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Kvantitativ Non-Target Kemisk Analyse (qNTA) à Sundhedsrisiko-screening

Højtopløsningsmassespektrometri (HRMS)
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Sundhedsrisiko-screening ”Denne vejledning gør det muligt at identificere 
faktiske folkesundhedsbekymringer som følge 
af eksponering for skadelige forbindelser, der 
genereres under … produktion af drikkevand…”

Stofnavn
Vandværk 

1
Vandværk 

3
Vandværk 

10
Vandværk 

12
Vandværk 

14
Vandværk 

17 Fund %
Desphenyl-chloridazon 6.31 0.00 1487 30.36 0.00 69.34 40
Methyl-desphenyl chloridazon 1.41 0.33 202 3.39 0.00 2.78 55
Perfluorobutanesulfonamide 1.08 11.8 0.00 0.00 0.00 0.00 20
Terbuthylazine TP MT23 (LM5) 0.59 2.24 0.00 2.34 10.5 0.52 70
Propyphenazone 0.11 0.09 0.00 0.05 0.00 0.15 45
1,3-Diphenylguanidine 0.09 0.16 0.26 0.00 0.00 0.48 55
4-Methyl-1H-benzotriazole 0.31 0.76 0.00 0.00 0.08 0.10 60
5-Methyl-1H-benzotriazole 0.04 0.66 0.00 0.02 0.00 0.00 30
Carbamazepine 0.60 0.04 0.00 0.00 0.00 0.00 30
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Genotoxicity screening

General toxicity assessment
In absence of experimental 
toxicological data -> Threshold 
of Toxicological Concern (TTC)

Refine risk assessment
Toxicity assessment based on other 
endpoints (e.g. developmental 
neurotoxicity, immunotoxic and 
reproductive effects). In vitro -> in 
vivo -> not 3R! / $$$!

EFSA 
Guidance 
document
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Tier 1: Genotoxicity screening

“Ikke-identificerede stoffer […], der overstiger 0,075 μg/L i drikkevand, bør betragtes
som genotoksiske (worst-case), medmindre andet påvises. Derfor vil der være
behov for afbødende foranstaltninger for at sikre, at [det totale genotoksikant] niveau
vil være under 0,075 μg/L…”. (I DK er denne værdi endnu lavere: 7,5-15 ng/L).
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Risk Screening Workflow
PharmaRisk Stofliste og drikkevandskoncentrationer (qNTA)

Toksikologisk data tilgængeligt?

NejJa

Farevurdering

Kvalitativ fareprioritering

Threshold of 
Toxicological Concern

Kvantitativ risikoscreening

Acceptabelt dagligt indtag

Risiko kvotient (RQ)

Point of Departure

Margin of Exposure 
(Eksponeringsmargin)
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𝑀𝑎𝑟𝑔𝑖𝑛	𝑜𝑓	𝐸𝑥𝑝𝑜𝑠𝑢𝑟𝑒	(𝑀𝑜𝐸) = 𝟎. 𝟐
𝑃𝑂𝐷
𝐴𝐷𝐷

𝐴𝑣𝑒𝑟𝑎𝑔𝑒	𝑑𝑎𝑖𝑙𝑦	𝑑𝑜𝑠𝑒	(𝐴𝐷𝐷) =
𝐶!"#!$%&'(×𝐷𝑊𝐼

𝐵𝑊

𝐷𝑟𝑖𝑛𝑘𝑖𝑛𝑔 𝑊𝑎𝑡𝑒𝑟 𝐸𝑞𝑢𝑖𝑣𝑎𝑙𝑒𝑛𝑡 𝐿𝑒𝑣𝑒𝑙 (𝐷𝑊𝐸𝐿)
𝑛𝑔
𝐿 =

𝟎. 𝟐×𝑨𝑫𝑰×𝐵𝑊
𝐷𝑊𝐼

Typical for pesticides and pharmaceuticals

Other substances with toxicological data
”Eksponeringsmargin”

𝑅𝑄!"#!$%&'( =
𝐶!"#!$%&'(

𝐷𝑊𝐸𝐿!"#!$%&'(

ADI, acceptable daily intake (mg/kg/day); BW, body weight (kg) ; DWI, drinking water intake (L/day)

Point of Departure 
(POD)

Risk Quotient (RQ) and Margin of Exposure (MoE)

Hvis MoE > 100 betragtes generelt som værende uden stor
sundhedsmæssig bekymring.

1-20% af stofeksponering
fra drikkevand acceptabel.
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Stofliste og drikkevandskoncentrationer (qNTA)
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PharmaRisk – Fareprioritering
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PharmaRisk – Eksponeringsmargin (MoE) for 14 stoffer
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Threshold of Toxicological Concern (TTC) – pragmatic screening 
tool for substances without toxicological data 
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