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Implementering af sorption til luft-vand
graensefladen i PFASen
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PFAS transport under umaettede forhold

Tilbageholdelse grundet

\

Tilbageholdelse grundet sorption til
luft-vand greensefladen (umaettet zone)

Fint sand: Kortkaedede PFAS = tracer

Umeaettede forhold, ca 70% vandmaetning
PFOA retention gges x 5

0.12 —  sorption til jord (meettet zone)
——

0.10 1 ﬁ

0.08 + C'D

- Br model
O Brmalt

Morsing & Petersen (2024)
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Retardationsfaktor il

Styrende processer og betydende parametre

Sorption til jora

Kq * pp
Ow

K, — Fordelingskoefficient til jord (I/kg)

6, — Vandindhold (-)

P, — Rumveegt - bulk density (kg/l)

K;, — Sorptionskoefficient til luft-vand graensefladen (cm)
A;, — Luft-vand greensefladearealet (cm')
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Styrende processer og betydende parametre

| l

Kqg - pp (Kia)Aia
REEICEIREI g R=1+ 5 4( ‘“? la o _
w w

K, — Fordelingskoefficient til jord (I/kg)

6, — Vandindhold (-)

P, — Rumveegt - bulk density (kg/l)

K., — Sorptionskoefficient til luft-vand graensefladen (cm)
A., — Luft-vand graensefladearealet (cm)
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Sorptionskoefficienten til luft-vand graensefladen

Stofafhaengig parameter R=1+ 8., ‘|‘v9

Beskriver stoffernes tilbgjelighed til at
binde i graensefladen mellem luft og vand 1 E-02

Overfladeaktiviteten stiger med

kaedeleengden _ 1E-03
- Tilbgjeligheden stiger med kaedelaengden S22 PFOS - monocomponent
| E-04 PFOA - monocomponent
e PEHp A - monocomponent
PFOS - in mixture
PFOA - in mixture
| eseen PFHpA - in mixture
1. E-05
0.001 001 0.1 1 10 100

Solution Concentration (mg/L)

Silva et al. (2021)
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Faktorer der pavirker K,

 Koncentrationen af PFAS

— Koncentrationsniveau i Danmark — Kia
kan antages at vaere konstant

 Tilstedeveerelsen af andre PFAS i hgje
koncentrationer

— Konkurrence

R=1+Kd ’ pb_I_Kia 'Aia
O O

Konstant maksimal veerdi

1E-02 | =~~~ ~— ==~ !
l I
I I \
1 E-03 | | X
5 b e — = — — — .: AT ———
x-g = PFOS - monocomponent *ee,
| E-04 PFOA - monocomponent %o,
e PEHp A - monocomponent T,
= = PFOS - in mixture
PFOA - in mixture
_ eseee PFHpA - in mixture
1 .E-05
0.001 0.01 0.1 1 10 100

Solution Concentration (mg/L)

Silva et al. (2021)
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Kd " Pbp Kia ’ Aia

R=1+ +
o O 0,

Faktorer der pavirker K,
* lonstyrke (variationer er mindre relevant

for grundvand)

— Hajere i grundvand end |

demineraliseret vand

* Lineser sammenhaeng med PFAS 1.00E-01 X _.-X

keedeleengde | ;2 X

— Bedste bud til estimering af K, EWDE ) “

Typisk ionstyrke af grundvand (10-20 mM) %5

3

4 5 6 7 8 9 10 11

Deioniseret vand
Antal fluorerede C atomer
© EF-DI(Brusseau, 2019) O EF - DI (Brusseau & van Glubt, 2021)
O  Surface tension - DI %X  EF -lon (Brusseau & van Glubt, 2021)
®  Surface tension - lon Kolonne - lon
Reg.DI ===—- Reg. lonstyrke

Morsing et al. (2025)
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R=1+Kd ’ pb_I_Kia 'Aia
O O
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Faktorer der pavirker K,

* lonstyrke (variationer er mindre relevant
for grundvand)

— Hajere i grundvand end |
demineraliseret vand

1,00E+00
 Lineser sammenhaeng med PFAS 1,008-01 §
kaedelaengde
1,00E-02 +
— Bedste bud til estimering af K, 5
& 1,00E-03 ¢
- 1,00E-04 T

 |kke alle PFAS er lige velundersagt
— Fokus pa C4-C8

1,00E'06 o T T T T t T T 1
3 4 5 6 7 8 9 10 11

Antal fluorerede C atomer
© EF-DI (Brusseau, 2019) O EF - DI (Brusseau & van Glubt, 2021)
log(Kia) = 0.019 (+£0.002) - V,—71 (+0.45) r2 = 0.946 ©  Surface tension - DI X  EF - lon (Brusseau & van Glubt, 2021)
®  Surface tension - lon Kolonne - lon
Brusseau & van Glubt (2021) Reg.OI ===-- Reg. lonstyrke

V,, = molaere volumen [cm3/mol] Morsing et al. (2025)
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R=1+Kd 'pb_I_Kia 'Aia

O O

Implementering i PFASen

» Linezer sammenhaeng baseret pa det molaere volumen
« Konstant maksimal veerdi — ubetydelig konkurrence
* lonstyrke relevant for grundvand (10-20 mM)

1.00E+02

1.00E+01

1.00E+00

1.00E-01

1.00E-02

Kia (cm)

1.00E-03
1.00E-04

log(K;,) = 0.019 (£0.002) - V,,, — 7.1 (£0.45) 712 =0.946 1.00E-05
Brusseau & van Glubt (2021) 1.00E-06

100 150 200 250 300 350 400 450

V., (cm?/mol)
PFASen



=
—]
—

i

Retardationsfaktor il

Styrende processer og betydende parametre

Sorption til jora
Kq - pp N Kiq
6, 0

K, — Fordelingskoefficient til jord (I/kg)

6, — Vandindhold (-)

P, — Rumveegt - bulk density (kg/l)

K., — Sorptionskoefficient til luft-vand graensefladen (cm)
A., — Luft-vand graensefladearealet (cm)

13
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Hvad er luft-vand graensefladearealet?

» Beskriver starrelsen af overfladearealet mellem luft og vand
» Afhaenger af kornstgrrelsen og vandmaetningen

* De hgjeste overfladerarealer er nar:
— Vandmeetningen er lav og kornene/partiklerne er sma

S,<<1,A;>>0




Tre empiriske korrelationer til bestemmelse af luft-vand
graensefladearealet

NE

1 - dso (Brusseau, 2023): A;, = (—2.85-8S, +3.6) - ((1 —S,) 3.9 ds_ol'z)

2 - NBET (Brusseau, 2023): Ajg = (0.83 .(1-S5,)?+0.16 - (1 — SW)) - (761 -1og 10(NBSSA) — 2025)

NBSSA[ 1 ] — NBET em? [
ceml g "Pb (o3

3 - Termodynamisk (Brusseau, 2023): Ajg = ((/; p.(S,) dS,,

Sw

Skaleringsfaktor: SF =[-0.65-S,, + 1.33] - [-0.45 - ds, + 5]
Obs!

Korrelationerne er udviklet for sand og ikke
or heterogene jorde som fx moraeneler
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A, [cm?]

200
180
160
140
120
100
80
60
40
20

Empirisk korrelation baseret pa d;,

Aig = (-285-5,, +3.6) - (1= S,) 3.9 d5i?) (Brusseau, 2023)

0.00 0.03 0.05 0.08 0.10
dso[cm]

Aia [Cm-1]

4000
3500
3000
2500
2000
1500
1000

500

Brusseau et al. (2024)

1 mmGlass Beads (U =1.0)

45/50 Sand (U =1.1)

—d50=0.01 cm
—d50=0.02 cm

0.5
Sw [']
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Empirisk korrelation baseret pa NBET

Ajqg =(0.83-(1-5,)%+0.16- (1 — S,,)) - (761 - log 10(NBSSA) — 2025) RS S0, Fustisoo (Hx)
(Brusseau, 2023)

ER | SILT SAND GRUS STEN
- [Fin [Mellem [Grov Fin Mellem [Grov Fin Mellem |Grov
\ - /
I~ / //
- s
,/ \\h.._\ f ‘// /
\\\ I /
5 P
L Rail /
P /
L4
| o] j{ Y
v 4
Moraeneler > B2 y

/UL,; 1711 o L] KORNST@RRELSE (mm)

/ .002  .008 .02 .08 2 .6 2 6 20 60 200
Smeltevandssand

Lab. nr. 1 2 3 4

Kurvesignatur * % |+ t |o — o |x x

U=dgo /d10 1.461/0.500= 2.93 0.087/0.016= 5.90| 0.250/ND 0.001/ND

| d50 (mm) 1.304 0.086 0.101 0.001

Larsen et al. (1995)
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Overblik over data for danske jorde

» 79 forskellige danske jorde
— Heraf 60 sand, 16 moraeneler, 2 muld, 1 kalk
« 72 NBET malinger

» Uensformigheden af sand: 1.4 -5
» Uensformigheden af morzeneler: 3 — 9.7

Uensformighedstallet:

U = dgo/dyg

U =1 — helt ensformig

U < 2.5 — Velsorteret

U > 5 — Velgraderet
Harremdes et al., (2000)
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A, lcmT]

Sammenligning af A;, for danske jorde (S,=0.8)

200.0 +
180.0 +
160.0 +
140.0 +
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100.0 +
80.0 +
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0.0

Oo

O @

O Sand - dy, korrelation

O ooaw
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A, lcmT]

Sammenligning af A;, for danske jorde (S,=0.8)

O Sand - ds, korrelation
¥ Sand - NBET korrelation

200.0 — o
180.0 +
160.0 + % U for sandet: 1.4 —5.5
140.0 +
®
120.0 + X
0 * 0 X x X x
100.0 + x * X X % X% x
X

80.0 + ’; X x

* . % x X x X
60.0 + X X é X X X %K

P
Oo
40.0 + X
@ X
o 0o .
20.0 + o @ 0 ocoam
0.0 | | | | |
0.00 0.02 0.04 0.06 0.08 0.10
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A, lcmT]

Sammenligning af A;, for danske jorde (S,=0.8)

200.0
180.0
160.0
140.0
120.0
100.0
80.0
60.0
40.0
20.0
0.0

O Sand - ds, korrelation
¥ sand - NBET korrelation
¥ Moraeneler - NBET korrelation

U for sandet: 1.4 — 5.5

U for moraeneleren: 3 — 9.7
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A, lcmT]

Implementering af data i NBET korrelationen

Ajg = (0.83-(1=5,)%+0.16 - (1 = S,,)) - (761 - log 10(NBSSA) — 2025)
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¥ Sand - NBET korrelation

T ¥ Moraeneler - NBET korrelation
1 ‘é 8
1 - X g :l:
® :fx X7 X

T Q
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1 X (8 X x X x X X%
T ’; X % *

X

£ X X %6 é x b ¢ X x
1 x X Oo

X @ x

X 00 o
1 O @ O ooam
0.00 0.02 0.04 0.06 0.08 0.10
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Implementering i PFASen

« Gennemsnit af NBET malinger for sand og
moraeneler afhaengig af vandmaetningen

— Repraesenterer bade velsorterede og
velgraderede danske jorde (U=1-9)

A, er hgjere for moreeneler — flere sma
partikler

— Vandmeetningen er dog ogsa ofte hgjere

* ds, korrelationen kan bruges for ensformige
jorde fx homogent sand (U<2.5)

A, [1/cm]

2000
1800
1600
1400
1200
1000
800
600
400
200

Aia fra NBET moraeneler og sand vs Sw

e
"o y=1778.3x2- 3899.3x + 2121.1
..
.. : e Moraneler
..., e e Sand
e ...
"-.. ............
..... .. ‘""unn.
y = 1051.8%2- 2305.9x + 1254.4 R
"'t..:: ---- ‘
=
0.2 0.4 0.6 0.8 1

Swl-]

PFASen
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Opsummering

» For at kunne beregne fugaciteten af PFAS kraeves estimering af de to “nye” parametre:
Kia og Aia

o Kia: Stofspecmk parameter log(Kia) = 0.019 (+£0.002) - V,—7.1 (+0.45) r? = 0.946
— Kan estimeres med empirisk korrelation baseret pa stoffets molaere volumen

— Tager hgjde for ionstyrke af typisk grundvand, antager at koncentrationen er <100 pg/L,
og at konkurrence kan negligeres

— Antages at kunne bruges til PFAS 22

« A.: Stedsspecifik parameter der afhaenger af geologien og vandmaetningen

— Baseret pa den nuvaerende viden antages korrelationer baseret pa NBET malinger for
danske jorde at give det bedste estimat

— Gennemsnitsveerdier for sand og moraeneler er implementeret i PFASen

— PFASen opdateres i takt med at vi far mere viden
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Tak for opmaerksomheden — Spgrgsmal?
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