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Implementering af sorption til luft-vand 

grænsefladen i PFASen
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PFAS transport under umættede forhold

4

Morsing & Petersen (2024)
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Morsing & Petersen (2024)

Tilbageholdelse grundet sorption til 

luft-vand grænsefladen (umættet zone)

Tilbageholdelse grundet 

sorption til jord (mættet zone)

Konceptuelle modeller for PFAS

Fint sand:   Kortkædede PFAS ≈ tracer

Umættede forhold, ca 70% vandmætning

PFOA retention øges x 5

Beskrives med Kia∙Aia
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Styrende processer og betydende parametre
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• Kd → Fordelingskoefficient til jord (l/kg)

• θw → Vandindhold (-)

• ρb → Rumvægt - bulk density (kg/l)

• Kia → Sorptionskoefficient til luft-vand grænsefladen (cm) 

• Aia → Luft-vand grænsefladearealet (cm-1)

𝑅 = 1 +
𝐾𝑑  ∙  𝜌𝑏

𝜃𝑤
 +

𝑲𝒊𝒂 ∙ 𝑨𝒊𝒂

𝜽𝒘

Adsorption til luft-vand grænsefladen

63. marts 2025 Konceptuelle modeller for PFAS

Relevant for 

langkædede PFAS

Sorption til jord

Retardationsfaktor
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Styrende processer og betydende parametre
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• Kd → Fordelingskoefficient til jord (l/kg)

• θw → Vandindhold (-)

• ρb → Rumvægt - bulk density (kg/l)

• Kia → Sorptionskoefficient til luft-vand grænsefladen (cm) 

• Aia → Luft-vand grænsefladearealet (cm-1)

𝑅 = 1 +
𝐾𝑑  ∙  𝜌𝑏

𝜃𝑤
 +

𝑲𝒊𝒂 ∙ 𝑨𝒊𝒂

𝜽𝒘

Adsorption til luft-vand grænsefladen

73. marts 2025 Konceptuelle modeller for PFAS

Relevant for 

langkædede PFAS

Sorption til jord

Retardationsfaktor
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Sorptionskoefficienten til luft-vand grænsefladen

• Stofafhængig parameter

• Beskriver stoffernes tilbøjelighed til at 

binde i grænsefladen mellem luft og vand

• Overfladeaktiviteten stiger med 

kædelængden

• Tilbøjeligheden stiger med kædelængden 

8

𝑅 = 1 +
𝐾𝑑  ∙  𝜌𝑏

𝜃𝑤
+

𝐾𝑖𝑎  ∙  𝐴𝑖𝑎

𝜃𝑤

Silva et al. (2021)

K
ia



Technical University of Denmark

Silva et al. (2021)

K
ia

Faktorer der påvirker Kia

• Koncentrationen af PFAS

– Koncentrationsniveau i Danmark – Kia 

kan antages at være konstant

• Tilstedeværelsen af andre PFAS i høje 

koncentrationer

– Konkurrence
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𝑅 = 1 +
𝐾𝑑  ∙  𝜌𝑏

𝜃𝑤
+

𝐾𝑖𝑎  ∙  𝐴𝑖𝑎

𝜃𝑤

Konstant maksimal værdi

Silva et al. (2021)
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Faktorer der påvirker Kia

• Ionstyrke (variationer er mindre relevant 

for grundvand)

– Højere i grundvand end i 

demineraliseret vand

• Lineær sammenhæng med PFAS 

kædelængde

– Bedste bud til estimering af Kia
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Morsing et al. (2025)

Sorption til luft-vand grænsefladen

Morsing et al. (2025)

Typisk ionstyrke af grundvand (10-20 mM)

Deioniseret vand

𝑅 = 1 +
𝐾𝑑  ∙  𝜌𝑏

𝜃𝑤
+

𝐾𝑖𝑎  ∙  𝐴𝑖𝑎

𝜃𝑤
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Faktorer der påvirker Kia

• Ionstyrke (variationer er mindre relevant 

for grundvand)

– Højere i grundvand end i 

demineraliseret vand

• Lineær sammenhæng med PFAS 

kædelængde

– Bedste bud til estimering af Kia

• Ikke alle PFAS er lige velundersøgt

– Fokus på C4-C8
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Morsing et al. (2025)

Sorption til luft-vand grænsefladen

Morsing et al. (2025)

𝑅 = 1 +
𝐾𝑑  ∙  𝜌𝑏

𝜃𝑤
+

𝐾𝑖𝑎  ∙  𝐴𝑖𝑎

𝜃𝑤

log 𝐾𝑖𝑎 = 0.019 ±0.002 ∙ 𝑉𝑚 − 7.1 ±0.45  𝑟2 = 0.946

Vm = molære volumen [cm3/mol]

Brusseau & van Glubt (2021)
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Implementering i PFASen

• Lineær sammenhæng baseret på det molære volumen 

• Konstant maksimal værdi – ubetydelig konkurrence

• Ionstyrke relevant for grundvand (10-20 mM)
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PFASen

𝑅 = 1 +
𝐾𝑑  ∙  𝜌𝑏

𝜃𝑤
+

𝐾𝑖𝑎  ∙  𝐴𝑖𝑎

𝜃𝑤

log 𝐾𝑖𝑎 = 0.019 ±0.002 ∙ 𝑉𝑚 − 7.1 ±0.45  𝑟2 = 0.946

Brusseau & van Glubt (2021)
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Styrende processer og betydende parametre
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• Kd → Fordelingskoefficient til jord (l/kg)

• θw → Vandindhold (-)

• ρb → Rumvægt - bulk density (kg/l)

• Kia → Sorptionskoefficient til luft-vand grænsefladen (cm) 

• Aia → Luft-vand grænsefladearealet (cm-1)

𝑅 = 1 +
𝐾𝑑  ∙  𝜌𝑏

𝜃𝑤
 +

𝑲𝒊𝒂 ∙ 𝑨𝒊𝒂

𝜽𝒘

Adsorption til luft-vand grænsefladen

133. marts 2025 Konceptuelle modeller for PFAS

Relevant for 

langkædede PFAS

Sorption til jord

Retardationsfaktor
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Hvad er luft-vand grænsefladearealet?

• Beskriver størrelsen af overfladearealet mellem luft og vand

• Afhænger af kornstørrelsen og vandmætningen

• De højeste overfladerarealer er når:

– Vandmætningen er lav og kornene/partiklerne er små

14

𝑅 = 1 +
𝐾𝑑  ∙  𝜌𝑏

𝜃𝑤
+

𝐾𝑖𝑎  ∙  𝐴𝑖𝑎

𝜃𝑤

Sw = 1, Aia = 0Sw < 1, Aia > 0Sw << 1, Aia >> 0
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Tre empiriske korrelationer til bestemmelse af luft-vand 

grænsefladearealet
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𝐴𝑖𝑎 = −2.85 ∙ 𝑆𝑤 + 3.6 ∙ 1 − 𝑆𝑤 ∙ 3.9 ∙ 𝑑50
−1.2

𝐴𝑖𝑎 = 0.83 ∙ 1 − 𝑆𝑤
2 +0.16 ∙ 1 − 𝑆𝑤 ∙ 761 ∙ log 10 𝑁𝐵𝑆𝑆𝐴 − 2025

1 – d50 (Brusseau, 2023):

2 – NBET (Brusseau, 2023):

𝑁𝐵𝑆𝑆𝐴
1

𝑐𝑚
= 𝑁𝐵𝐸𝑇

𝑐𝑚2

𝑔
∙ ρ𝑏

𝑔

𝑐𝑚3

3 – Termodynamisk (Brusseau, 2023):

   Skaleringsfaktor:

𝐴𝑖𝑎 =
𝜙

σ
න

𝑆𝑤

1

𝑝𝑐 𝑆𝑤 ⅆ𝑆𝑤

𝑆𝐹 = −0.65 ∙ 𝑆𝑤 + 1.33 ∙ [−0.45 ∙ 𝑑50 + 5]

Obs!

Korrelationerne er udviklet for sand og ikke 

for heterogene jorde som fx moræneler
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Empirisk korrelation baseret på d50

Title 16Date

𝐴𝑖𝑎 = −2.85 ∙ 𝑆𝑤 + 3.6 ∙ 1 − 𝑆𝑤 ∙ 3.9 ∙ 𝑑50
−1.2 (Brusseau, 2023)
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Empirisk korrelation baseret på NBET

Title 17

Date

𝐴𝑖𝑎 = 0.83 ∙ 1 − 𝑆𝑤
2 +0.16 ∙ 1 − 𝑆𝑤 ∙ 761 ∙ log 10 𝑁𝐵𝑆𝑆𝐴 − 2025

(Brusseau, 2023)

Larsen et al. (1995)

Moræneler

Smeltevandssand

To vidt forskellige jorde, men samme d50

Brusseau et al. (2024)
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Overblik over data for danske jorde

• 79 forskellige danske jorde

– Heraf 60 sand, 16 moræneler, 2 muld, 1 kalk

• 72 NBET målinger

• Uensformigheden af sand: 1.4 – 5

• Uensformigheden af moræneler: 3 – 9.7

Title 18Date

Uensformighedstallet:

U = d60/d10

U = 1 → helt ensformig

U < 2.5 → Velsorteret

U > 5 → Velgraderet

Harremöes et al., (2000) 
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Title 19Date

Sand - d50 korrelation



Technical University of Denmark

0.0

20.0

40.0

60.0

80.0

100.0

120.0

140.0

160.0

180.0

200.0

0.00 0.02 0.04 0.06 0.08 0.10

A i
a [

cm
-1

]

d50 [cm]

Sammenligning af Aia for danske jorde (Sw=0.8)

Title 20Date

Sand - d50 korrelation

Sand - NBET korrelation

U for sandet: 1.4 – 5.5
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Title 21Date

Sand - d50 korrelation

Sand - NBET korrelation

Moræneler - NBET korrelation

U for sandet: 1.4 – 5.5

 U for moræneleren: 3 – 9.7
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Implementering af data i NBET korrelationen

Title 22Date

Sand - d50 korrelation

Sand - NBET korrelation

Moræneler - NBET korrelation

𝐴𝑖𝑎 = 0.83 ∙ 1 − 𝑆𝑤
2 +0.16 ∙ 1 − 𝑆𝑤 ∙ 761 ∙ log 10 𝑁𝐵𝑆𝑆𝐴 − 2025
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Implementering i PFASen

• Gennemsnit af NBET målinger for sand og 

moræneler afhængig af vandmætningen

– Repræsenterer både velsorterede og 

velgraderede danske jorde (U=1-9)

• Aia er højere for moræneler → flere små 

partikler

– Vandmætningen er dog også ofte højere

• d50 korrelationen kan bruges for ensformige 

jorde fx homogent sand (U<2.5)

Title 23Date

PFASen
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Opsummering

• For at kunne beregne fugaciteten af PFAS kræves estimering af de to “nye” parametre: 

Kia og Aia

• Kia: Stofspecifik parameter

– Kan estimeres med empirisk korrelation baseret på stoffets molære volumen

– Tager højde for ionstyrke af typisk grundvand, antager at koncentrationen er <100 µg/L, 

og at konkurrence kan negligeres

– Antages at kunne bruges til PFAS 22

• Aia: Stedsspecifik parameter der afhænger af geologien og vandmætningen

– Baseret på den nuværende viden antages korrelationer baseret på NBET målinger for 

danske jorde at give det bedste estimat

– Gennemsnitsværdier for sand og moræneler er implementeret i PFASen

– PFASen opdateres i takt med at vi får mere viden

24

log 𝐾𝑖𝑎 = 0.019 ±0.002 ∙ 𝑉𝑚 − 7.1 ±0.45  𝑟2 = 0.946
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Tak for opmærksomheden – Spørgsmål?

25
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