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STOFF-IDENT- Datenbank AP3 — Datenqualitat und Datenumfang
Hilfsmittel zur Identifizierung bislang unbekannter gewasserrelevanter Integration weiterer gewasserrelevanter Stoffe in die Datenbank
Stoffe mithilfe der Non- und Suspected-Target Analytik Aktualisierung vorhandener Stoffgruppen
Einbindung von STOFF-IDENT in eine Arbeitsplattform zur Verknipfung Prafung des Datenumfangs bei der Anwendung von STOFF-IDEN
mit anderen Recherche-Tools (DAIOS, MassBank etc.) Kontinuierliche Prufung und Optimierung der Datenqualitat
Integration der Stoffdaten aus Stoffvollziigen (REACH, Biozid-Richtlinie...) Fehlersuche und -korrektur
Bisher iIn STOFF-IDENT enthaltene Stoffe Neue In STOFF-IDENT enthaltene Stoffe
Stoff Quelle Anzahl Jahr Stoff Quelle Anzahl Jahr
REACH ECHA ca. 4350 |bis Dez 2013 Chemikalien |BfG, Schliisener et al. 930 2015
Arzneimittel |UBA ca. 1500 2009 Arzneimittel |UBA 210
PSM & Bundesamt flr Verbraucherschutz 2014 InD T 5 . 20 5000
PSM-TP und Lebensmittelsicherheitt, ca. 400 zugelassen aus! at§- rewes et al
chemikalien
Reemtsma et al. 2013
Haushalts- |High Production Chemical 630
Biozide Commission Regulation (EC) ca. 300 2007 chemikalien |Database/Colorado School of
Anhang | & II Mines/Southern Nevada Water
Zweckverband 2665 Feb 2014 Authority
Weitere Landeswasserversorgung (LW) Haushalts- |Huntscha et al. 110 2012
schon nach- |Fachpublikationen ca. 1000 chemikalien
gewiesene |NORMAN: Candidates, List of ca. 870 2013
Stoffe & TP |[Emerging Pollutants
Forensik Innsbruck (Oberacher  |1207 2011 TP's GWA (Fenner et al. 2011) 75 2011
2011) Gesamt neu (abzlglich der Uberschneidungen) |ca. 9100

Gesamt alt (abztglich der Uberschneidungen) |ca. 8500

Prifregeln zum Einlesen in die Datenbank Sicherung der Datenqualitat bel neuen Daten

Substanz muss CAS-Nummer oder SMILES-Code haben Manuelle Korrektur der durch die Prifregeln angezeigten Fehler
Richtigkeit der CAS-Nummer wird Uber deren Prufziffer Gberpruft | o |
SMILES und Summenformel diirfen keinen Punkt enthalten Nichtlbereinstimmung von CAS, SMILES und IUPAC bel nochmals

SMILES darf kein * enthalten eingelesenen Datensatzen Korrektur
-20 < logP < 20

Manuelle Fehlerkorrekturen in neuen Datensatzen, z.B. Klarung der CAS-
e Nummer durch Recherchen Uber CAS Registry

] Wikipedia COA Q)M C=CVINC)=CVC=CVINC
ACLARUBICIN UBA 57576-44-0 Wikipedia, chem CCIC@@NL(0)C[C@H](0C2CT(C{OC3

chemicalbook .o [Cl-lNclcecZec3decl (M)cc3nc2cl Ccc

WO B 03 g 010 Nachvollziehbare Dokumentation aller Bearbeitungsschritte und

ADAPALENE UBA 106685-40-9 Wikipedia; chem  COclecec(eclQA2CC3CC{CC(C3)CL)C2)
irdipivoxi UBA 142340-99-6 UBA CCOCIC(=0)0COP=0)(COCCnl e
late  UBA 97540-22-2 chemicalbook.cc  QS([0-1)(=0)=0.[Q-]15([0-)(=0)=0.Ce D ate n q u e I I e n
A -45-6 chemicalbook.cc CHNCC(=0)clecc(0)c(0)cl
138112-76-2 UBA COcdcec2ecec(CCNC(C)=0)c2cl
I ¢ COC(=0)Q=CO[C@@H](C)[C@H]2C

cooton I Schaffung konsistenter Datensatze: Salze in Sauren umwandeln
' d.h. Korrektur von Masse, SMILES und CAS-Nummer

Automatisierte Fehlererkennung Im
SI-Crawler, dem Daten-Einlesetool

S90S 000080088

Fehlersuche : Beispiel: Punkt im SMILES

Salze, Komplexe und Gemische * ) U e baroesacions (absresttffsemisc
Punkte in Uber 120 SMILES-Codes | T IR s s
Punkte in der Summenformel | CN[C@@H]@mmfmmzm;mzmﬂm

Mehrere CAS-Nummern bei iiber 60 Substanzen — S / \

(nur eine der CAS-Nummern ist tatsachlich registriert) e e
Substanzen ohne SMILES-CODE in STOFF-IDENT

Falsche Ubersetzung von Sonderzeichen in ?

\ i i
n n n Name: phenobarito ame: levopropylhexedrine
B I: *1m SMILES
el S p I e n I CAS-Nummer: 11097-06-6 CAa5-Mummer: 6192-97-8

Beispiel: 2.4-dinitro-6-(1-alkyl)phenol

—> manuelle Korrektur von ca. 900 ,Fehlern®

SMILES: Oc1e(*)ec(cc1N+](O-])=0)N+]([0-])=0

Beispiel: mehrere CAS-Nummern Ausblick

S / registrated CAS-number » Fokus auf Eingabe von Transformationsprodukten

s a6 « Optimierung der Kategorisierung

1 RN T7-92-9 REGISTRY

Pl <+ i e P i PR I et R e * Lautende Aktualisierung der Datenbank
(z.B. neu unter REACH registrierte Chemikalien)

1182555-95-5

deleted CAS-numbers * entspricht der Alkylgruppe
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