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Montag, 26. Mai 2014 —
Wasser 2014 Jahrestaqung der .

"Wasser ist H20, zwei Teile Wasserstoff, ein Teil Sauerstoff.
Aber dann gibt es noch eine dritte Komponente, die es zu
Wasser macht, und niemand weif3, welche das ist.”

(D.H. Lawrence, 1885 - 1930) Wasserchemischen Geselischaft
Wasser ist das Elixier des Lebens — alle Lebensprozesse
finden im Wasser statt.

Wasser 2014

Wasser macht die Erde bewohnbar und ist durch
nichts zu ersetzen.

Wasser betreibt die globale Kiima-Maschine,
Wasser ist das universelle Lose- und Transporimittel.
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Die Qualitat des Wassers bestimmt unser Leben.

Wasser gilt als wichtigster Rohstoff des 21. Jahrhunderts.

Schutz, Aufbereitung, Sicherung der Qualitat, Nutzung
sowie Bewirtschaftung des Wassers sind zentrale Aufgaben von
globaler Bedeutung.

http://www.wasserchemische-gesellschaft.de/de/
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Vorstand « Leitung: Dr. Tamara Grummt
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Heinrich-Heine-Stralle 12
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Sekretariat

Tel.: +49 37437 76 354
Fax: +49 37437 76 219
e-Mail: famara.grummi@uba.de
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Fachausschuss ,,Non-Target-Screening“ im
Hauptausschuss Il Wasserchemische Gesellschaft

Ziel: Aufbau einer Datenbank (DAIOS)
zur ldentifizierung von Substanzen in der LC-MS

2009 Grindung 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-ldent und Askuris

2014 Workshop non Target Screening in Augsburg
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Database concepted for the non-target screening

AN
ALOS

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

* Ausgangspunkt: Aufbau einer Datenbank zur Unterstitzung der ldentifizierung
von organischen Spurenstoffen in der aquatischen Umwelt

S =
Ed E » SEARCH » INDEX » NEW SUBSTANCE » ADMIN ' .
B anA [ \Eahh

#» LOGOUT » EDIT USER

Dealkyliertes Valsartan

* Neuprogrammierung von DAIOS im Projekt ASKURIS
(Fertigstellung April 2014)
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Stoff-ldent Database Search with RTI-Calculation

(Bavarian environmental Agency) Hit of Valsartan for

monoisotopic mass 435.2270
y 4

O“AVTSA';QFI Startseite  Wir Ausscl Kontskt T

p

Bayerisches Landesamt fiir j{
Umwelt

Themen A-Z Abfal Altlasten Analytik/Stoffe | Boden Energie Geologie Larm Luft Natur  Strahlung VWasser

| O Ober ” &1 Kontakt || & Benutzer H o' Ausloggen %

$ Suspected target screening =08 Compounds for SLxls 2 =8
== Datei hinzufligen @Ausfuhren

!, Herunterladen

oH Q (=% v Nur Beste
200 - Target identifier Best match Monoisotopic ma: A mass logP AlogP  Name CAS EC Number Elemental formula SMILES

ppm 436.2343/10.80 X 435.2270 0.0006 5.00 2.51 valsartan 137862-53 C24H29N503 CCoCC(=0)N{Celeec(eel)«
5 N 252.1230/11.59 X 251.1158 0.0006 2.71 -0.11 Dipropyl pyridine-2,5-dicarboxy  136-45-8 205-245-9  C13H17NO4 CCCOC(=0)clccc(ncl)C(=C

Ionisierung 208.1333/ 4.83 X 207.1259 0.0004 2.22 2.09 Ciclopirox 29342-05+ C12H17NO2 Celec{C2CCCCC2)n(O)e(=¢
TH - 209.1174 /7.05 X 208.1099 0.0003 1.82 0.44 [[p-(2-methoxyethyl)phenoxylr 56718-70-f 260-353-3 C12H1603

COCCeclecc(OCC2C02)ecl

Stationdre Phase

cis . B Datei @ Detais

Compounds forsx.x.sl RTI standard RTI calculation for ALL compounds

Compounds for SLxls

e 2 - ) O e e et

Kalibrationsdaten Ziele

Stoffname RTI logP RT Mittel rtl rt3 rt2 Identifier RTI logP Exakte Masse RT Mittel rtl re3 re2
Metformin 50.0 -1.36 1.2 1.2 2 252.1230/11.5¢  112.¢  2.82 252,1230 11.6 11.6 2
Chloridazon 87.2 1.11 5.4 6.4 267.0878 / 7.27 22.3 1.45 267.0878 7.3 7.3

Carbetamide 95.3 1.65 7.8 7.8 336.1814 / 9.04 101.4  2.05 336.1814 9.0 9.0

Manuron 22.5 1.93 8.2 8.2 436.2343/10.80  107.2  2.49 436.2343 10.8 10.8

Metobromuron 1042 2.24 10.2 10.2 207.1735/11.57  113.2  2.83 207.1735 11.6 11.6

Chlorbromuran 113.4 2.85 11.7 11.7 - ‘m? 1735/419 INA nni 207 1735 a1 a1 .'
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DAIOS

Entries found: 1 Visibile 1

&, type to filter
Name CAS Exact mass Molare mass
. Valsartan 137862-53-4  435.2270 435.52

i Details | 3@ Ms/Ms | <+ Transformation Tree

=g

Valsartan

General information

Ul View Raw Data ” ¥ Download Malfile

Status Partly complete (orange)
Source

Exact mass 433.2270

Molare mass 435.52

Nominal mass 435

Property Value

Name Valsartan

IUPAC N-Pentanoyl-N-{[2"-([2H-tetrazol-5-yl)-4-biphenylylImethyl}-L-valine
Synonym

CAS Registry Mumber 137862-53-4

Chemical formula C24H29N503
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XIC (extracted ion chromatogram) von Valsartan

Entries found: 1 Visibile 1

Valsartan XIC from 14-03-04_TOF_BiG_pos_2014-KW10_Donau_04-03-14_05.wiff (sample 1)' 2

Name cAS Exact mass Molare mass
1 0807 ®  valsartan 137862-53-4  435.2270 435.52
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Transformation Tree O

N=N Valsartansaure

\/\/\N
0
OW Desalkyliertes Valsartan

Valsartan

Amino-Valsartan
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DAIOS 2.0
P [ £ | 2w | = o | i
Entries found: 1 Visibile 1

Mass range 7 ‘ Q type to filter

‘ to | | Name CAS Exact mass Molare mass
Exact mass @®  Valsartan 137862-53-4 | 435.2270 435.52
SR 1 oene | 8 wome | o Tamsomatin s =

‘ +/- | unit | . || 0.01 Valsartan
Mass fragments
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i Details | 383 Ms/Ms 4+ Transformation Tree

Valsartan

XICs von Valsartan und seinen

Transformationsprodukten Dealkyliertes Valsartan
Valsartan

Valsartansaure

@ Valsartan XIC from 14-03-04_TOF_BfG_pos_2014-KW10_Donau_04-03-14_05.wiff (sample
@ Valsartansaeure XIC from 14-03-04_TOF_BfG_pos_2014-KW10_Donau_04-03-14_05.
@ Aminovalsartan XIC from 14-03-04_TOF_BiG_pos_2014-KW10_Donau_04-03-14_05.wiff (sa

O desalkyl. Valsartan XIC from 14-03-04_TOF_BfG_pos_2014-KW10_Donau_04-03-14_05.wiff Am|n0-Va|sartan
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Identification using DAIOS Database

with IDA-MS/MS

Valsartan
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Identificati ' DAIOS Datab
. ~ N
with IDA-MS/MS N=N
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Vergleich von MS/MS Daten aus DAIOS mit IDA-Spektrum

i Details BR Ms/Ms =+ Transformation Tree
Valsartan

Precursor entries : 2

Database H it ‘ Property Value Fragments
Valsartan m It Precursor Mass 434.2198 350.0000

Ton -H 178.0000

Property value Fragments ‘ §
Precursor Mass 436.2343 207.0000 ‘

Ton +H 291.0000

235.0000

150.0000

362.0000

TP von DAIOS:
Valsartan Acid
mit MS/MS-Data

i Details 2R Ms/Ms < Transformation Tree
Valsartan acid

Precursor entries : 2
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Quantification of Valsartan an Valsartan Acid with API 4000

P XIC of HVRM (18 pairs): 267.000/206.000 Da ID: Valsartan Acick-1 from Sanple 53 (Donavl) of 14-03-03 Sartane MV LW-Waesser_Luwiff (Tur... Mex. 2840.0 cps]
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DAIOS 2.0
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N
1 2-Dihydroxynaphthalene 574-00-5 160.0524 16017
e le La )l JEm]|f8 2o
. 1,4-Dihydroxynaphthalens 571-60-8 160.0524 16017
Lo v fw JEx Jlx
@  4-Amino-1-Naphthol 2-74-0 159.0684 159,19
@  5-Amino-1-naphthol 83-55-5 159.0684 159,19
IR R
@®  3-Amino-2-naphthol 5417-63-0 1590684 159.19
e s Jf e
. 1,8-Dihydroxynaphthalens 575-44-0 160.0524 16017 d -
.
‘ 7 || 8 H 9 | @  26-Dihydroxynaphthalens 581-43-1 160.0524 16017 erzelt-
@ 1 7Dihydroxynaphthalens 575-38-2 160.0524 160,17 1452 Subsstanzeintrage
v
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4-{Dimethylamino)phenol 7
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4-Methylaminoantipyrine (MAA)
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