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Hvordan prioriterer man 
hvilke stoffer der skal 
fastsættes grænseværdier og 
hvilke tendenser er der for 
toksicitetsvurdering? 



Baggrund

Vi har et stort behov for at få bedre kendskab til 
hvilke stoffer der er i vores grundvand (1)

Traditionel målrettet analyse: 

• Udvalgte stoffer og – grupper, fx pesticider og 
metabolitter, tungmetaller, industrielle kemikalier 
mv. 

• Høj usikkerhed omkring risikoen fra den ukendte 
andel af stoffer i vores vand 

• Kun en lille del af den samlede effekt (<1%) kan
forklares af de kendte og identificere stoffer vi 
tester for (2) 

I ikke-målrettet analyse:

Her måles “alt” – vi er nødsaget til at prioritere det 
der bidrager mest til den samlede giftighed
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Ikke-målrettede analyser – hvad finder vi? 

• Høj-opløseligt massespektrometer (HRMS) →
forbedret følsomhed og højere nøjagtighed når vi 
måler kemiske stoffer (1)

• Vi får en bedre forståelse for ukendte, 
miljøfremmede stoffer i vores prøver

• Kemiske fingeraftryk af vandprøver

• Mønstergenkendelse mellem prøver indsamlet fra 
forskellige steder, eller til at opdage ændringer i 
forureningsmønstre over tid (1,3) 
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Kemisk fingeraftryk fra projektet, AQUAPLEXUS, Tisler, S, (KU)  

Feature= retentionstid, intensitet + masse 



Prioriteringsstrategi – Hvad vægter højest?

Vi kan ikke måle/lave grænseværdier for alle kemikalier i 
vandmiljøet 

• Kemikalier registeret under REACH (1907/2006) kan være 
særligt vigtige at prioritere (3)

• Definition af problematiske stoffer i REACH = ”muligt 
kræftfremkaldende, mutagene, hormonforstyrrende eller 
reproduktionstoksiske” (3,4)

• Svært nedbrydelige, ophobelige i levende organismer eller 
giftige (PBT) er også vigtige (3) 

• PFAS-forbindelser er også inkluderede i mange nye 
undersøgelser (5) 

• Og hvad med de naturlige toksiner/stoffer der ender i 
vandmiljøet? 
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Prioriteringslister – hvad skal vi have fokus på? 
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Database som udvælger lister der hyppigt anvendes i
regulatoriske sammenhænge (6)

Kombinere listerne til ens kemiske
analyse 

Information for “ukendte” stoffer: 
1. Struktur
2. Iboende kemiske egenskaber
3. Evt. Anvendelse
4. Evt. Giftighed



Prioriteringslister –CompTOX

• Database over tusindvis af kemikalier og deres
effekt, testet for in vitro assays 

• Danner baggrund for flere modeller der kan finde
sammenhæng mellem kemiske stoffer/funktionelle
grupper og deres giftighed (3) 

• Kan bruges til at udpege de kemiske stoffer som
rejse et flag (potential problematiske stoffer) 
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Prioriteringsstrategi

Lister kan bruges som inklusionslister inden kemisk analyse; 
eller til at prioritere efter kemisk analyse 

• Potentielt problematiske stoffer rejse et ”flag” i vores 
analyse hvilket indikere at vi skal være særligt 
opmærksomme og undersøge nærmere 

• Potentielt problematisk ≠ reel risiko
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Hvad udgør en reel risiko? 

𝑹𝒊𝒔𝒊𝒌𝒐 = 𝒆𝒌𝒔𝒑𝒐𝒏𝒆𝒓𝒊𝒏𝒈 𝒙 𝒇𝒂𝒓𝒆



Hvordan vurdere vi effekt/giftighed af ukendte forurenende
stoffer? 

• Vi er nødsaget til at vurdere risiko på 
baggrund af effekt (= data!) 

• “Giftighed” referere til et kemikalies 
evne til at forårsage en biologisk 
skadelig effekt 

• Giftighedsforsøg: fastsætter den 
koncentration som fører til en målbar 
biologisk effekt på et eller flere 
udvalgte parametre 
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Human toksicitet In vivo dyreforsøg In vitro celleassays In silico modellering

In vivo dyreforsøg: In vitro forsøg: In silico: 
Vækst Hormonforstyrrelse Modellering
Udvikling DNA-skader Sammenhæng ml.
Reproduktion Etc. Kemisk struktur + 

biologisk viden
Kræft-udvikling (QSARs) 
Opførsel
Stofskifte



Hvordan vurdere vi effekt/giftighed af ukendte forurenende
stoffer? 
Usikkerhed på to ting 

• Viden om giftighed → hvor sikre er vi 
på den effekt stoffet har? 

• Kemiske identifikation → hvor sikre 
er vi på at vi har fundet det rigtige stof 
og i hvilke koncentrationer? 
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Human toksicitet In vivo dyreforsøg In vitro celleassays In silico modellering

Niveauer af sikkerhed for korrekt identifikation af de påviste stoffer, GEUS (2024)

X100 > x1000

Sikkerhedsfaktorer



Risiko 

𝐑𝐢𝐬𝐢𝐤𝐨 𝐤𝐯𝐨𝐭𝐢𝐞𝐧𝐭 𝐑𝐐 =
𝑬𝒌𝒔𝒑𝒐𝒏𝒆𝒓𝒊𝒏𝒈 (𝒎å𝒍𝒕 𝒆𝒍𝒍𝒆𝒓 𝒆𝒔𝒕𝒊𝒎𝒆𝒓𝒆𝒕 𝒌𝒐𝒏𝒄𝒆𝒏𝒕𝒓𝒂𝒕𝒊𝒐𝒏)

𝑮𝒊𝒇𝒕𝒊𝒈𝒉𝒆𝒅 𝑬𝒇𝒇𝒆𝒌𝒕𝒌𝒐𝒏𝒄𝒆𝒏𝒕𝒓𝒂𝒕𝒊𝒐𝒏 𝒆𝒗𝒕. 𝒎𝒆𝒅 𝒔𝒊𝒌𝒌𝒆𝒓𝒉𝒆𝒅𝒔𝒇𝒂𝒌𝒕𝒐𝒓
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Cedergreen (2022) 

RQ<1  Lav risiko
RQ=1 Koncentration = grænseværdien

RQ>1 Højere end tilladte grænseværdi



Hvad bidrager til giftigheden? 

• Her ses den kumulative risiko (1L vand/dag) lavet for 60 vandopløselige forurenende stoffer som ikke normalt 
indgår I monitoreringsprogrammerne, på baggrund af grundvandsprøver fra 23 lande  ( Loos et al., 2010) 

• Her ses den kumulative risiko over de 10 hyppigst fundne stoffer

• ”Max” referer til den maximale accepteret daglig indtag (ADI) 

• Ved effekt-baseret/risiko-baseret prioritering, er prioriteringen helt anderledes 
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I praksis: Risiko-baseret prioritering

• Undersøgelse af overfladevand i Meuse og 
Rhinen

• Nye forurenende stoffer → analyseret og 
screenet ift. Risiko

• Estimerede koncentrationer (eksponering) 
ud fra analytisk metode

• Giftighed estimered fra in vitro- og QSARs
databaser 
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EKSPONERING FARE

Fokus på indsats mod de stoffer som 
medfører den største risiko
• Kun de ukendte stoffer som 

indikere ”medium” eller ”høj” 
risiko analyseres yderligere 



I praksis: Bestemmelse af ukendt stof i Rhinen

I 2022 opdages et ukendt stof ved floden Lippe som udløber til Rhinen

• Ukendt stof måles til m/z 571.78 

• Sammenligner vandprøver langs floden

• Flere test for at lokalisere udledningskilde 

• Deling af information = MATCH!  
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5-amino-2,4,6-triiodo-N-methylisophthalamide

• Stoffet menes at dannes i spilderensninsanlæg
• Ingen data omkring miljøadfærd eller giftighed;
• Modellering viser at det ikke er let nedbrydeligt

Skal overholde grænseværdi på 0,1 μg/L 

LANUV (2024)



Fremtiden

Fokus på indsats mod de stoffer som medfører den største risiko

• Vi udvider det kemiske rum 

• Ikke-målrettede analyser er fortsat begrænset af metode, kvalitet
af data fra databaser og identifikation af de nye forurenende 
stoffer 

• Ikke-målrettede metoder er i brug, i Europa, men det er vigtigt for 
harmonisering at vi standardisere metodevalg og fastsætter 
grænser for hvordan vi skal prioritere fremadrettet 

• Grænseværdier skal prioriteres for de stoffer som bidrager mest 
til den samlede effekt

• Ikke-målrettede analyser kan bruges til at identificerer 
forureningskilder og teste rensningsteknologier og bestemme 
hvilke stoffer der er mest problematiske 

Dette oplæg er lavet i forbindelse med AQUAPLEXUS-projektet
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