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 Substanz muss CAS-Nummer oder SMILES-Code haben 

 Richtigkeit der CAS-Nummer wird über deren Prüfziffer geprüft 

 SMILES und Summenformel dürfen keinen Punkt und kein * enthalten 

 + im SMILES führt zu gesonderter Überprüfung der Substanzen 

 -20 < logP < 20 

 

Prüfregeln zur Sicherung der Datenqualität bei neuen Daten  

 Hilfsmittel zur Identifizierung bislang unbekannter gewässerrelevanter 

Stoffe mithilfe der Non- und Suspected-Target Analytik 

 

 Integration der Stoffdaten aus Stoffvollzügen (REACH, Biozid-Richtlinie…) 

 

 Einbindung von STOFF-IDENT in die Arbeitsplattform FOR-IDENT zur 

Verknüpfung mit anderen Recherche-Tools (MetFrag, MassBank etc.) 

 

STOFF-IDENT- Datenbank Datenqualität und Datenumfang 

 Integration weiterer gewässerrelevanter Stoffe in die Datenbank sowie 

die Aktualisierung bereits vorhandener Stoffgruppen (neu registrierte 

Substanzen aus Stoffvollzügen) 
 

 Kontinuierliche Prüfung und Optimierung der Datenqualität 
 

 Fehlersuche und –korrektur (seit Projektbeginn Umwandlung von >1.500   

Fehlern und falschen Zusatzinformationen in Datensätzen) 
 

 Konzept eines effizienten Datenmanagementsystems 

Li et al. 2014  

(14 Substanzen) 

 

Reemtsma et al. 2013  

( 106 Substanzen) 

 

Sonstige  

(60 Substanzen) 

 

REACH   

(8118 Substanzen) 

 

Pharmazeutika  

(2042 Substanzen, UBA) 

 

Biozide  

(877 Substanzen, EU-Richtlinie) 

 

PSM  

(309 Substanzen, BVL) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 
 

Sonstige Literatur 

(2873 Substanzen)  

 

Datenumfang * 

Fazit und Ausblick  

Aktueller 

Datenbestand: 

 

9.500 

Substanzen ** 

** Aufgrund von Überschneidungen liegt  der Datenbestand trotz 16.459   

eingelesener Substanzen aktuell bei 9.500 gewässerrelevanten Stoffen 

Kategorisierung und Taggen 

Automatisierte Fehlererkennung im 

SI-Crawler, dem Daten-Einlesetool  

 Jede in der Datenbank enthaltene Substanz ist einer oder mehreren Kategorien zugeteilt (REACH, Pharmaceuticals, Biocides, PSM, TP‘s) 
 

 Taggen bedeutet, dass eine Substanz mehreren Ursprungslisten zugewiesen werden kann, z.B. zur Spezialsuche in einzelnen Listen: REACH, einzelne 

Laborlisten, Liste positiv geladener Substanzen, … 

  

 

 Stetig steigende Userzahlen (dadurch weitere Fehlerelimination) 
 

 Verstärkter Fokus auf Transformationsprodukte 
 

 Optimierung der automatischen Fehlererkennung 
 

 Kontinuierliche Erhöhung des Datenbestandes durch Integration       

weiterer Laborlisten (national und international) 
 

 

Forensik Innsbruck  

( 1208 Substanzen) 

 

Zweckverband Landeswasserversorgung 

Langenau (2845 Substanzen) 

 

Bundesanstalt für Gewässerkunde BfG 

(926 Substanzen) 

 

NIVA/Waters  

(1670 Substanzen) 

 

Bsp.: Triphenylphosphonium mit M suchen  

Transformations-

produkte 
∑ 180 Substanzen 

Sonstige 

Literatur 
∑ 2.873 Substanzen 

Suche über M [+H] 

Suche über M [±0] 

Kein Ergebnis bei Suche im posi-

tiven Ionenmodus, da Masse um    

+H  falsch liegt 

Suche erfolgreich im Ionenmodus 

[±0] , Substanz wurde gefunden, 

da positive Grundladung ! 
P

+

CH3

Methyltriphenylphosphonium cation           

(Me-Ph3P
+) 

Laborlisten/  

Firmenlisten 
∑ 5.288 Substanzen 

Stoffvollzüge 
∑ 11.346 Substanzen 

 Automatisierte Gruppensuche aller Substanzen mit positiver 

 Grundladung über M [±0] möglich  
neu 

* Die Gesamtliste aller STOFF-IDENT-Einträge ist auf der  NORMAN-

Homepage zum Download abrufbar : 

http://www.norman-network.com/?q=node/236 

 


