sediment i
vandlgb sgges udvidet med andre undersagelser for at skaffe det bedst mu-
lige empiriske dataseet til modellen. Alle data tidknyttes en vandlgbsstation,
som er defineret i GIS og derfor kan relateres til GIS modellen.

Oplandene opdeles i et treeningsseet og et valideringsseet i den efterfglgende
analyse. For traeningssettet bliver de beskrivende data koblet til malinger i
vandlgb i en empirisk log-linezer model med udgangspunkt i de empiriske
analyser i (Sgrensen og Johansson, 2020). Der laegges serlig vaegt p4 sammen-
haenge, som kan forklares ud fra en mekanistisk forstaelse (pH, jordtyper) el-
ler forureningskilder i omradet. Det forsgges at eliminere s& mange faktorer
som muligt, hvis de ikke vurderes relevante (iseer parametre som er interkor-
relerede, sa de ikke tilfgjer noget nyt).

Der bruges evt. en left censorer zero-inflated model, der kan udnytte data af-
rapporteret som vaerende under detektionsgraensen, hvilket desuden mulig-
ger anvendelse af malinger med forskellig detektionsgreenser for det samme
metal. En left censored model vil blive kombineret med PCA regression.



I naeste trin testes modellen pa et valideringssaet af oplande med malinger i
vandlgb, der ikke har veeret brugt i modeludviklingen. Modellernes brugbar-
hed til beskrivelse af metallers forekomst og evt. koncentrationer vurderes.

Modellen kan i senere faser forfines, hvis fase 1 falder gunstigt ud, sa der ar-
bejdes med tidsmaessige forhold, hvor der tages hgjde for udvikling i forure-
ningskilder (f.eks. gylleudbringing (Zn/Cu) eller brug af forsimplede meka-
nistiske beskrivelser af metallernes forekomst.

Projektet kreever en tveerdiscipliner tilgang med ekspertise omkring avance-
ret statistiske modeller, erfaringer med NOVANA data, oplande, forurenings-
kilder og transportveje samt mekanistisk forstaelse. Der kan evt. arbejdes med
en lidt bredere arbejdsgruppe og en mindre udfgrende gruppe, som udfarer
den egentlige modeludvikling (GIS, statistisk)

Skitse af tidsplan og tidsforbrug er vist i Tabel 7.

Tabel 7. Arbejdspakker og overordnet tidsplan

Periode Aktivitet Tidsforbrug

Ar1 Udvikling af kildemodel i GIS 6 mand-maneder
Ar1 Opseetning af andre relevante GIS temaer og kobling til vandlgbsstationer 2 mand-maned
Ar1 Opsamling af alle empiriske data over forekomst i vandigb 2 mand-maneder
Ar1 Opstilling af likelihood funktion for en leftcensored zero inflated PCA regressionsnsmodel 3 mand-maned
Ar2 Model validering, og anvendelse 3 mand-maned
Ar2 Afrapportering 1 mand-méneder

5.5 MFS fra jordforureninger

5.5.1 Formadl

Med udgangspunkt i stofferne chlorerede ethener og tilhgrende nedbryd-
ningsprodukter (PCE, TCE, cisDCE og VC) er formalet med projektet at for-
udsige forekomsten af MFS i vandlgb for stoffer relateret til jordforureninger.
Projektet kan udvides med andre stoffer og er teet knyttet til projektet omkring
metaller beskrevet i 5.4.

5.5.2 Baggrund

Regionerne har i perioden fra 2014 til 2018 kortlagt, hvilke forurenede grunde,
der potentielt truer overfladevand. Der er anvendt et screeningsveerktgj, som
er beskrevet i Miljgstyrelsen, (2014a). Grundlaeggende baserer modelvarktg-
jet sig pa en simpel kilde — transport — receptor model. Farst vurderes kildes-
tyrken og transport vej til neermeste overfladevand, og der estimeres en mas-
seflux (kg/Zar). Dernaest vurderes pavirkningen af overfladevandet ved en for-
tyndingsberegning, hvor massefluxen af forureningsstoffet opblandes i en re-
levant vandmaengde for vandlgb, sg eller hav. Den estimerede koncentration
i overfladevandet sammenlignes med vandkvalitetskriteriet for det pageel-
dende stof. Resultatet af screeningen er rapporteret i Regionernes Videncenter
for Miljg og Ressourcer, (2019). En af de potentielt mest relevante stofgrupper
er chlorerede oplgsningsmidller, som giver anledning til 41 % af lokaliteterne
med overskridelser.

| perioden (2021-2022) vil regionerne pa baggrund af resultaterne fra scree-
ningsveerktgjet foretage malinger i overfladevand for MFS med seerlig fokus
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pa vandlgb. Formalet er at afklare, hvilke jordforureninger, der konkret truer
de nzrliggende vandlgb. Der vil dermed blive etableret et meget relevant da-
taseet, som kunne indga i Miljgstyrelsens data for overfladevand.

Dataseettet giver samtidig mulighed for at udvikle en ssammenhangende mo-
delforstaelse for MFS pavirkning af overfladevand relateret til jordforurenin-
ger. Modellen kunne evt. samtaenkes med forslaget til en modeludvikling for
metaller, da der er en del analoge ideer.

Mange MFS kan have andre forureningskilder end jordforureninger, sa der
udveelges i fgrste omgang en stofgruppe, der helt overvejende kan tilknyttes
jordforureninger. Der fokuseres ogsa kun pa vandlgb, hvor der er fundet de
starste problemer for MFS fra jordforureninger (Regionernes Videncenter for
Miljg og Ressourcer, 2019). For den pageldende stofgruppe arbejdes der med
3 elementer:

e Screeningsmodel — kilde, transport og receptormodel

e Skabnemodel i overfladevand

e Sammenligning mellem modesimuleringer og konkrete data fra regioner-
nes malinger i perioden 2021-2022.

5.5.3 Projektskitse

Chlorerede ethener og tilhgrende nedbrydningsprodukter (PCE, TCE, cisDCE
og VC) stammer primeert fra forurenede grunde. Det er derfor oplagt at valge
disse som modelstoffer, da de potentielt udger den starste risiko og pavirk-
ningen fortrinsvis kommer fra samme type forureningskilde.

Der arbejdes i projektet med de tre elementer, som skitseret ovenover. Scree-
ningsmodellen tager udgangspunkt i regionernes screeningsvarktgj, men der
suppleres med en empirisk, statistisk model. Modellen baserer sig pa de sam-
men ideer, som er praesenteret under metaller i kapitel 5.4. Forskellen er her,
at kildenmodellen kun beskriver punktkilder, sa der er ikke et bidrag fra en
diffus belastning eller geogene kilder som for metaller.

Modellen kan i senere faser udvikles yderligere, og en oplagt stofgruppe vil
vaere metaller. Det er umiddelbart vurderingen, at en sammensmeltning med
projektet beskrevet i projekt 5.4 kunne veere en oplagt mulighed.

Skaebnemodellen for vandlgb er en videreudvikling af den hydraulisk fortyn-
dingsmodel, som er udviklet af DTU Miljg som en del af regionernes arbejde
(Aisopou et al., 2014). Denne model ser udelukkende pa fortyndingen i vand-
lgbet og indeholder ingen fjernelsesprocesser i selve vandlgbet. Det har vae-
sentlig betydning for chlorerede oplgsningsmidler, hvor iser fordampning
fra vandlgb spiller en rolle. For andre MFS, f.eks. benzinstoffer, kan nedbryd-
ning vere vasentlige processer, og f.eks. for metaller kan sorption, komplek-
sering og udfaeldning ogsa vere veaesentligt at medtage. Hvis modellen ud-
vikles til at omfatte metaller, ville det veere oplagt at koble til kendte geoke-
miske modeller (PhereeqC), som vil kunne handtere de geokemiske processer
(se afsnit 4.8.3).

DTU Miljg har i flere forskellige mindre projekter arbejdet med denne skeeb-
nemodel (Aisopou et al., 2015, Lemaire og Bjerg, 2019).), men modellen har
ind til nu veeret fokuseret omkring fortynding og fordampning. Modellen har
heller ikke veeret systematisk testet pa dataseet for forskellige vandlgb. Der



har ogsa veeret arbejdet med at operationalisere modellen (se afsnit 4.1), s&
den kan anvendes af ikke modelkyndige i Miljgstyrelsen, regioner og kom-
muner. Det ville veere hensigtsmaessigt, at dette ogsa skete for den nye”
skaebnemodel.

| projektet vil der kunne drages nytte af de nye data fra regionerne, sd bade
screeningsmodellen og skebnemodellen kan sammenlignes med maledata
for chlorerede ethener i vandlgb. | senere faser kan andre data for MFS ind-
drages, og her ville det igen veere oplagt at starte med metaller.

Skitse af tidsplan og tidsforbrug er vist i Tabel 8.

Tabel 8. Arbejdspakker og overordnet tidsplan

Periode Aktivitet Tidsforbrug

Ar1 Udvikling af screeningsveerktgj for chlorerede oplgsningsmidler med statistiske/ empiriske mo- 6 mand-maneder
del

Ar1 Sikring af data fra danske regioner, sa de kan bruges i modelarbejdet 1 mand-méned

Ar1 Videreudvikling af skaebnemodel 6 mand-maneder

Ar1 Operationalisering af skaebne000model — user interface 2 mand-maneder

Ar2 Afprgvning af skeebnemodel pa udvalgte case studies for danske vandlgb 4 mand-méneder

Ar2 Afprgvning af screeningsveerktgj pa dataseet for chlorerede oplgsningsmidler for danske regio- 4 mand-méaneder
ner.

Ar2/3 Udvikling af screeningsveerktgj for andre MFS med statistiske/ empiriske model (evt. sammen- 12 mand maneder

smeltning med metaller)
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6 Konklusion og perspektivering

Dette projekt har dels sggt at afdeekke muligheder og udfordringer ved at
bruge skaeebnemodeller for MFS i vandmiljget og dels, hvilke data, der star til
radighed og kreeves for dette. Generelt er det tydeligt, at opstilling af modeller
med et sa generelt sigte som at beskrive MFS i vandmiljget pa nationalt plan
er en meget stor opgave. Dels drejer det sig om et meget stort antal stoffer og
stofgrupper, og dels skal det deekke nationalt. Arbejdsgruppen bag denne
rapport ser derfor rapporten som en start pd en mulig strategisk satsning og
ikke som en komplet beskrivelse af alle ngdvendige elementer for modelle-
ring af MFS i Danmark.

Rapporten beskriver, hvordan modeller kan have forskellig kompleksitet, og
hvor dette forhold skal udnyttes for at finde den mest optimale anvendelse af
modeller. Saledes kan simple modeller, der alene beregner stoffers emission
fordelt geografisk og tidsmaessigt, bruges til at guide indsamling af analyser
til bestemmelse af koncentrationsniveauer. Disse nye data kan sa efterfal-
gende bruges til at udvikle mere komplekse modeller. | tilfeelde af at der er
nok data for et stof til at opstille mere komplekse modeller, er det vigtigt, at
dette gares pa den mest optimale made med brug af mere eller mindre kom-
plekse modeller. Denne rapport understgtter dette arbejde ved at foresla brug
af tre forskellige modeltyper med forskellig kompleksitet i en synergi, som
rapporten giver retningslinjer for.

Det tidsmeessige forlgb ved modeludvikling bgr altid starte med at fa godt
styr pa kilderne til stoffet og betragte denne opgave som en selvstaendig mo-
dellering. Ferst nar kildemodellen er pa plads, bgr den videre udviklingspro-
ces af modellen starte.

Det er vigtigt at papege, at modeludvikling bgr forega i tet dialog med myn-
dighederne, f.eks. Miljgstyrelsen, og meget gerne i et tveerfagligt miljg, helst i
en tveerfaglig arbejdsgruppe, men som minimum med en tveerfaglig falge-

gruppe.

Et refleksionspunkt fra denne rapport peger pa datagrundlaget som kritisk,
bade i forhold til de data, der skal validere modellerne med malte koncentra-
tioner, og i forhold til de data, som skal bruges som input til modellerne. Der-
for vil modeludvikling i fremtiden stille nye krav til dataindsamling, hvor
modeller bruges til at treeffe beslutninger omkring bedste strategi for indsam-
ling af nye malinger af koncentrationsniveauer, bade i forhold til tidspunkt
og sted. Det vil desuden veere en stor fordel for fremtidigt modelarbejde, hvis
analysekemiske traditioner og rutiner kan justeres med henblik pa specifikt at
give input til modelarbejdet, uden at den analysekemiske kvalitet beklikkes.
Et andet refleksionspunkt gar p4, at det er vigtigt, at udvikle modeller i et
tveerfagligt miljg, hvor forskellige tilgange til modellering kan blive udfordret
af hinanden. Det sikrer, at modeller bliver designet til p& bedste vis for at til-
godese behovet for viden med den mindst mulige usikkerhed. Det leder frem
til et tredje refleksionspunkt, nemlig at selve formuleringen af de spgrgsmal,
som modellen skal adressere, har en direkte betydning for valg af den bedste
modeltilgang. Det vil derfor veere bedst at bruge flere typer modeller i synergi
og i teet dialog med de relevante myndigheder. Projektgruppen anbefaler, at
Miljgstyrelsen arrangerer workshops, der understgtter et tveerfagligt miljg for
modeludvikling, monitering og platforme for datagrundlag. Dette galder



béade i forhold til data over malte koncentrationsniveauer til validering samt
beskrivende data til model input.

En gennemgang at en raekke stoffer og stofgrupper, der er sggt valgt som
daekkende for den samlede problemstilling, viser opgavens betydelige om-
fang i forhold til at seette modeller op for MFS i vandmiljget p& nationalt plan.
Men rapporten viser ogsa, at der faktisk synes at veere en realistisk strategi,
og at nogle stoffer og stofgrupper fremkommer betydeligt mere lovende end
andre i forhold til at opna resultater med realistisme ved modelopstilling.

Til sidst foreslds konkrete projekter, der vurderes til at veere blandt de mest

lovende til at starte processen med udvikling af modeller. Dvs. projekter, der
vil give de mest brugbare faglige fremskridt med realistisk ressourceforbrug.
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