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1. Resume

1.1 Dansk

Rapporten praesenterer et projekt, der har udviklet en machine learning-model til at vurdere
sandsynligheden for tilstedevaerelsen af PFAS i grundvandet. Ved at bruge offentlige data fra
blandt andet GEUS’ Jupiter-database og anvende kunstig intelligens, kan modellen estimere
sandsynligheden for tilstedevaerelse af PFAS i forskellige grundvandsmagasiner. Formalet er
at hjeelpe kommuner, regioner og andre interessenter ved at stille et indledende screenings-
veerktgj til radighed ved undersggelses-, oprydnings- og anlaegsindsatser.

Projektet bygger pa et eksisterende vaerktgj udviklet af COWI til vurdering af grundvandets
sarbarhed over for pesticider. Modellen bruger de samme 11 parametre, sdsom magasintype,
vandstand, nettoinfiltration og arealanvendelse, men er tilpasset til at estimere PFAS-sarbar-
heden. Der er anvendt algoritmen 'XG Boost Classifier' for at opna de bedste preediktive resul-
tater. Modellen har en hgj ngjagtighed pa 83% og praecision pa 79%, men ogsa en tendens til
at underestimere sandsynligheden for fund. Pa trods af usikkerheder og bias, anses model-
lens estimater for at vaere anvendelige i praksis, men bgr suppleres med faglige vurderinger
og lokale data.

Efterhanden som nye data indsamles, kan modellen let gentraenes, hvilket sikrer, at estima-
terne altid er baseret pa de nyeste data og modellen forbedres saledes Igbende i takt med, at
mere data bliver tilgaengeligt.

Veerktgjet er tilgaengeligt gennem Danmarks Miljgportal, hvor implementeringen sikrer bred
adgang og nem anvendelse af vaerktgjet. Modellen udger et veerdifuldt veerktg;j til vurdering af
PFAS-sarbarhed i grundvandet og forventes at kunne udgere en vigtig ressource for fremti-
dige beslutninger om f.eks. miljgbeskyttelse og offentlige sundhedsindsatser i Danmark.

1.2 English

This report presents a project that has developed a machine learning model to assess the
probability of PFAS presence in groundwater. By using publicly available data, including the
GEUS Jupiter database, and applying artificial intelligence, the model estimates the likelihood
of PFAS being present in different groundwater aquifers. The purpose is to support municipali-
ties, regions, and other stakeholders by providing an initial screening tool for investigation, re-
mediation, and construction activities.

The project builds on an existing tool developed by COWI for assessing groundwater vulnera-
bility to pesticides. The model uses the same 11 parameters, such as aquifer type, water level,
net infiltration, and land use, but has been adapted to estimate PFAS vulnerability. The
‘XGBoost Classifier’ algorithm has been applied to achieve strong predictive performance. The
model demonstrates an accuracy of 83% and a precision of 79%, but also shows a tendency
to underestimate the probability of PFAS detections. Despite uncertainties and inherent bi-
ases, the model’'s estimates are considered applicable in practice, provided they are supple-
mented with professional judgement and local data.

As new data becomes available, the model can be retrained with limited effort, ensuring that
estimates are continuously updated and improved over time.

The tool is available through the Danish Environmental Portal (Danmarks Miljgportal), ensur-
ing broad access and ease of use. The model represents a valuable tool for assessing PFAS
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vulnerability in groundwater and is expected to contribute to future decision-making related to
environmental protection and public health in Denmark.
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2. Indledning

PFAS (per- og polyfluoralkylstoffer) bestar af en stor gruppe syntetisk fremstillede fluorstoffer,
der har veeret brugt siden begyndelsen af 1950'erne. Stofferne er stabile, svaert nedbrydelige
og derudover er de meget vandoplaselige, hvorfor de kan ende i vores grundvand. P.t. viser
estimater fra regionerne, at op imod 15.000 lokaliteter har haft en aktivitet, der kan have resul-
teret i forurening med PFAS og som kan have pavirket miljget. Dette stiller regionerne i et di-
lemma, for hvordan fordeles ressourcerne til undersggelsesaktiviteter bedst, hvilke ejen-
domme udger den starste risiko og er der nogle lokaliteter, der kan frasorteres alene pa bag-
grund af deres geografiske placering?

Ved machine learning udnyttes brugen af et stort antal definerende parametre, mange flere
end den menneskelige hjerne kan processere pa en gang. Det giver mulighed for at finde
mgnstre, afheengigheder og korrelationer mellem mange forskellige parametre. Derved kan
der opstilles modeller, som kan anvendes til at estimere eller udpege, hvordan et givent para-
meter vil forhold sig i omrader, hvor kun de andre parametre er kendt. Med denne metode i
handen har projektet udviklet et vaerktgj, som kan hjaelpe med at finde nalen i hgstakken eller
sagt pa en anden made; belyse hvilke potentielt forurenede lokaliteter der ligger i omrader,
hvor PFAS-forbindelserne sandsynligt vil fare til fund i grundvandet. Ved at benytte offentligt
tilgeengeligt data herunder GEUS’ Jupiter database til at trasne modellen med, opnas en model
med de nyeste og mest opdaterede data vedrgrende PFAS og ved at lade modellen have en
dynamisk tilgang vil modellen kunne holde sig selv opdateret, som der Isbende kommer nye
data til.

Med en landsdaekkende geografisk udbredelse, foruden Bornholm og andre ikke brofaste ger,
vil veerktgjet kunne finde anvendelse hos ikke kun regionerne, men ogsa forsyninger, kommu-
ner og private og derfor har en forankring hos Danmarks Miljgportal efterstraebt. Veerktgjet kan
saledes i dag tilgés gennem blandt andet 'Arealinformation’.

21 Formal

Grundleeggende er formalet med projektet at udvikle en machine learning model pa baggrund
af eksisterende data og malinger, som kan udpege omrader i de 13 danske grundvandsmaga-
siner, hvor der er stgrst sandsynlighed for at pavise PFAS. Der er konkret fokuseret pa de 22
stoffer, der i dag indgar i standardanalyseprogrammerne. Det er ikke projektets formal at vur-
dere, hvorvidt PFAS udger en risiko overfor grundvandet.

Projektet star pa skuldrene af et eksisterende og offentligt tilgeengeligt vaerktgj, som COWI har
udviklet til vurdering af pesticidsarbarhed, hvorfra blandt andet tilgangen og parametre genbru-
ges. Det nye er, at PFAS-modellen er dynamisk, sa den altsé kan holde sig opdateret sidelg-
bende med, at nyt data kommer til.

2.2 Strategi og metodebeskrivelse

Metodisk er kunstig intelligens, konkret machine learning, blevet brugt som et avanceret re-
gressions- eller praediktionsveerkigj. Dette gores ved at opsaette og treene en model pa eksi-
sterende data, som deraf kan estimere sandsynligheden for at finde PFAS i et givent grund-
vandsmagasin i et konkret geografisk punkt. Det vurderes at pesticiderne og PFAS stoffernes
sarbarhed deler flere definerede parametre og derfor er disse genbrugt.
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Projektet har indeholdt et 'proof of concept' element for at undersgge, hvorvidt det er muligt at
etablere en model, som kan gentreene sig selv, nar nye data kommer til og derved konstant
vaere opdateret. Det er nemlig essentielt pa et omrade som PFAS, hvor ny viden og nye data
kommer ind med stor hast.

Machine learning er en familie af algoritmer og modeller indenfor kunstig intelligens, der ud-
meerker sig ved deres evne til at finde komplekse mgnstre i store datamaengder. For at kunne
treene en model skal man have et datasaet, hvor man i hvert punkt kender de beskrivende pa-
rametre, savel som den parameter man gnsker at traeene modellen i at identificere — i dette til-
faelde, om der er malt indhold af PFAS eller ej. Den treenede model kan herefter estimere
sandsynligheden for at pavise stofferne i punkter, hvor der ikke er foretaget malinger. Med an-
dre ord kan man ud fra et repraesentativt datasaet med malinger samt beskrivende parametre
treene en model, der kan generaliseres til alle punkter, hvor de beskrivende parametre kendes
og estimere sandsynligheden for fund i disse. Antallet af PFAS-data anvendt til at treene mo-
dellen er afggrende for praecisionen af vaerktgjet.

Da omradet indenfor kunstig intelligens er i en rivende udvikling, udvikles nye modeller og al-

goritmer naesten dagligt. Projektet har taget udgangspunkt i det eksisterende pesticidvaerktgj,
udviklet af COWI, og anvendt de nyeste og mest optimale metoder til at udfgre opgaven.
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3. Metode

3.1 Software og programmeringssprog

Selve modellen er programmeret udelukkende i Python 3.11. Python er et sakaldt 'high-level’
programmeringssprog, der blandt andet udmeerker sig ved at veaere det et af de fgrende sprog
indenfor databehandling, -analyse og machine learning.

En af arsagerne til at Python er blevet sa populaert, er at det er et sakaldt open source-sprog,
hvilket vil sige at sproget udvikles og vedligeholdes af et stort netvaerk af frivillige. Nar der
kommer nye modeller og algoritmer, vil de derfor hurtigt veere at finde i Python, og evt. fejl op-
dages og udbedres hurtigt. Dette sker ved, at der udgives sakaldte pakker, man kan impor-
tere, hvis man gnsker at benytte en given funktionalitet. Det kunne vaere machine learning al-
goritmer sdsom XG Boost, men er ikke begreenset hertil, og kunne f.eks. ogsa vaere pakker til
at hente data fra databaser, eller til at visualisere data.

| Python-koden er Pandas-modulet benyttet til at handtere data, og XG Boost modulet benyt-
tes til at modellere PFAS data og estimere sarbarheden. Data opbevares i to forskellige data-
baser pa en MSSQL server.

3.2 Malvaerdi

Malveerdien er den veerdi, som modellen skal treenes til at kunne estimere. | dette projekt er
malvaerdien derfor, om der er i et givent geografisk punkt i Danmark, findes PFAS eller ej. Mal-
vaerdierne er derfor defineret som klasserne fund’ eller ’ikke-fund’ og helt konkret som enten 1
eller 0. Tilgangen er baseret pa reglen:

Et indtag vurderes at vaere pévirket af PFAS, hvis der er detekteret PFAS i seneste analyse,
eller hvis der er detekteret PFAS mere end en gang historisk.

Arsagen til reglen er, at nar man vurderer, hvorvidt et boringsindtag er pavirket af forurening,
kan man ikke udelukkende se pa de seneste analyseresultater. Dels har den seneste prave-
tagning ikke altid vaeret analyseret for alle stoffer, dels er der usikkerhed tilknyttet pravetag-
ning og analyse.

Datagrundlaget for malvaerdierne er modtaget som sakaldte bacpac filer fra Danmarks Milja-
portal og indeholder analysedata for alle PFAS-praver i GUES’ Jupiter database. Grundet den
dynamiske tilgang vil datamaengden vokse med etablering af nye boringer og udtagning af nye
vandprgver i nye og eksisterende filtre/indtag. For den tra&enede model var der PFAS-analyser i
5018 forskellige boringsindtag og dette udger den grundleeggende datamasse. Af de 5018
analyser er der pavist fund, pa baggrund af ovenstaende regel, i 37 % af preverne. Den geo-
grafiske spredning af indtag, hvor der er analyseret for PFAS, er set af FIGUR 1. Det er her
tydeligt at de fleste data er koncentreret omkring de starre danske byer, isaer Kebenhavn, Ar-
hus, Odense og trekantomradet, men dog ses det, at der er analyser fra hele Danmark uden
betydelige geografiske huller. Det er fra figuren ikke entydigt klart, at fundene af PFAS skulle
veere koncentreret pa baggrund af geografi, men disse findes ogsa i hele landet.
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1e6 Categorical UTM Data on Denmark Map
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FIGUR 1. Geografisk spredning af analyser for PFAS. De bla punkter repraesenterer ikke-fund
mens de orange repraesenterer fund. Grundleeggende er der en udmaerket geografisk spredning af
bade analyser og fund. Der er selvfglgeligt set en stgrre koncentration omkring de stgrre danske
byer.

Fordeling af analyser er ogsa undersggt for bade dybder og magasiner, se hhv. FIGUR 2 og
FIGUR 3. For dybder geelder det, at langt de fleste analyser stammer fra indtag, som er er fil-
tersat terreennaert; 0-10 m u.t. Der findes ogsa analyser fra starre dybder, men antallet falder
med dybden, saledes der er relativt fa indtag dybere end 50 m u.t. | forhold til fund af PFAS er
det tydeligt at langt de fleste fund, er set ved lave dybder. For dybden 0-10 m u.t. er der sale-
des flere analyser, hvor der er fundet PFAS, end indtag hvor der ikke er fundet PFAS. Dette
andrer sig med dybden, saledes der ved stigende dybde er pavist PFAS i en mindre og min-
dre andel af indtagene. Det vurderes at vaere et klart billede pa grundvandets alder, som stiger
med dybden og reelt vil vandet i disse filtre vaere aeldre end anvendelsen af PFAS-stofferne.
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For magasintilknytning geelder, at langt de fleste analyser er udtaget fra indtag i de grund-
vandsmagasiner, som kaldes KS samt kalk. KS daekker de kvartaere sandenheder og disse er,
sammen med kalk, nationalt udbredte og findes bade i Jylland, pa Fyn og Sjeaelland. PS daek-
ker de preekvarteere sandenheder og disse er i modsaetning til KS ikke nationalt udbredte og
findes kun i dele af Jylland. Overvaegten af indtag i KS og kalk skyldes derfor grundlseggende,
at disse magasiner findes i langt sterre dele af Danmark. For en detaljeret gennemgang af
grundvandsmagasiner i Danmark (og DK-modellen) samt udbredelse heraf henvises til publi-
kationen af GEUS 'Afgreensning af de danske grundvandsforekomster’ /2/. Der findes overord-
net 6 grundvandsmagasiner i kvartaere sandenheder og 6 grundvandsmagasiner i praekvar-
teere sandheder.

Fordelingen mellem fund og ikke-fund i de 6 KS magasiner viser, at der er en tendens til, at
der bliver feerre og faerre fund af PFAS jo dybere man kommer i formationen (stigende KS be-
tegnelse). Dette er igen vurderet at athaenge af grundvandets alder, som grundlzeggende vil
veere hgjere i KS6 end i KS1. De kvartaere og preekvarteere sandenheder er nemlig alle efter-
fulgt af et tal fra 1-6. Disse tal skal ses som en kronologi i aflejringerne, saledes 1 er mest ter-
reennaer og 6 mindst. PS6 vil derfor oftest have en starre dybde end PS1 og derfor en hgjere
grundvandsalder.

Fordeling over dybden
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FIGUR 2. Fordeling af analyser i forhold til dybde af indtaget. Det er tydeligt at antallet af indtag fal-
der med dybden og at der er langt flest data 0-10 m u.t. Der er ogsa ligeledes her langt de fleste
indhold af PFAS er pavist.
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Fordeling over magasiner
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FIGUR 3. Fordeling af analyser i forhold til magasintilknytning. Da Danmark er opbygget geologisk
som det er, vil langt de fleste analyser veere udtaget i kalk eller en af de kvarteere sandenheder
(KS1-KS6). Der er grundlaeggende ikke meget data i de praekvartaere sandenheder (PS1-PS6), da
disse kun findes i dele af Jylland.

3.3 Anvendt data

Udgangspunktet for projektet har veeret at st pa skuldrene af pesticidveerkigjet og helt grund-
leeggende at anvende det store arbejde, der allerede er lavet i forhold til udveelgelse af para-
metre og fund af diverse kilder. Det er nemlig vurderet, at det der er afggrende for grundvan-
dets sarbarhed overfor pesticider, ogsa er afgerende for PFAS-forbindelserne. F.eks. forven-
tes det, at dybden til grundvandet eller omradets arealanvendelse, for bare at naevne to ek-
sempler, ogsa er vigtige parametre for PFAS. Derfor har udgangspunktet veeret at undersege,
hvordan modellen preesterer ved anvendelse af samme parametre pa PFAS-data og sa heref-
ter afggre, om der burde laves en reevaluering af de valgte parametre.

3.3.1  Kilder

Danmark er et foregangsland i forhold til at gare data offentligt tilgeengelige og det er den pri-
meere arsag til, at projekter som dette kan lade sig gare. De vigtigste kilder til data for dette
projekt er GEUS' boringsdatabase Jupiter sammen med den nationale hydrologiske model
(DK-modellen). Desuden ligger COWI inde med flere egne databaser med lignende informa-
tion om koordinater, geologi, vandstand og analyser. DK-modellen indeholder processerede
data, som anvendes til hydrologisk modellering. Modellen daekker hele landet og kan derfor
give de samme data for alle punkter. Modellen indeholder lagflader med nettoinfiltration,
grundvandsdannelse, top- og bundkote af hver lagflade, beregnede vandtryk i hvert magasin
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mv. Modellen er senest opdateret i 2019, men indeholder data, som ikke varierer naevneveer-
digt over tid. Projektet har genbrugt modellen fra pesticidvaerktgjet, som har en diskretisering
pa 100 x 100 meter, da diskretiseringen i den offentligt tilgaengelige model er hgjere.

Derudover er der anvendt fglgende litteratur fra forskningsverdenen:

Arealanvendelse: Levin, G., losub, C.-I. & Jepsen, M.R. 2017. Basemap02. Technical docu-
mentation of a model for elaboration of a land-use and land-cover map for Denmark. Aarhus
University, DCE — Danish Centre for Environment and Energy, 64 pp. Technical Report from
DCE — Danish Centre for Environment and Energy No. 95

Makroporestremning: Iversen, Bo & Bargesen, Christen & Laegdsmand, Mette & Greve, Mo-
gens & Heckrath, G. & Kjaergaard, Charlotte. (2011). Risk Predicting of Macropore Flow using
Pedotransfer Functions, Textural Maps, and Modeling. Vadose Zone Journal. 10. 1185.
10.2136/vzj2010.0140.

Humusindhold: Adhikari, Kabindra. (2013). Soil mapping in Denmark using digital soil map-
ping Techniques.

Dybde til redoxgraensen: Koch, Julian & Stisen, Simon & Refsgaard, Jens & Ernstsen,
Vibeke & Jakobsen, Peter & Hgjberg, Anker. (2019). Modeling Depth of the Redox Interface at
High Resolution at National Scale Using Random Forest and Residual Gaussian Simulation.
Water Resources Research. 55. 10.1029/2018WR023939.

3.3.2 Parametre

Grundlaeggende gaelder, at en model skal bruge lige sa mange beskrivende parametre som et
menneske ville skulle bruge, for at kunne lave en vurdering og udgangspunktet har vaeret de
samme 13 parametre, som anvendt i pesticidveerktgjet. Beskrivelsen af parametrene er ensly-
dende med den tekniske rapport /1/, som ligger til grund for pesticidveerktgjet:

Parameter 1: Topografi

For datasaettet er terraenoverfladen i muligt omfang trukket fra oplysninger i kildedatabaserne.
Alternativt er terreenoverfladen trukket ud fra den terreenmodel, som er anvendt i DK-modellen.
For beregningsgriddet er topografien udelukkende trukket fra DK-modellen.

Terreenmodellen er opskaleret til DK-modellen, s den har en diskretisering pa 100 x 100 m.

Parameter 2: Magasintype
DK-modellen er opbygget med lagflader, som er sammenhangende, men som dog nogle ste-
der har en tykkelse pa 0 m.

Bornholm har imidlertid en helt anderledes geologi med grundfjeld, hvilket ggr udtraek fra DK-
modellen ubrugeligt i denne sammenhaeng. DK-modellen daekker ligeledes heller ikke de min-
dre ger i Danmark. Derfor deekker projektet desvaerre ikke Bornholm og andre sma ger, sa-
som Samsg og Laesea.

For at koble boringsindtag til geologiske lag fra DK-modellen er hvert indtag tildelt navnet pa
det magasin, som toppen af indtaget befinder sig i.

I nogle tilfaelde har boringerne en indtagsdybde, som ligger over terreenet fra DK-modellen.

Dette kan skyldes fejl i data eller opskaleringen af terreenets diskretisering. Sadanne indtag er
tilknyttet KL1, som er det gverste lerlag i DK-modellen.

12 Miljgstyrelsen / Dynamisk veaerktg;j til vurdering af grundvandets PFAS-sarbarhed



DK-modellen har dannnet datagrundlag for denne parameter for bade datasaettet og bereg-
ningsgriddet.

Parameter 3: Vandstand
Data om vandstand/vandtryk findes kun i kildedatabaserne og har derfor vaeret en begraen-
sende faktor for sterrelsen af datasaettet med malveerdier.

For hvert indtag, hvortil der ligger kemiske analyser, er datoen for seneste vandprgve fundet.
Derefter er den vandstandsmaling, som er taget taettest pa datoen for seneste analyse, knyttet
til indtaget. Dette gares for at anvende data, som i sterst muligt omfang beskriver den samme
tilstand.

Der er lavet to tjek af vandstandsdata for at frasortere fejl:

Vandstandsmalingen skal vaere taget efter boringsdatoen.
Pejlingen (m u.t.) skal vaere over bund af indtag.
Vandstande angivet som bade 'ro' og 'drift' er medtaget.

Parameteren er trukket fra det beregnede trykniveau fra DK-modellen til beregningsgriddet.

Parameter 4: Nettoinfiltration

Nettoinfiltrationen til bade datasaettet og beregningsgriddet stammer fra DK-modellen. Laget er
baseret pa forskellige parametre, sdsom nedbgr, befeestelsesgrad og fordampning for perio-
den 2000-2010.

For at frasortere fejldata er fglgende tjek udfart:

Punkter med negativ nedber er sat til 0.
Punkter med nedbgr pa over 1000 mm/ar er sat til 1000 mm/ar.

Parameter 5: Tykkelse af umaettet zone
Tykkelsen af den umeettede zone angiver, hvor tykt det tgrre jordlag er, dvs. hvor langt der er
ned til gverste grundvandsspejl.

Tykkelsen af den umaettede zone til bade datasaettet og beregningsgriddet er trukket ud fra
DK-modellen i 100 x 100 m grid.

Parameter 6: Grundvandsdannelse

Grundvandsdannelsen til hvert magasin er i DK-modellen givet som infiltrationen fra et geolo-
gisk lag til et andet. Grundvandsdannelsen er derfor givet for det lag, hvori toppen af indtaget
sidder.

Grundvandsdannelsen til magasinet til bade datasaettet og beregningsgriddet er trukket ud fra
DK-modelleni 100 x 100 m grid.

Parameter 7: Dybde til magasin
For hvert indtag er dybden fra terraen i DK-modellen givet, til det lag, som toppen af indtaget
befinder sig i. Dette gaelder bade for datasaettet og beregningsgriddet.

Parameter 8: Akkumuleret lertykkelse over indtag

Til denne parameter findes der to kilder, dels de indrapporterede jordpraver og lagfelger i kil-
dedatabaserne, dels de geologiske lagfaglger, som traekkes ud fra DK-modellen.
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Den samlede tykkelse af overliggende lerede jordarter er beregnet for hvert indtag for hver da-
takilde. | de indtag, som har jordprever registreret, er den akkumulerede lertykkelse baseret pa
disse data, mens indtag uden registrerede jordprgver er knyttet til beregningen pa data fra DK-
modellen. Data til beregningsgriddet er ligeledes taget fra DK-modellen.

Hvis toppen af et indtag sidder i et lerlag (enten jordprgve data eller DK-model lagflader) er
tykkelsen af dette lag kun beregnet fra top af indtag.

I nogle tilfelde er toppen af det gverste lag fra DK-modellen ikke kalibreret, hvilket vil sige at
toppen af laget overstiger terreenet. | disse tilfaelde er lertykkelsen sat til 0 m.

Parameter 9: Akkumuleret lertykkelse over indtag under redoxgraensen

Denne parameter svarer til beregningen fra den akkumulerede lertykkelse over indtag (8), men
regner kun lerlag under redoxgransen med (se parameter 10). Hvis redoxgraensen er midt i et
lerlag, er tykkelsen af dette lag kun beregnet op til denne grense.

Parameter 10: Dybde til redoxgraensen
Dybden til redoxgraensen er taget fra GEUSs kort over redoxgreensen (Koch et al.).

Kortet er bla. dannet ud fra jordprgveinformationer i Jupiter, kortlaegning af lerindhold i topjor-
den, forskellige topografiske parametre, landskabstyper og lavninger. Diskretiseringen er 100
x 100 m.

Parameter 11: Makroporestremning (K_jump)

Makroporestrgmingen er beskrevet af lversen et al. Parameteren K_jump angiver potentialet
for stremning i overjordens makroporer. Jaevnfar Iversen et al. beregnes parameteren som dif-
ferencen imellem den maettede (Ks) og den naer-meettede (Kh) hydrauliske ledningsevne i
overjorden.

Kildedata for Ks og Kh er udarbejdet for tre jordhorisonter A (0-30 cm), B (30-70 cm) og C (70-
100 cm). Datasaettet for horisont A har en diskretisering pa 250 x 250 m, mens horisont B og
C har en diskretisering pa 500 x 500 m.

Der er anvendt et gennemsnit af de tre horisonter, hvorefter Kh er trukket fra Ks for at danne
en parameter til beskrivelse af potentialet for makroporestrgamning.

Parameter 12: Humusindhold
Hummusindholdet er beregnet af Adhikari et al., ligeledes for de tre horisonter (A, B og C) i
den gverste meter af overjorden. Dataseettet har en diskretisering pa 30 x 30 m.

Der er i dette projekt anvendt et gennemsnit af de tre horisonter.

Parameter 13: Arealanvendelse

Arealanvendelsen er baseret pa en kortlaegning fra 2016 af Levin et al. Kortlaegningen har
dannet flere forskellige kort, hvorfra dette projekt har brugt data fra laget LU_01_2016.Kolon-
nen AGG_LU_Name_DK er anvendt som kategori. Dog er nogle af kategorierne grupperet ef-
ter deres betydning for grundvandets sarbarhed. De kategorier for arealanvendelse, so er an-
vendt er vist nedenfor.

De kategorier for arealanvendelse, som er anvendt, er fglgende:
Bebyggelse

Ikke kortlagt
Industri
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Jernbane

Landbrug ikke klassificeret
Landbrug intensivt
Landbrug ekstensivt
Lufthavn

Natur
Rastofomrade

So

Skov

Vandlgb

Vej

3.4 Datavask

Forud for modelleringen blev der foretaget en datavask, ved at tiekke de valgte parametre
samt malvaerdierne for fejl og spredning for at sikre, at der udelukkende blev anvendt palide-
lige data og at der ikke blev indfgrt ungdvendige fejlkilder.

Der er forst og fremmest lavet histogrammer for alle numeriske parametre for at tjekke spred-
ning pa data. | samme omfang er PFAS-observationerne gennemgaet for afvigelser og her er
fiernet 10 observationer, da deres koordinater ikke stemte overens med dem fra DK-modellen.

FIGUR 4 nedenfor, viser korrelationsmatricen for de numeriske parametre. Magasintilknytning
og arealinformation fremgar ikke af korrelationsmatricen, da begge er kategoriske parametre.
Fra matricen kan parametrenes interne korrelation, enten positiv eller negativ undersgges og
pa baggrund heraf er det tydeligt, at flere parametre korrelerer teet. Som det ogsa var set fra
analysen af parametrene for pesticidvaerktgjet, korrelerer typografi og vandstand teet og derfor
besluttes det at lade typografi udga. Desuden er det set, at dybde til magasin, akkumuleret ler-
tykkelse over indtag og akkumuleret lertykkelse over indtag under redoxgraensen alle har en
positiv korrelation. Da begge parametre omkring den akkumulerede lertykkelse har ensly-
dende indhold, er det valgt at lade parameter 8; akkumuleret lertykkelse over indtag udga.
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FIGUR 4. Korrelationsmatrix for de numeriske parametre. Magasintilknytning og arealinformation
indgar ikke, da de er kategoriske parametre. Matricen viser korrelationerne mellem parametrene,
hvor en kraftig farve (enten ragd eller bla) indikerer en enten positiv eller negativ korrelation og en
svag farve indikerer let eller ingen korrelation. Pa baggrund heraf udgik to parametre.

3.5 Modellen

Af datasaettet pa nu 5.008 PFAS-observationer er ' af observationer blevet udtaget til valide-
ring og modellen er traenet pa de resterende % af datasaettet. Dette er en gaengs metode til at
validere modellers ngjagtighed. Alternativet ville veere at udtage nye prover forskellige steder i
Danmark, men det ville ikke give samme robuste dataseet til valideringen.

Som for pesticidveerktgjet blev det besluttet, pa baggrund af den indledende datavask og data-
analyse, at anvende en klassifikationsalgoritme til estimaterne. Hvor der tidligere blev anvendt
'Random Forest’ algoritmen blev det besluttet at anvende klassifikationsmodellen "XG Boost
Classifier’ til denne model. For at evaluere modellens anvendelighed anvendes et saet metrik-
ker herunder ngjagtighed, praecision og recall, hvilke er almindelige enheder, der anvendes til
at evaluere ydeevnen af machine learning modeller. Disse metrikker maler, hvor godt model-
len klarer sig i forhold til at estimere korrekte resultater. Grundleeggende geelder det at:

¢ Ngjagtighed er en metrik, der maler, hvor godt modellen klarer sig generelt. Det besvarer
spargsmalet: "Hvor mange af alle estimaterne var korrekte?" ngjagtighed er forholdet mel-
lem antallet af korrekte estimater og det samlede antal estimater. Det er vigtigt at naevne, at
ngjagtighed ikke tager hgjde for ubalancer mellem de forskellige klasser (fund af PFAS eller
ikke-fund af PFAS) i dataene.

o Praecision er et mal for, hvor preecist modellen identificerer de positive tilfaelde. Det besvarer
spargsmalet: "Hvor mange af de positive estimater var faktisk korrekte?" Med andre ord, er
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det forholdet mellem antallet af korrekte positive estimater og det totale antal positive esti-
mater. Hgj praecision betyder, at modellen har en lav falsk positiv rate og er god til at klassi-
ficere de positive tilfaelde korrekt.

o Recall er et mal for, hvor godt modellen identificerer de korrekte positive tilfaelde. Det besva-
rer spgrgsmalet: "Hvor mange af de faktiske positive tilfaelde blev korrekt identificeret?" Med
andre ord, det er forholdet mellem antallet af korrekte positive estimater og det totale antal
faktiske positive tilfaelde. Hgj recall betyder, at modellen har en lav falsk negativ rate og fan-
ger de fleste af de positive tilfaelde.

Det er vigtigt at bemeerke, at metrikkerne er indbyrdes forbundne, og at en hgj veerdi for den
ene kan fgre til en lavere vaerdi for en anden, isaer nar der er ubalancer imellem de to klasser,
som modellen prgver at estimere, her PFAS-sarbarhed eller ej.

Det sidste parameter til at klarleegge modellens ydeevne er F1-scoren, som er en metrik, der
kombinerer bade praecision og recall for at give en enkelt vaerdi til at vurdere ydeevnen af en
machine learning model. Den tager hgjde for begge metrikker for at give et mere balanceret

billede af modellens preestation.

Det geelder generelt set, at en score pa 0,7 eller hgjere anses for at vaere god, mens en score
pa 0,8 eller hgjere betragtes som fremragende. Dog afheaenger det af specifikationerne for den
givne opgave og de krav, der er stillet til praecision og recall. Da modellen er baseret pa "XG
Boost’ og da pesticidveerktgjet fungerer som en blastempling af de valgte parametre er det for-
ventet, at modellen vil have en grundlaeggende acceptabel gengivelse af virkeligheden. Algo-
ritmen forsgger nemlig at maksimere ngjagtigheden uden at vaegte hverken ’fund’ eller ’ikke-
fund’.

3.6 Dynamisk opdatering

Nar en machine learning model skal kares, vil der typisk veere en raekke trin, der pa et eller an-
det tidspunkt skal udferes:

1. Hentning af radata fra interne og eksterne kilder.
Data befinder sig ofte et andet sted, end den database, som modellen bruger til at
leese og skrive fra og til. Derfor skal data, enten manuelt eller via en kode, overfgres
fra kilden.

2. Praprocessering og samkering af radata
Ofte vil data veere i et format, som ikke er det optimale ift. hvad machine learning mo-
dellen har brug for. Det kan veere alt fra datatyper der skal aendres og filtrering af dar-
lige data, til data der skal samkgres, geokodes, osv.

3. Traening af modellen
For at modellen kan finde mgnstre i data, den ikke har set far, skal den se mange ek-
sempler pa data, hvor forholdet mellem det vi @nsker at estimere, og de forhold der
altid er kendte, kan identificeres og indleeres.

4. Korsel af resultater
Nar modellen er traenet, kan den viden den har tillaert sig, benyttes til at komme med

estimater pa data, den ikke har set for.

5. Publicering af resultater
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Nar resultaterne er klar, skrives de til en database. Ofte vil det herudover ogsa veere
ngdvendigt at publicere dem igennem en Igsning, f.eks. via WFS (Web Feature Ser-
vice).

Ovenstaende trin giver et godt overblik over de trin, der indgar i at komme fra radata til resulta-
ter. Det er dog ogsa en forenklet gennemgang, og virkeligheden er typisk mere mudret. Det
betyder ogsé at mange modeller typisk kun kgres en eller to gange, og derfra bruges resulta-
terne sa fremadrettet. | mange tilfeelde kan det veere tilstraekkeligt at kere en model et par
gange, nar den har opnaet den gnskede kvalitet. Andre gange er der dog situationer, hvor
man kan have et gnske om let og fleksibelt at kun gentraene modellen og lave nye resultater,
f.eks. i en situation hvor den viden modellen er traenet pa, lebende aendrer sig.

For modellen til at screene PFAS sarbarheden, har vi derfor opsat en pipeline, der med et en-

kelt klik kan genkgre trin 1-5 fra flowet ovenfor. P4 den made vil modellen hele tiden blive
bedre og bedre i takt med, at der indsamles ny viden om PFAS-forureninger i Danmark.
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4. Resultater

4.1 Nogletallene for modellen
Ved at anvende klassifikationsalgoritmen er fglgende metrikker opnaet for den endelige mo-
del:

TABEL 1. Nagletal for modellen.

Metrik

Ngjagtighed (accuracy) 0,83 83 %
Preecision (precision) 0,79 79 %
Recall 0,72 72 %
F1-score 0,75 75 %

Modellen har, som set fra TABEL 1, opnaet en ngjagtighed pa 0,83, hvilket betyder, at 83 % af
PFAS-estimaterne pa valideringsdataseettet pa landsplan var korrekte. Datasaettet til validering
bestar af 1.252 boringsindtag, hvoraf 464 indtag repreesenterer PFAS fund og de resterende
788 indtag repraesenterer PFAS ikke-fund. Af de 1.252 boringsindtag estimerer modellen
1.033 indtag korrekt, hvilket altsa svarer til en modelngjagtighed pa 83 %. For pesticidvaerkte-
jet blev der opnaet en ngjagtighed pa 72 %.

Ligeledes er preecisionen ogsa i den hgjere ende og det indikerer at model har en acceptabel
evne til at estimere PFAS-fund. Modellen estimerer, at der i dataseettet er 423 PFAS-pavir-
kede indtag og ud af disse 423 indtag har modellen ret i 334 gange. Det giver altsa en praeci-
sion pa 79 %.

For recall praesterer modellen ikke lige s& godt som for ngjagtighed og praecision. Recall siger
noget om, i hvor hgj grad modellen evner at genfinde de reelle PFAS-fund og en lav recall gi-
ver derfor et hgjere antal falsk negative estimater. Ud af de 464 reelle fund kan modellen gen-
finde de 334 og der er altsad 130 reelle PFAS-fund, som modellen ikke kan genfinde — en falsk
negativ. Det giver et recall pa 0,72, som betyder at modellen i 72 % af sine estimater er i stand
til at genfinde de reelle paviste indtag. Modellen er faktisk vaesentligt bedre til at genfinde ikke-
fundene. Fra de 788 ikke-fund i det reelle data kan modellen genfinde 699. Der er derfor ikke
ret mange falske positive og derfor kan man vaere ret sikker pa, at der hvor modellen peger
pa, at der er PFAS-pavirket faktisk er korrekt.

Samlet vurderes modellen at give et acceptabelt grundlag for at kunne estimere PFAS sarbar-
hed i forskellige geografier, hvor der ikke i forvejen findes PFAS malinger. Det bgr dog note-
res, at modellen for nuvaerende vil have tendens til at underestimere PFAS sarbarheden, hvil-
ket er set pa baggrund af modellens svagere recall af de reelle fund. Resultaterne bar derfor
ikke anvendes til fravalg af undersggelse i omrader med lav sandsynlighed.

Som med alle andre modeller er resultaterne ikke bedre end de data der bliver anvendt i mo-
dellen. Derfor er det forventet, at bade preecision og recall vil stige med en stigende data-
maengde. Det er netop derfor, at der er lagt stor fokus pa at udarbejde en dynamisk model,
som treener sig selv og bliver bedre med tiden.

4.2 Parameterafhangigheder

Da projektet star pa skuldrene af pesticidveerktgjet, har der vaeret en stor sikkerhed for, at de
udvalgte parametre ville give en acceptabel model og det er ogsa det metrikkerne viser. Men
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hvilke parametre der ville vise sig at vaere afggrende for PFAS har der ikke veeret sikkerhed
for.

Figuren med parameterafthaengighederne nedenfor, FIGUR 5, viser at lertykkelsen over indta-
get er det vigtigste parameter i forhold til fund eller ikke fund af PFAS. Dette haenger fint sam-
men, rent geologisk, da lertykkelsen over en pagaeldende indtag vil veere positivt korreleret
med grundvandets alder og da man fgrst begyndte at anvende PFAS-stofferne i 1950’erne vil
grundvand, der er zldre end dette, ikke vaere pavirket. Den naest vigtigste parameter er areal-
anvendelse og det betyder at PFAS-forurening generelt er taet korreleret, med den anvendelse
arealerne har.

Parameterafhaengigheder

AKKU. Lertykkelse2:;)\(;?{25;10(;; | 0.44
Arealanvendelse (13) 0.112
Humusindhold (12) 0.080
Grundvandsdannelse (6) 0.073
Vandstand (3) 0.058
Dybde til magasin(7) 0.056
Nettoinfiltration (4) 0.046
Magasintype (2) - 0.038
Makroporestremning (11) 4 0.035
Tykkelse af umzsttetzone (5) 0.031
Dybde til redoxgraensen (10) 0.026
0.0 0.I 1 0.'2 Oj3 0.I4

Vigtighed

FIGUR 5. Grafen viser modellens og estimaternes parameterafhaengigheder. Altsa hvilke para-
metre er vigtigt for fund eller ikke fund.

Hvis man kigger dybere ned i data, FIGUR 6, viser det sig, at det iszer er arealanvendelser
som lufthavne, industri og rastofomradet, som har en teet korrelation med fund af PFAS. For
lufthavne er der i 98 % af de analyserede indtag pavist PFAS, mens det samme gaelder for 1/3
af det, der er karakteriseret som industri. | forhold til ikke-fund af PFAS er denne klasse iseer
knyttet til forskellige typer af landbrug, samt skov og natur. Det bgr bemeerkes, at der i data-
saettet er indlejret forskellige usikkerheder og bias, se afsnit 4.3 nedenfor.
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FIGUR 6. Fordeling af fund / ikke-fund af PFAS i forhold til arealanvendelsen. Over hver sgjle er
angivet en procentsats, som viser andelen af fund i forhold antallet af indtag. Det viser sig, at der er
flere anvendelser, som isaer korrelerer staerkt med fund af PFAS, her f.eks. lufthavne (98%), indu-
stri (66 %) og pa rastofomradet (90 %). | forhold til arealanvendelser, der korrelerer steerkere med
ikke-fund, er f.eks. forskellige landbrugs aktiviteter (20 %), skov (24 %) og natur (25 %).

4.3 Usikkerheder og bias

Da data, i f.eks. GEUS’ Jupiter database, ikke er indsamlet med henblik pa statistisk reprae-
sentativitet, vil data afspejle historiske prevetagnings- og analysepraksisser. Det betyder, at
dataseettet indeholder en raekke systematiske skaevheder (bias), som vil pavirke modellens re-
sultater. Mulige bias kunne veere:

Prgvetagningsbias: Prgver til analyse for PFAS er historisk udtaget pa lokaliteter, hvor der
har vaeret en forventning om PFAS-forurening (industri og lufthavne). Dette medferer en hg-

jere fundrate i disse omrader end i en tilfaeldig geografisk fordeling.

Analysebias: Datasaettet omfatter kun de PFAS-forbindelser, der indgar i geeldende analyse-
programmer (aktuelt 22 stoffer). Andre relevante stoffer (f.eks. TFA) indgar derfor ikke i
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datagrundlaget. Det betyder, at aktiviteter som f.eks. langbrug giver feerre fund, end hvad for-
venteligt er korrekt.

Dybdebias: En stor del af analyserne er udfart i terraenneere boringer, hvilket betyder, at mo-
dellen primeert beskriver forhold i det gvre grundvand.

Disse usikkerheder er et resultat af det tilgaeengelige datagrundlag og ikke et valg i modeludvik-
lingen. Den dynamiske tilgang forventes over tid at reducere nogle af skaevhederne i takt med,
at datagrundlaget udvides til flere geografier og anvendelsestyper, men det forventes ikke, at
bias vil kunne elimineres.

Modellens resultater skal derfor bruges som et estimat af sandsynlighed for fund af PFAS, og
ikke som en fuldstaendig eller sandfeerdigt billede af faktiske PFAS-forureninger eller risiko
herfra.

4.4 Udstilling og forankring

Da formalet med projektet var at lave et offentligt tilgeengeligt veerktgj, som kunne benyttes af
forskellige offentlige og private institutioner samt andre interessenter, har der veeret et stort
gnske om at kunne forankre og udstille resultaterne et sted, hvor de kommer ud til det starst
mulige publikum. Arbejdet er baseret pa gode offentlige data og i dette tilfeelde har det veeret
onsket, at projektet tilbagebetaler med resultater baseret pa disse data. Udgangspunktet har
derfor veeret, at resultaterne skulle udstilles gennem Danmarks Miljgportal, hvor det blandt an-
det skulle kunne tilgas fra webservicen ’Arealinformation’.

Gennem en udstilling internt i COWI og ved deling af sakaldte WMS (Web Map Service) og
WEFS (Web Feature Service) filer herfra, er det lykkedes at fa veerktgjet implementeret hos
Danmarks Miljgportal og det er derfor muligt at tilga resultaterne via deres 'Lagvaelger’, som
kan tilgas i blandt andet 'Arealinformation’ og ’'Kemidata’ men ogsa hentes til lokale GIS syste-
mer, som f.eks. QGIS.

For at tilga data i Arealinformation gares fglgende:
Arealinformation abnes: https://danmarksarealinformation.miljoeportal.dk/

| lagvaelgeren til hojre trykkes ’Tilfgj lag’
| toppen af det nye vindue sgges efter: ‘Grundvandets PFAS-sarbarhed (samlet)’
Tryk pa ’+’ under datasaettet og luk igen vinduet

Det er i vinduet muligt at vaelge data for konkret det af de 13 forskellige grundvandsmagasiner,
man er interesseret i eller veelge et grupperet lag, som indeholder alle 13 grundvandsmagasi-
ner samlet. Hvis det samlede lag er valgt, er det nu muligt at skifte mellem de forskellige
grundvandsmagasiner i lagveelgeren, hvorved resultaterne opdateres pa danmarkskortet.

4.5 Estimater

For at kunne estimere PFAS-sarbarheden benyttes DK-modellens 100x100m grids. For hvert
grid er der lavet et punkt i hver af magasinerne og det er i disse punkter estimaterne er knyttet.
Der er flere steder i Danmark, hvor ikke alle de geologiske lag optreeder og i disse omrader er
der selvfglgeligt ikke knyttet et estimat.

| hvert punkt og magasin ses der en veerdi for, hvor sikker modellen er pa hhv. fund eller ikke
fund af PFAS. Hvert punkt i kortene viser en beregnet sandsynlighed for, om der findes PFAS i
et bestemt grundvandsmagasin. Farverne angiver sandsynligheden:

e Rad =>75 % sandsynlighed for fund

e  Gul =50-75 % sandsynlighed for fund

e Lysegren = 25-50 % sandsynlighed for fund
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https://danmarksarealinformation.miljoeportal.dk/

e  Mgarkegren = < 25 % sandsynlighed for fund

Der hvor magasinet ikke optraeder, ses blot baggrundskortet. Se FIGUR 7 for forstaelse.

Arealinformation

a Danmarks Miljaportal

TRl marornoia: 1:130933

Dato: 1/21/2025

Grundvandets PFAS-sdrbarhed (samlet)

[l sandsynlighed: 0.3-25%

B sandsynlighed: 25,1-50%
Sandsynlighed: 50,1-75 %

Il sandsynlighed: 75.1-100%

o W)

FIGUR 7. Udsnit fra Arealinformation. Kortet viser sandsynligheden for fund af PFAS i grundvands-
magasinet KS2. De rgde omrader indikerer stor sandsynlighed, de gule omrader mindre stor sand-
synlighed og de granne og markegrgnne omrader hhv. mindre og mindst sandsynlighed for at pa-
vise PFAS i KS2 i det pagaeldende omrade.
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5. Konklusion

Projektet har sigtet efter at udarbejde en machine learning model, som kunne hjaelpe offentlige
institutioner og andre interessenter med at estimere PFAS-sarbarheden i forskellige grund-
vandsmagasiner. Vi star som land over for en udfordring i forhold til disse kemikalier, som er
meget sveert nedbrydelige i naturen. Der er derfor af stor interesse at have et vaerktgj, som
kan hjeelpe med at prioritere forureningsundersggelser, vandindvinding, anleegsprojekter eller
andet med relation til PFAS.

Gennem en klassifikationsalgoritme, 'XG Boost’ er det lykkedes at udarbejde en model, som
har en ngjagtighed pa 82 % af sine estimater af PFAS pa tveers af Danmark. Det betyder at
modellen kan anvendes som et screeningsvaerktgj for de forskellige grundvandsmagasiners
sarbarhed for PFAS. Modellen har for nuvaerende tendens til at estimere flere falske negative
end falske positive og det betyder i praksis, at den kan have tendens til at underestimeresand-
synligheden for fund. Omvendt vil de omrader den udpeger som belastet, med stor sandsynlig-
hed veaere korrekt. Det er habet og forventningen, at modellen med tiden vil blive endnu bedre
til at estimere korrekte malvaerdier og derfor vil usikkerhederne falde. Men det er vigtigt at bru-
geren har gje for de bias, der naturligt ligger i modellen og at det ikke er forsggt at minimere
eller undga disse i arbejdet. Brug af modellen bgr derfor altid suppleres med faglige vurderin-
ger og lokale data.

Da undersggelser for PFAS er et omrade med stor fremgang, vil der nationalt blive udtaget en
stor maengde praver de kommende ar. For at modellen ikke allerede indenfor kort tid vil vaere
foreeldet, er den blevet lavet dynamisk, s& den kan opdateres med nyeste data ved meget lille
indsats. Det kraever blot at modellen med fa klik keres pa det nyeste data og herefter vil en ny
version blive udstillet hos Danmarks Miljgportal.
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Resumé

Rapporten praesenterer et projekt, der har udviklet en machine learning-model til at vurdere
sandsynligheden for tilstedeveerelsen af PFAS i grundvandet. Ved at bruge offentlige data fra
blandt andet GEUS’ Jupiter-database og anvende kunstig intelligens, kan modellen estimere
sandsynligheden for tilstedevaerelse af PFAS i forskellige grundvandsmagasiner. Formalet er
at hjeelpe kommuner, regioner og andre interessenter ved at stille et indledende screenings-
veerktgj til radighed ved unders@gelses-, oprydnings- og anlaegsindsatser.

Projektet bygger pa et eksisterende vaerktej udviklet af COWI til vurdering af grundvandets
sarbarhed over for pesticider. Modellen bruger de samme 11 parametre, sasom magasintype,
vandstand, nettoinfiltration og arealanvendelse, men er tilpasset til at estimere PFAS-sarbar-
heden. Der er anvendt algoritmen 'XG Boost Classifier' for at opna de bedste preediktive resul-
tater. Modellen har en hgj ngjagtighed pa 83% og praecision pa 79%, men ogsa en tendens til
at underestimere sandsynligheden for fund. Pa trods af usikkerheder og bias, anses model-
lens estimater for at vaere anvendelige i praksis, men begr suppleres med faglige vurderinger
og lokale data.

Efterhanden som nye data indsamles, kan modellen let gentraenes, hvilket sikrer, at estima-
terne altid er baseret pa de nyeste data og modellen forbedres saledes Igbende i takt med, at
mere data bliver tilgaengeligt.

Veerktgjet er tilgaengeligt gennem Danmarks Miljgportal, hvor implementeringen sikrer bred
adgang og nem anvendelse af vaerktgjet. Modellen udger et veerdifuldt veerktgj til vurdering af
PFAS-sarbarhed i grundvandet og forventes at kunne udgere en vigtig ressource for fremti-
dige beslutninger om f.eks. miljgbeskyttelse og offentlige sundhedsindsatser i Danmark.
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