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Anlass 

Strategie und Ergebnisse im Projekt RISK-IDENT 



• Bislang unbe- 

  kannte Spuren- 

  stoffe  

• Abbauprodukte 

• in Laborkläranlagen,  

  Säulen, Abwässern,  

  OW, Uferfiltraten  

  mithilfe LC-MS/MS 

• Aufbau einer Daten- 

  bank STOFF-IDENT 

Identifizieren 

• Untersuchung 

  von Persistenz,  

  Mobilität und Roh- 

  wasserrelevanz 

• Ökotoxikologische 

   Wirktests 

• Monitoring 

• Bewertung des 

  Risikos für die  

  aquatische Umwelt 

Bewerten 

 

• Elimination von  

  Spurenstoffen mit  

  4. Reinigungsstufe  

• neues oxidatives  

  Verfahren 

• Handlungsanweisungen 

• Wissenstransfer;  

  => Kommune,  

  Bürger, Wirtschaft 

Minimieren 
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Vorgehensweise Identifizierung 

Strategie und Ergebnisse im Projekt RISK-IDENT 

Masse 

Datenbankabfrage, z.B.  

Chemspider.com 

Ermittlung 

Summenformel 

viele Strukturvorschläge 

Masse 
wenige Struktur-

vorschläge 

Datenbankabfrage  

STOFF-IDENT 

logD 
Datenbankabfrage  

STOFF-IDENT 

ein Struktur-

vorschlag 

(Priorisierung) 

Retentionszeit 

Retentionszeit

-Index 



STOFF-IDENT: Datenbank gewässerrelevanter Stoffe 

• Frei verfügbar  

• Dauerhafte Weiterführung am Bayerischen Landesamt für Umwelt 

 

8000 Stoffe, u.a. 

• Industriechemikalien (v.a. REACH-registrierte Stoffe)  

• Humane Arzneimittelwirkstoffe und bekannte Metabolite 

• Pflanzenschutzmittel und -Metabolite 

• Biozide 

• Weitere (bisher nachgewiesene) Stoffe 

• Transformationsprodukte  

 

 

Fotos: LfU 
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Datenbankabfrage bei STOFF-IDENT 

RTI Standard RTI Berechnung für alle Komponenten 
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Validierung STOFF-IDENT mit Standardsubstanzen 
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Stoffvorschläge in Oberflächengewässern/Uferfiltraten 

Strategie und Ergebnisse im Projekt RISK-IDENT 

Stoffvorschläge teilweise validiert (n=25) 
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Ausblick: Einbindung STOFF-IDENT in Arbeitsplattform 
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Mit  

Einbindung 

(inter-) 

nationaler 

Partner 



• Umsetzung der bereits konzipierten Arbeitsplattform zur   

   Bündelung aller Hilfsmittel 

• Optimierung und Sicherung der Datenqualität von 

  STOFF-IDENT und DAIOS 

• Standardisierung und Definition von einheitlichen  

  Qualitätsstandards für die Messmethodik auf  

  unterschiedlichen Systemen 

• Erstellung eines Leitfadens für die Anwendung der  

  Messstrategien 

• Nationale und internationale Harmonisierung der Ergebnisse  

  zur nachhaltigen Etablierung der Strategien 

Ziele 



AP1:  Softwareentwicklung der integrierten Arbeitsplattform inklusive 

Analyse, Spezifikation, Design, Implementierung und Test  

 

AP2:  Laufender Praxistest der integrierten Arbeitsplattform, Suspected- 

und Non-Target Analytik von Kläranlagenabläufen, 

Oberflächengewässern, Uferfiltrat und Trinkwasser sowie 

Rückkopplung/Unterstützung AP1, AP3, AP4 und AP5  

 

AP3:  Optimierung und Sicherung der Datenqualität von STOFF-IDENT 

und DAIOS, (Fehlerkorrektur, Vervollständigung der Daten sowie 

Erweiterung und Qualitätssicherung der Funktionalitäten) 

Arbeitspakete 



AP4:  Standardisierung des Non-/Suspected-Target Screenings sowie 

Steigerung der Qualität und der Effizienz, Durchführung eines nationalen 

Ringversuchs 

 

AP5:  Erstellung eines Leitfadens zur Nutzung und Harmonisierung der 

Strategien  

 

AP6: Koordination des Projekts und Industriekooperationen sowie 

Erarbeitung internationaler Marketingstrategien und 

Informationsverbreitung 

Arbeitspakete 



 

 

 

 

 

 

STOFF-IDENT data 

with only water 

relevant substances 

as first filter. 

 

 

Using filtered data 

with other databases 

and tools to develop 

a score and improve 

results.  

Browser / Web Application 

Single search 

Search via Excel 

files with mass 

targets 

Search via Excel 

files with mass 

targets and 

retention time 

(using RTI) 

Search via Excel 

files with mass 

targets, fragment 

masses  and 

retention time 

(using RTI) 

Software of analytical hardware vendors 

Pathway prediction 

systems 

like EAWAG BBD/PPS 
(TP prediction) 

 

 
In silico fragmentation  

 

 
Mass spectral Database 

 

 
Fragment masses and 

transformation products 

 

Further externals 
Looking for and evaluating 

further tools and databases 

Open-Access Platform ‚FOR-IDENT‘ 

 

 

  
  

  

 



‚Normalization of retention time to a retention time 

index (RTI) and logD value in LC-MS 

measurements’ 

Thomas Letzel 

FOR-IDENT 



RTI 

Normalization of retention time to a retention time index 
(RTI) and logD value in LC-MS measurements 
 
 Validation of the own chromatography and the 

mass spectrometric specifity and sensitivity via RTI 
 

 Comparison of chromatographic data with other 
laboratories 

 

 Using the RTI /logD as a filter in the Database 
STOFF-IDENT 



Normalization RTI– Known Standard (TUM) 
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RTI 

RTI normalization 

RT ≙ RTI ≙ logD 
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RTI 

logD calculation 

Knowns 
 ‚Unknowns‘ 

Knowns 
Unknowns‘ 



‚Polarity Extended Chromatography’ 

 

including  

Organization of International Round Robin with 

NORMAN partners  

Thomas Letzel 
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Polarity Extension 



Polarity Extension 

No HILIC 

HILIC RPLC 

RPLC 



Example 

1 Phe; 2 Leu; 3 Trp; 4 Ile; 5 Val; 6 Tyr; 7 Pro; 8 Thr; 9 Ala; 10 Asn  

1 2 3 5 6 7 8 9 10 4 



‚European‘ and ‚World Wide‘ Initiative  

to develop, harmonize and validate  

‚Screening Technologies for Water Samples‘ 

and inviting on an open-access platform 
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FOR-IDENT 
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Assessing Transformation 
Products by Non-target and 
Suspected Target Screening: 
The New Frontier in 
Environmental Chemistry and 
Engineering 

Jörg E. Drewes & Thomas Letzel 

Chair of Urban Water Systems Engineering 

Technical University of Munich, Germany 

American Chemical Society 

Sponsored by 
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Aufmerk-
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