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Wasserchemische Gesellschaft 

Fachgruppe in der GDCh 

http://www.wasserchemische-gesellschaft.de/de/ 
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Fachausschuss (FA)  Non-Target-Screening 
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Ziel:   Aufbau einer Datenbank (DAIOS) 

  zur Identifizierung von Substanzen in der LC-MS 

 

2009  Gründung  des FA in Berlin 

  Leitung FA:  Wolfgang Schulz 

 

2010 -2012 4 Sitzungen in Frankfurt (3) / Langenau (1) 

 

2013  Workshop  in Augsburg in Verbindung mit 

  Risk-Ident und Askuris 

 

2014  Workshop non Target Screening in Augsburg 

Fachausschuss „Non-Target-Screening“ im 

Hauptausschuss II  Wasserchemische Gesellschaft 
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Database concepted for the non-target screening 

Database Assisted Identification of Organic Substances 
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Database Assisted Identification of Organic Substances (DAIOS) 

• Ausgangspunkt: Aufbau einer Datenbank zur Unterstützung der Identifizierung 

von organischen Spurenstoffen in der aquatischen Umwelt 

• Neuprogrammierung von DAIOS im Projekt ASKURIS 

(Fertigstellung April 2014) 
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Home 
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Stoff-Ident Database Search with RTI-Calculation 

(Bavarian environmental Agency) 
Hit of Valsartan for 

monoisotopic mass 435.2270  

RTI standard RTI calculation for ALL compounds 
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DAIOS 
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XIC (extracted ion chromatogram) von Valsartan 

Oberflächenwasser Donau 
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XICs von Valsartan und seinen 

Transformationsprodukten 

Oberflächenwasser (Donau) 

Valsartan 

Dealkyliertes Valsartan 

Amino-Valsartan 

Valsartansäure 
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Identification using DAIOS Database 

with IDA-MS/MS 
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Identification using DAIOS Database 

with IDA-MS/MS 

sample blank 

Valsartan Acid 
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Vergleich von MS/MS Daten aus DAIOS mit IDA-Spektrum 

Database Hit 

Valsartan mit 

MS/MS-Data 

Database assissted identification  

of unknown compounds 

Product Ions  

from DAIOS 
Coelution of 

another 

compound 

TP von DAIOS:  

Valsartan Acid 

mit MS/MS-Data 
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Quantification of Valsartan an Valsartan Acid with API 4000 

XIC of +MRM (18 pairs): 267.000/206.000 Da ID: Valsartan Acid-1 from Sample 53 (Donau) of 14-03-03_Sartane_MV_LW-Waesser_Lu.wiff (Tur... Max. 2840.0 cps.
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derzeit: 

1452 Subsstanzeinträge 

318   angemeldete Nutzer 
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