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massespektrometri (HRMS)

HRMS er pd& toersklen til industriel anvendelse inden for miljiganalyser.

Af Nanna Louise Kjoersgaard og
Peter Bondgaard Mortensen, Eurofins Miljg A/S

Vi er som samfund blevet mere opmarksomme pa, hvilke
kemikalier vi indtager og omgiver os med. Derfor kan det vaere
svert at forstd, at vi stadig baserer vores miljemonitorering pa
sporgsmaélet “er dette stof i vores milje?” i stedet for spergsmal
som “hvad er der i vores milje?”. Det er reelt set det, vi gor, nar
vi analyserer med konventionelle analysemetoder. Lovgivnin-
gen i dag er opbygget séledes, at man analyserer malrettet for
kendte miljefremmede stoffer, som er udpeget pa forhand. Sa
selvom vi screener for lange lister af miljofremmede stoffer,
leder vi stadig kun efter de stoffer, vi kender og har mistanke
om kunne vere i vores milje. Dette geor, at der er risiko for at
overse forurening med stoffer, som potentielt kan vaere skade-
lige, simpelthen fordi vi ikke har ledt efter dem. Og det sker.
Et eksempel pa dette er en analyse lavet af forskere pa
Kabenhavns Universitet [1], der viste, at vand, der opbevares i
drikkedunke i timevis, opsamler potentielt sundhedsskadelige
kemikalier [2]. Gennem det sidste arti har der lebende veeret
sager med fund af nye stoffer s som PFAS [3] og kemikalier
fra bildeek [4] i den danske vandforsyning. Disse fund, samt
offentlighedens interesse for at undga unedige og skade-
lige stoffer, har veeret medvirkende til, at efterspergslen for
miljeanalyser er ved at @ndre sig. Dermed er der behov for,
at nye og forbedrede analyseteknikker bliver implementeret i
miljeovervigningen.

Hgjere ngjagtighed pd

massebestemmelsen giver nye muligheder

Med hej-oplest massespektrometri (HRMS) er det nu muligt
at komme tettere pa at besvare spergsmaélet "hvad er der i
vores milje?”. Modsat konventionel target-analyse kan man
med HRMS-teknikker male pd mange stoffer samtidigt uden
at forudbestemme, hvilke stoffer man leder efter. Man kan
dermed detektere alle de stoffer i proven, der passer til den
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» Target * Voksende + Fokuspa
analyser offentlig viden

* Ingen interesse + Forebyggelse
appetit pa + Vivil gerne af ubehagalige
mere viden vide alt overraskelser

Figur 1. Skematisk illustration af udviklingen i efterspgrgslen for
miljganalyser.
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anvendte analysemetode. Denne sékaldte ’non-target” metode
giver et kemisk fingeraftryk af den pageldende prove. Derud-
over kan den forbedrede nejagtighed af massebestemmelsen
give en mere sikker identifikation af de paviste stoffer. Denne
type massespektrometri kan bruges til at lave analyser pa flere
niveauer, alt efter hvor bredt man ensker at soge.

Paradigmeskifte inden for miljgovervagning

I dag bruges HRMS-analyser mest til forskning, og Dansk
Kemi har tidligere bragt flere artikler om emnet [5-6]. Nu er
teknikken ogsa ved at gore sit indtog i industrien. For fem ar
siden var der ingen kommercielle laboratorier i Danmark, der
benyttede HRMS, hvorimod der i dag er f&, men et stigende
antal laboratorier, der investerer i HRMS. Hos miljelabora-
toriet Eurofins Miljg A/S har vi to érs erfaring med HRMS-
analyse, primart pé spildevand. Derudover deltager vi i en
reekke forskningsprojekter pa drikkevand/grundvandsomréadet
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len for miljganalyser har rykket sig

fra, at man kun ville have svar pa de
obligatoriske test, til at man nu vil vide
s& meget som muligt, s& man undgar
overraskelser (figur 1). Der er ved at ske
et paradigmeskifte inden for milje-
overvagning. Hvor miljelaboratorierne
tidligere var “simple” leveranderer af
analyseresultater (data), vil de fremover
blive mere integrerede partnere i losning
af spergsmél og problemer. Her kan
HRMS-analyser komme til at spille en
afgerende rolle.

Anvendelser for HRMS-analyse
nu og i fremtiden

HRMS-analyser kan med fordel
anvendes i forbindelse med blandt
andet monitorering af nye udledninger,
undersegelse af fortidens forurening

Figur 2. Kort over placeringen aof fire
vandforsyninger i Skanderborg Kommune,
samt Venn-diagram over antallet af
filledte kemiske stoffer, der blev detekteret
ved LC-HRMS analyse for indlgbsvandet
for de respektive sites.
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med miljefremmede stoffer, samt til at
danne beslutningsgrundlag for investe-
ring i tekniske anlaeg som for eksempel
renseforanstaltninger.

Metoden har desuden den meget
store fordel, at analyserne kan bruges
retrospektivt, da det opsamlede rddata
kan genbesages og analyseres pa et
vilkarligt tidspunkt. Et meget kraftfuldt
veerktoj til undersogelse af eksempelvis
tidstrends.

I dag bruges HRMS kun til den ikke-
regulerede del af miljoovervégningen,
men pa trods af dette har teknikken alle-
rede fundet anvendelse i flere tilfzlde til
target-analyser eller suspekt-screening
for pesticider, PFAS-stoffer, leegemidler
og industrielle kemikalier i blandt andet
spildevand og slam.

Eksempel p& anvendelse

af HRMS-analyser

Skanderborg Forsyning har anvendt
resultatet af LC-HRMS analyser i for-
bindelse med planleegning af kommende
investeringer i spildevandsrensning.
Forsyningen underseger muligheden for
at legge fire spildevandsanleg sammen
til ét. I den forbindelse var Forsynin-
gen interesseret i at vide mere om den
kemiske profil af indlgbsvandet til de
respektive spildevandsanleg. Ind-
lobsvandet blev derfor analyseret med
LC-HRMS med det formal at klarlegge
antallet og sammensetningen af stoffer
i indlgbsvandet til de enkelte anlaeg.
Venn-diagrammet (figur 2) viser antallet
af tilledte kemiske stoffer fundet ved de
respektive anleeg. Diagrammet viser,
hvor mange stoffer der er unikke for de
enkelte anleeg, hvor mange stoffer der
blev fundet i indlgbsvandet for to eller
flere sites (der hvor cirklerne overlapper)
og antallet af stoffer, som blev péavist ved
alle anlaeg.

‘DIPSWINIM 0404

I alt 4.839 stoffer var felles for alle
anlag. Indlebsvandet for anleeg 2 (Ind
2) havde overordnet flest stoffer, og ogsa
flest unikke stoffer (1.729), der ikke blev
pavist ved de andre anlaeg. En mere de-
taljeret analyse af resultaterne afslarede
ogsa, at ét anleeg havde en betydelig
tilledning af PFAS-forbindelser.

Uden pa nogen made at identificere
alle stoffer giver eksemplet et godt bil-
lede af, hvad man skal vaere opmarksom
pa ved sammenlagning af anleg. Spil-
devand er ikke ens fra anleg til anleg,
og sammensatningen af spildevandet
fra de enkelte anlag kan have stor be-
tydning for fremtidig renseeffektivitet.

Analyse af aflabsvand giver pa samme
made viden om anlaeggets renseeffekti-
vitet. Med HRMS-analyser er det muligt
at fokusere pé identifikation af proble-
matiske stoffer. Dette gor det muligt
at prioritere ressourcer og bestemme,
hvilke tiltag der skal ivaerksattes for
at sikre effektiv rensning af vandet.

Nar disse analyser er foretaget i plan-
leegningsfasen, som i eksemplet fra
Skanderborg Forsyning, kan det bidrage
til, at investeringer bliver lavet pa et sa
veloplyst grundlag som muligt. Dermed
mindskes risikoen for, at man senere fin-
der problematiske stoffer, som man ikke
i forste omgang havde taget hgjde for, og
derfor kan blive nagdsaget til at forctage
nye og fordyrende tiltag.

Fremtidige

anvendelser af HRMS

Ud over de nevnte anvendelser fra
vandomradet har HRMS-analyser po-
tentiale for i fremtiden at blive udvidet
til anvendelse pé alle miljematricer.
Hermed er der potentiale for, at metoden

HRMS-analyser
i flere niveauer

Target-analyse: Her analyseres
maélrettet efter fa kendte stoffer og
der anvendes en referencestandard
for sikker identifikation og kvantifi-
cering. Dette svarer til den kon-
ventionelle metode, dog med mere
praecis massebestemmelse.

Suspekt screening: Her analyseres
efter en lang raekke af kendte forbin-
delser, som for eksempel pestici-
der, legemidler, PFAS-stoffer og
andre industrielle kemikalier. Der
anvendes kun i begranset omfang
referencestandarder.

Non-target screening: Her laves
en bred analyse for bade kendte og
ukendte stoffer i en prove.
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kan anvendes til blandt andet monitore-
ring og overvagning af mikroforurenin-
ger 1 miljoet generelt. Dette kan blandt
andet danne grundlag for beslutninger
om udledningstilladelser til industrien
og kan understatte finansielle beslut-
ninger i forbindelse med investering

i grundvandsbeskyttelse, rensnings-
teknologier inden for rentvands- og
spildevandsomradet, luftemissioner,
indeklima m.m.

Hvad skal der til for fuld
udrulning af HRMS i industrien?
Med HRMS-analyser er vi et skridt
teettere i jagten pa at kunne besvare
spergsmaélet hvad er der i vores miljg?”.
Der ligger dog stadig meget arbejde i
udvikling, forbedring og standardisering
af metoderne. Selvom HRMS allerede

i dag er et veerdifuldt redskab, er der en
reekke udfordringer, der skal overvin-
des for i sterre grad at implementere
HRMS-teknikker i den industrielle
miljemonitorering. En af de vigtigste
udfordringer bliver at standardisere
analysemetoderne, sa der skabes robuste
og palidelige data pa tvers af laborato-
rierne. Serligt inden for retrospektive

analyser er det essentielt, at analyserne
er udfort efter standardiserede proto-
koller, s& proverne kan sammenlignes.
En sadan standardisering af meto-
derne er ogsa vigtig for udrulningen
af HRMS i den regulerede del af
miljeovervagningen.

En af udfordringerne er, at metoderne
ikke automatisk giver en koncentration
af det pageeldende stof, da der ikke
medanalyseres referencestandarder. En
praecis bestemmelse af koncentrationen
kraever normalt, at man har et passende
referencestof, hvilket selvsagt ikke er
muligt, nr man ikke pa forhand ved,
hvilke stoffer man vil finde. Der forskes
imidlertid i disse ar intensivt i metoder
til at estimere koncentrationer i situa-
tioner uden referencestandarder - en
sakaldt semikvantificering.

I et samfund der i stigende grad efter-
sperger at vide “alt”, er der stort poten-
tiale for, at HRMS-analyser i fremtiden
bliver et vigtigt og fuldt implementeret
verktej inden for miljeanalyser.

E-mail:
Nanna Louise Kjarsgaard:
nannalouisekjaersgaard@eurofins.com
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