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'Forever pollution': Explore the map of Europe's PFAS contamination (lemonde.fr)

850 000 ton PFAS används i Europa varje år

75 000 ton PFAS når miljön varje år

2100 hotspots >100 ng/L

https://www.lemonde.fr/en/les-decodeurs/article/2023/02/23/forever-pollution-explore-the-map-of-europe-s-pfas-contamination_6016905_8.html


Dagens presentation

• Ett universum av PFAS-ämnen
• Olika definitioner av PFAS
• PFAS som en ämnesklass
• Olika analysmetoder för att mäta PFAS i vatten

• Riktad analys: Vilka ämnen ska inkluderas?
• Analys av oxiderbara prekursorer (Total oxidizable precursor assay, TOP-A)
• Förutsättningslös analys (Non-target och suspect screening)
• Totalfluoranalys/Analys av extraherbart organiskt fluor/Massbalansanalys
• Omfattande bedömning/analys av PFAS

• Vilka ämnen ska inkluderas vid PFAS-analys?



Ett universum av PFAS: 
Ämnen med liknande strukturella egenskaper

OECD (2018) 4730 PFAS
Tox Cast 12 034 PFAS
US EPA CompTox
Chemicals Daskboard

4



Struktur och egenskaper hos PFAS

• Per- och polyfluorerade alkylsubstanser (PFAS)

• Karaktärsdrag
• Tensidegenskaper
• Fett- och vattenavstötande
• PBT

• Persistenta (Persistent)
• Bioackumulerande (Bioaccumulating)
• Toxiska (Toxic)

• I vilka typer av produkter kan PFAS finnas i
• Elektronik
• Non-stick produkter
• ….

6:2 FTSA

PFOS

Hydrofob svans

Hydrofilt huvud

Koppling



Mobilitet och spridning i miljön

• Vilka strukturella enheter gör att PFAS sprids i miljön?

• Kedjelängden

• Funktionella grupper
1. Karboxylsyror (PFCA)
2. Sulfonsyror (PFSA)
3. Sulfonamider (FASA)

2. PFOS1. PFOA 3. FOSA

Polaritet ökar

Långa

Polaritet minskar

Korta
PFCA C3-C6

PFSA C4-C5

PFCA >C7

PFSA >C6

Lättflyktig



Vad är definitionen av PFAS?

• Buck et al., 2011

• ECHA

• OECD, 2018

• OECD, 2021

• US EPA, 2021

• The California Safer Consumer product
program
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PFAS är mer än de som vanligtvis mäts
Reviderade OECD, 2021 US EPA CompTox Chemical Dashboard

12 034 ämnen



Vilka PFAS ska inkluderas?
Påverkan på reglering av PFAS

• Reglering av PFAS som en ämnesklass
• Kwiatkowski et al, 2020: Scientific basis for managing PFAS as a chemical class
• Cousins et al, 2020: The high persistence of PFAS is sufficient for their management as a chemical class
• Bălan at al, 2021: Regulating PFAS as a chemical class under the California Safer Consumer products 

program

• Är persistens enbart tillräckligt för reglering?

C. F. Kwiatkowski, D. Q. Andrews, L. S. Birnbaum, T. A. Bruton, J. C. DeWitt, D. R. U. Knappe, M. V. Maffini, M. F. Miller, K. E. Pelch, A. Reade, A. Soehl, X. Trier, M. Venier, C. C. Wagner, Z. Wang and A. Blum, Scientific basis for managing PFAS as a chemical class, Environ. Sci. Technol. 
Lett., 2020, 7, 532–543
I. Cousins, J. C. DeWitt, J. Glüge, G. Goldenman, D. Herzke, R. Lohmann, C. A. Ng, M. Scheringer and Z. Wang, The high persistence of PFAS is sufficient for their management as a chemical class, Environ. Sci.: Processes Impacts, 2020, 22, 2307–2312
S. A. Bălan, V. C. Mathrani, D. F. Guo and A. M. Algazi, Regulating PFAS as a chemical class under the California Safer Consumer products program, Environ. Health Perspect., 2021, 129, 025001



Vilka PFAS ska inkluderas?
Påverkan på reglering av PFAS

ECHA, PFAS restriction proposal, 7 feb 2023

75 000 ton PFAS når miljön varje år

850 000 ton PFAS används i Europa varje år



Vilka PFAS ska inkluderas?
Analysmetoder för PFAS

• Riktad analys: Vilka ämnen ska inkluderas?
• Analys av oxiderbara prekursorer (Total oxidizable precursor assay, TOP-A)
• Förutsättningslös analys (Non-target och suspect screening)
• Totalfluoranalys/Analys av extraherbart organiskt fluor/Massbalansanalys
• Omfattande bedömning/analys av PFAS



Riktad analys: 75 PFAS totalt



Extraktion av vatten och analys

ISO-21675
Bestämning av PFAS i vatten – med SPE-WAX, vätskekromatografi och masspektrometri

Vattenprov Extraktion
Solid-phase extraction (SPE)

Analys
LC-MS/MS

SPE-WAX
(weak anion exchange)

Analyter
PFCA
PFSA
FASA
FTSA

….

Ofiltrerat vatten

Analys



Extraktion av vatten och analys

ISO-21675
Bestämning av PFAS I vatten – med SPE-WAX och vätskekromatografi med en

masspektrometer

Vattenprov Extraktion
Solid-phase extraction (SPE)

Analys
LC-MS/MS

SPE-WAX
(weak anion exchange)

Analyter
PFCA
PFSA
FASA
FTSA

….

Ofiltrerat vatten

• Det finns ett stort utbud av 
SPE-kolonner

• Använder olika interaktioner för 
att fånga upp analyter

• Viktigt att välja rätt SPE-kolonn 
beroende på analyt!

Analys



Riktad analys:  Hur många PFAS ska mätas?
Fallstudie: Lakvatten från en avfallsanläggning
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Riktad analys: Utökad analys av PFAS
Ultrakorta PFAS



• Olika köldmedier (HFCs,  HFOs och HCFCs)3-4

• Pesticider och läkemedel5

• Brändsläckningsvätskor6

• Li-jonbatterier7

• Fluortelomerer8

• …..etc
• Naturligt bildad TFA?9

HFO-1234yf

Fluoxetine (anti-depressant)

Flurtamon (herbicide)

Källor till ultrakorta PFAS i miljön?



Källor till ultrakorta PFAS i miljön?

• Punktkällor till ultrakorta PFAS

Maria K. Björnsdotter, Leo W. Y. Yeung, Anna Kärrman, and Ingrid Ericson Jogsten. Ultra-Short-Chain Perfluoroalkyl Acids Including Trifluoromethane Sulfonic Acid in Water Connected to Known and Suspected Point Sources in Sweden. Environmental 
Science & Technology 2019 53 (19), 11093-11101. DOI: 10.1021/acs.est.9b02211



Källor till ultrakorta PFAS i miljön?

• Spridning i atmosfären

Björnsdotter MK, Yeung LWY, Kärrman A, Jogsten IE. Mass Balance of Perfluoroalkyl Acids, Including Trifluoroacetic Acid, in a Freshwater Lake. Environ Sci Technol. 2022 Jan 4;56(1):251-259. doi: 10.1021/acs.est.1c04472.
Maria K. Björnsdotter, William F. Hartz, Roland Kallenborn, Ingrid Ericson Jogsten, Jack D. Humby, Anna Kärrman, and Leo W. Y. Yeung. Environmental Science & Technology 2021 55 (23), 15853-15861. DOI: 10.1021/acs.est.1c04776



Ultrakorta PFAS i vattenprover

A. Koncentration (ng/L) 29 PFASs (A) 
B. Andel (%) C1–C3 (mörkgrå), C4–C6 (mellangrå) och C7–C18 (ljusgrå) PFAS 
Vattenprover från brandövningsplatser, deponier, och kring avfallshantering

34 PFAS från vattenreningsanläggning
(Gotland, 2021)



Riktad analys: Utökad analys
Sidokedjadefluorerade polymerer (Side-chain fluorinated polymers)

S. Chu, R.J. LetcherIn vitro metabolic formation of perfluoroalkyl sulfonamides from copolymer surfactants of pre- and post-2002 scotchgard fabric protector products. Environ. Sci. Technol., 48 (11) (2014), pp. 6184-6191
Felicia Fredriksson, Anna Kärrman, Ulrika Eriksson, Leo WY. Yeung, 2022. Analysis and characterization of novel fluorinated compounds used in surface treatments products, Chemosphere, 302, 134720, https://doi.org/10.1016/j.chemosphere.2022.134720.



PFAS precursors
•OH•OH

•OH
•OH

Vattenprov

Extraktion
Solid-phase extraction (SPE)

Oxidation
TOP-A

85ᵒC

60 mM
kaliumpersulfat

(K2S2O8)
+

150 mM
Natriumhydroxid 

(NaOH)
•OH

•OH

PFAS
Prekursorer

Extraktion
Solid-phase extraction (SPE)

Analys

Analys av oxiderbara prekursorer (TOP-A)
Total oxidizable precursor assay



Analys av oxiderbara prekursorer (TOP-A)
Total oxidizable precursor assay

• Oxiderar kända och okända PFAS prekursorer
till mätbara PFAS (PFCA + PFSA)

• Exempelvis 6:2 FTSA oxiderar till en 
mix av C4-C6 PFCA

• TOP-A är ett värdefullt verktyg för att förstå 
bakgrunden till föroreningar utav organiskt 
bundet fluor (massbalans)

6:2 FTSA

Koppling

Houtz and Sedlak 2012. Environ. Sci. & Technol., 46. 9342. 

PFOAFOSA

•OH



Analys av oxiderbara prekursorer (TOP-A)
Total oxidizable precursor assay
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Förutsättningslös analys av PFAS 
(Non-target och suspect screening)

• Mäta fler PFAS
• Upptäcka nya PFAS
• Förutsättningslös analys av PFAS 

(non-target)
• Karaktäristiska fragment
• Homologserier
• Kendrick Mass Defect

• Analys av misstänkta PFAS 
(suspect screening)

• NIST: Suspect List of Possible Per- and Polyfluoroalkyl Substances (PFAS)
• NORMAN

• Analys av negativa, positiva, neutrala och zwitterjon-PFAS
• Extraktionsmetod, pH, lösningsmedel, förvaring, 

Munoz G, Liu M, Vo Duy S, Liu J, Sauvé S, 2023. Target and nontarget screening of PFAS in drinking water for a large-scale survey of urban and rural communities in Québec, Canada, Water Research, 233, 
119750. doi.org/10.1016/j.watres.2023.119750.



Vanligaste 
formen i miljön

F-

Den mest förekommande av den 
lilla klassen av 
organofluorföreningar har 
identifierats i mer än 40 växtarter 
från alla kontinenter förutom 
Antarktis

Hall, R. J. New phytol. 71, 855-871 
(1972).

Exempel på naturligt 
förekommande organofluor

• Organoklorider: 2150
• Organobromider: 1850
• Organojodider: 95
• Organofluorider: 30

Gordon W. Gribble.
Organofluorines pp 121-136

Antropogent
organofluor

F
O

O-

Analys av total fluor/extraherbart organiskt fluor
Massbalans analys av organiska fluorämnen



Massbalans av organiska fluorföreningar

PFOA

Analys av total fluor/extraherbart organiskt fluor
Massbalans analys av organiska fluorämnen



Massbalans av organiska fluorföreningar

Finns det oidentifierade organiska fluorföreningar?



Riktad analys: 75 PFAS totalt

Utmaningar kopplat till riktad analys
• Stor skillnad i fysikaliska/kemiska egenskaper
• Provförberedning
• Tillgång till kommersiella standarder



PFAS precursors
•OH•OH

•OH
•OH

Vattenprov

Extraktion
Solid-phase extraction (SPE)

Oxidation
TOP-A

85ᵒC

60 mM
kaliumpersulfat

(K2S2O8)
+

150 mM
Natriumhydroxid 

(NaOH)
•OH

•OH

PFAS
Prekursorer

Extraktion
Solid-phase extraction (SPE)

Analys

Analys av oxiderbara prekursorer (TOP-A)
Total oxidizable precursor assay

Utmaningar kopplat till TOP-A
• Tolka resultaten
• Oxidera extrakt eller obearbetat prov?
• Har det skett ofullständig oxidation?
• Kan ”nya/okända” ämnen oxidera?
• Påverkan av utbyte vid upprening efter TOP-A



Förutsättningslös analys av PFAS 
(Non-target och suspect screening)

• Mäta fler PFAS
• Upptäcka nya PFAS
• Förutsättningslös analys av PFAS 

(non-target)
• Karaktäristiska fragment
• Homologserier
• Kendrick Mass Defect

• Analys av misstänkta PFAS 
(suspect screening)

• NIST: Suspect List of Possible Per- and Polyfluoroalkyl Substances (PFAS)
• NORMAN

• Analys av negativa, positiva, neutrala och zwitterjon-PFAS
• Extraktionsmetod, pH, lösningsmedel, förvaring, 

Munoz G, Liu M, Vo Duy S, Liu J, Sauvé S, 2023. Target and nontarget screening of PFAS in drinking water for a large-scale survey of urban and rural communities in Québec, Canada, Water Research, 233, 
119750. doi.org/10.1016/j.watres.2023.119750.

Utmaningar kopplat till screeninganalyser:
• Extraktionsmetod
• Databearbetning
• Detektionsgräns/konfirmering/kvantifiering



Fluormassbalans av organofluor föreningar

PFOA

Analys av total fluor/extraherbart organiskt fluor
Massbalans analys av organiska fluorämnen

Utmaningar kopplat till EOF
• Lägre känslighet jämfört med riktad analys
• Påverkan av oorganisk fluorid
• Hur kan resultaten valideras?
• Är den för inkluderande?



Omfattande utvärdering av PFAS

Prekursorer TOP-A

PFAS
Riktad analys

Totalt organiskt fluor på 
obearbetat prov Extraherbart

organiskt fluor

Omätbara

Mätbara

Omätbara

Mätbara

PFAS total

Suspect eller 
non-target analys

Oextraherbart
organiskt fluor



Vilka ämnen ska analyseras?
Reglering av PFAS 

Wallington et al, 2021: The case for a more precise definition of 
regulated PFAS
• TFA och ämnen som bryts ned till TFA
• Exkludera ämnen med enskild –CF2–, CF3– eller CF– grupp
• Agrokemikalier: 228 av >1200 innehåller åtminstone en CF3– grupp
• Läkemedel: 20% fluorerade läkemedel
• Ersättningskemikalier till CFC-kemikalier (köldmedier)

T. J. Wallington, M. P. Sulbaek Andersen and O. J. Nielsen, The case for a more precise definition of regulated PFAS. Environ. Sci.: Processes Impacts, 2021, 23, 1834-1838
Y. Ogawa, E. Tokunaga, O. Kobayashi, K. Hirai and N. Shibata, Current contributions of organofluorine compounds to the agrochemical industry, iScience, 2020, 23, 10146
M. Inoue, Y. Sumii and N. Shibata, Contribution of organofluorine compounds to pharmaceuticals, ACS Omega, 2020, 5, 1033–10640



PFAS i tusentals, vilka ämnen ska vi mäta 
och med vilka analysmetoder?



Tack!

Pontus Larsson

Leo Yeung Maria Björnsdotter

Felicia Fredriksson
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