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LC-HRMS

Methodenparamter LC
Shimadazu HPLC LC20/30-Serie

° T renn bed | N g un g en Identifikation Auffilligkeiten

* Vorsaule: Phenomenex SecuryGuard AQ C18
40x2.0mmi.D.

« Saule: Agilent Zorbax Eclipse Plus C18, 3.5 um,
2.4 x 150 mm

 Gradient: Eluent A: Ultra LC-MS-Wasser + 0.1 V% HCOOH
Eluent B: Acetonitril + 0.1 V% HCOOH

* Flussrate: 0,3 mL/min

Temperatur: 40 °C

Injektionsvolumen: 100 uL (Direktinjektion)
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Liste 20 Substanzen

Identifikation

vorgegebene Liste (z.B. bestimmte Substanzen je nach Fragestellung)
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Stoffname Summenformel |Neutrale Masse| ESI | RT Fragmente aus DAIOS
1 [Acetylaminoantipyrin (AAA) C13H15N302 245,11643|pos [ 5,06 104,050 94,064 83,061 43,020
2 |Aminoantipyrin (AA) C11H13N30 203,10586(pos | 4,67
3 |Benzotriazol C6H5N3 119,04835|pos | 5,50| 39,200 65,039 92,050
4 [Bezafibrat C19H20CIIN104 361,10809|pos | 10,39| 274,060 154,090
5 |Carbamazepin C15H12N20 236,09496|pos | 8,44]| 220,076 194,096 179,073 165,070 44,014 91,055 116,049
6 |Diclofenac C14H11CI2N102 295,01668[pos | 12,03] 214,0 249,8 2360 179,0 178,0 222,0 208,0
7 |4-Hydroxydiclofenac C14H11CI2N103 311,01160|pos | 9,86
8 [Formylaminoantipyrin (FAA) C12H13N302 231,10078|pos | 5,10f 56,051 77,038 83,061 94,066 104,049
9 |Gabapentin C9H17NO2 171,12593[pos | 4,70 154,0 137,0 67,0 91,0 95,0 119,0
10 |Irbesartan C25H28N60 428,23246|pos | 8,80 207,0 1950 180,0
11 [Metoprolol C15H25N103 267,18344|pos | 5,50 77,0 116,0 103,0 159,0 121,0 191,0 72,0 74,0 133,0 166,0
12 |Oxazepam C15H11CIIN202 286,05091|pos | 8,80 241,0 2690 104,0 163,0 77,0 231,0 128,0 214,0
13 |Phenazon C11H12N20 188,09496(pos | 5,75| 56,051 58,066 77,040 104,050 147,091
14 |Phenylethylmalonamid (PEMA) |C11H14N202 206,10553[pos | 5,25
15 |Primidon C12H14N202 218,10553[pos | 5,80 162,0 91,0 1150 1190 117,0 650 106,0 134,0
16 [Sotalol C12H20N203S1 272,11946|pos | 4,47] 213,0 2550 133,0 1340 176,0 106,0
17 |Sucralose C12H19CI308 396,01455|neg| 5,30 358,8
18 | Toluolsulfonamid (TSA) C7HION102S 171,03540|neg
19 (Tolyltriazol C7H7N3 133,06400|pos | 6,46 77,0 79,0
20|Valsartansaure C14H10N402 266,08038|pos | 7,291 206,0 1780 151,0
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@ CT4HTICIZNO2 H — | Precurser: 296009 CE 203 CE=iD -
:X 100% A
2% 0241 = 5 140418
- MS Standard ([ | MS/MS Standard
] F -
| [— g w% 2150489
270273 269.0040 5 20%
L A o , :
%0 2%65 270 2975 2980 2985 230 40 S0 60 70 €0 90 100 110 120 130 140 150 160 170 180 190 200 210 220 230 240 250 260 270 280 2%
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Workflow

LC-HRMS
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LC-HRMS

Dokumentation der
Identifikationsergebnisse

Features

Statistik

Gesamtliste

.
] I -03_Klarwerkasablauf_ausgewertetxisx - Microsoft Excel =)
[F<IN™ g 0 57587-03_Klarwerkasablauf. rtetxisx - M ft Excel 2 =
Start | Einfdgen Seitenlayout  Formeln  Daten Uberprifen  Ansicht  Entwicklertools c@o@x
Rl o 5 s B ] ) it [ S
ntagen e B | - % o0 | 9 85| Sedngie  AsTabele Zelenfomatvoriagen | atteren Suchen un
g u-E e M CiblE [l e = Biromat- | Q- ungrivem~ Aviniens
2 senitat e o0 zeen Bearbeten
Al el i3 v
B i1 o E F & H T 7 M N o P=
1 dard) nicht entscheidbar it thands E .
a e e e ey T T b m fComesl] I foces] Auswertung MS/MS-Experimente
s e owen o e o e & o Probe 57587-03_Klarwerksablauf
3 o CIOAINGS e HIGBITE Z42MTE 2EN3IE S835272 3575737388 CIOHISNGS 376238 92T Strukthurformel:
e . Diclaf o
1 bo PEMA Cith] 5273 2074772 207.12642 27868639 5206740397 CHHWN202 92939721 568181 ame clofenac
o Ao Sufamethoia; CIZHISNIDNS T 255.026779 296070165 256070034 ___0_6.554350 26735 CizHiaNa0is 5045065 122707 I D35is8s2 5. C1=CC: =C L (=0) C=CC=C2CICI
L2 SMILES =C{C(=C 1)CC (FOIOINC 2=C CIC|
& o GEET (I Diethibm CIZHITNO TSNS 52.08H9 19213810 EEFE 9597401579 CIRHITNG G 03ToAGEH 2, Monoisotopen-Mase 295016693
20 Tnfo CioHN0e _ Tue 246,123935 _216.23754 WIHLE037_ 279780 2063696187 696U RT 12,06
2 o ainsaue CrHNeETe 220 0822013329 S/N cl |
T X 'CAS-Nr. 15307-86-5
[ r—— Spekiren
37 It tetoprolol CI5H25M03 Tue 1 i
- 50 lofg Bizoprolol 1 e
5% [im Losartan CE2HZICINGD Tue +23.169433 423 169209 e e T 1 - < s
57 Inio. Dsytetracyclin C2zH24M203 rue 460481807 4616541 461155267 5.041333296 520,9589624__ 159652 0257108526 alla g e B —— - o T
M 4 » M| 57587-03_Klarwerkasablauf_ausge .~ Metamitron Clofibrinsaure Mecoprop Suffamethoxazol Thiacloprid YRC 2894 EIH I 1 | 2s6 00 pi ol
| Bereit | |[Eom % U
' -
|||allue” erSte”t Werdell. :
Peaklist
MassfCharge {Da} Height rel. Height
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LC-HRMS

Kalibrierung
am Beispiel von Diclofenac

® 296.0215 - 296.0265  214.0383 - 214.0433  215.0463 - 215.0513
8.0E+04

R?=0.998
005404 | | Kalibierung
£
:3 4.0E+04 ) MS
&= 4.0E+
= Exakte Masse
&
R?2=0.9971
2.0E404 - — « MSMS: )
R? = 0.9977 Erstgr Massenu?ergang
s Zweiter Massenubergang
0.0E+00 -

0.0 0.5 1.0 1.5 2.0
Konzentration [pug/L]
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Quantifizierungsergebnisse

20 Substanzen

LC-HRMS

Konzentration [pg/L]
Blindprobe Ablauf Kldranlage Ablauf Ozonanlage |Trend Ablauf Biofilter Trend
Acetylaminoantipyrin (AAA) < 0,03 2,2 < 0,03 ! ] < 0,03 =%
Aminoantipyrin (AA) < 0,05 0,12 < 0,05 i | < 0,05 e
Benzotriazol < 0,05 [
Bezafibrat < 0,03 1,2 0,28 0,24 ond
Carbamazepin < 0,03 < 0,03 '] < 0,03 -
Diclofenac < 0,03 0,03 < 0,03 1 §
4-Hydroxydiclofenac < 0,03 0,06 0,14 t 0,14 -
Formylaminoantipyrin (FAA) < 0,03 < 0,03 ] <0,03 -
Gabapentin < 0,03 =+
Irbesartan < 0,03 0,23 0,13 0,12 =
Metoprolol < 0,05 3,7 1.1 < 0,05 1 §
Oxazepam < 0,03 0,07 0,03 0,03 =4
Phenazon < 0,03 0,37 <0,03 1 <0,03 -
Phenylethylmalonamid (PEMA) < 0,05 0,55 0,39 0,39 =
Primidon < 0,03 0,54 0,32 0,31 =
Sotalol < 0,05 0,19 < 0,05 1 ! < (0,05 -
Sucralose n.n. 2.5 2.5 = 2.5 =
Toluolsulfonamid (TSA) n.b. n.b. n.b. - n.b. -
Tolyltriazol < 0,03 4.8 1,8 1,7 b d
Valsartansaure < 0,05 44 4.2
4 Entfernung bis unter die Bestimnmungsgrenze
signifikante Abnahme
f Zunahme
“¥ keine Veranderung
.'...' b ini i
.'::':':" I - 23 - R I S K Identifizieren | Bewerten m fBUurnéji‘IgdSS:IIglsmnum
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Identifizierte Substanzen

(mittels Referenzmaterial mit RT und MS/MS)

Ablauf Klaranlage UND Ablauf Ozonung

LC-HRMS

Name Name
4-Hydroxy-diclofenac 1-H-Benzotriazol
Amidotrizoesaure Oxazepam

Lamotrigin Valsartan

PEMA Irbesartan

Caffeine Tolyltriazol (Isomerengemisch)
Sulfathiazole Bezafibrat

lomeprol Terbutryn

Dimethoate Metoprolol

Diclofenac Atenolol

1-Adamantylamin Candesartan

Primidon 2-(Methylthio)benzothiazol
HMMM ( 2,4,6-Tris[bis(methoxymethylamino]-1,3,5-triazine Bisoprolol

Benazolin Telmisartan
Valsartansdure Sulfamethoxazol

DEET (N,N-Diethyl-meta-toluamid) Tramadol
Carbamazepin-Epoxid Phenazon

10,11-Dihydroxy-10,11-dihydrocarbamazepin

4-Formylaminoantipyrine

34 Substanzen

.;\.SKURIS Zweckverband I lu

Landeswasserversorgung sl G~a
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LC-HRMS

Identifizierte Substanzen
(mittels Referenzmaterial mit RT und MS/MS)

NUR Ablauf Klaranlage

Name Name
1-Hydroxy-benzotriazole Indometacin
4-Acetamidoantipyrine Isoproturon
4-Hydroxy-1H-benzotriazole Ketoprofen
Acetyl-Sulfamethoxazol Lamotrigin (oxidierte Form)
Amisulprid Losartan
Azithromycin Pethoxamid Met -42
Carbamazepin Propranolol
Carbendazim Propyphenazon
Clarithromycin Ritalinsaure
Crotamiton Roxithromycin
Diuron Sotalol

Eprosartan Sulpirid
Erithromycin Trimethoprim

26 Substanzen
NUR Ablauf Ozonanlage

Name

Amisulpirid (oxidierte Form)

Sulpirid (oxidierte Form)

3 Substanzen

Tramadol (oxidierte Form)

Bundesministerium
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Verhalten der identifizierten Substanzen

Features
Statistik
Auffalligkeiten

M Ablauf Ozonung bezogen auf Ablauf KA

Bezugswert Kldranlage (100%)
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Verhalten der identifizierten Substanzen

Features

Statistik

Auffalligkeiten

B Ablauf Ozonung bezogen auf Ablauf KA

Bezugswert Kladranlage (100%)

200% -

150%

100%
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Workflow

LC-HRMS

Suspected
target

Features

Statistik

Validierung

Identifikation

Auffalligkeiten
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LC-HRMS

Contour-Plot

Suspected

target
Elutions-Profil s
. Validierung Statistik
Chromatographie - -—
A = — Identifikation Auffélligkeiten
- Retentionszeit g
N A
—
=
Q
h
© g ! @
S
" 04 min |
) ) Massen-Profil
Retentionszeit
Massenspektrum
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Punktwolke

1100

Ablauf Klarwerk, Alle
1200 ~-m N —

1000

900

800

700

m/z

600

500

400

300

200

LC-HRMS

Suspected

target

Features

n’(a||e§)=1§692§

Validierung Statistik

Identifikation Auffalligkeiten

100

‘A§i€URls

Zweckverband I lu

Landeswasserversorgung il Gy~

Bundesministerium

-32 - RI S K laentifizieren | Bewerten * fiir Bildung

Handeln | Kommunizieren I D E N T

und Forschung
gefordert vom:



Punktwolke
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i i ; : : H Validierung

Identifikation

Acetylaminoantipyrin Gabapentin

- Aminoantipyrin Metoprolol
R 7 Benzotriazol Oxazepam
- Bezafibrat Phenazon
§ § . Carbamazepin Phenylethylmalonamid
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LC-HRMS
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Abfrage NTS-Features (KA-Ablauf)
in Stoff-ldent

ESI positiv

us 1369 Features
Gefunden: 694 Eintriage) 694 sichtbar

3 Treffer fr m/z 263,1885
logP zur genaueren Zuordnung

LC-HRMS

Suspected
target

Validierung

Identifikation

| & Herunterladen |

Q [=} Nur Beste
Target identifier Best match Monoisotopic me A mass logP AlogP MName CAS EC Numbei Elemental formula SMILES IUPA
264,2/5,2 (697) 263.1885 0.0001 3.48 2.94 BUTETAMATE 14007-64- C16H25NO2 CCC{C{=0)0CCN(CC)CC)clecc 2—(-
264,2/5,2 (697) 263.1885 0.0001 2.45 1.91 tramadol 27203-92- C16H25N02 COclecec(c1)C1{0)CCCCCICN 2-]
264,2/5,2 (697) X 263.1885 0.0001 2.29 1.75 0-Desmethylvenlafaxine 93413-62- C16H25N02 CN(C)CC(clcee(0)cel)C1(0)CC 4-[
237,1/8,4 (483) X 236.0950 0.0009 2.77 0.97 Carbamazepine 298-46-4 C15H12N20 NC(=0)N1c2ccccc2C=Cc2ccooe Z—a'
4 L4
B Datei @ Details =8
. 0-Desmethylvenlafaxine Ui Textorm | & Herunterladen
Eigenschaft Wert Quelle Zusatz Editor Letzte Anderung )
. HC _C
name O-Desmethylvenlafaxine Zweckverband Landes Anne Bayer 2014.02.25 Il
elemental formula C16H25N02 chemicalize.org Anne Bayer 2014.03.07
accurate mass 263.1885290495 calculated Anne Bayer 2014.03.07
CAS 93413-62-8 Zweckverband Landes Anne Bayer 2014.02.25 OH
SMILES CN{C)CC(clcec(0)cc1)C1(0)Ct  chemicalize.org Anne Bayer 2014.03.07
IUPAC 4-[2-(dimethylamino)-1-(1-hyt chemicalize.org Anne Bayer 2014.03.07
OH
4

——n

ASKURIS
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Abfrage NTS-Features (KA-Ablauf)
in Stoff-ldent oy
ESI negativ

us 323 Features
Gefunden: 173 Eintrdge) 173 sichtbar

Validierung

Identifikation

¥ Herunterladen

Q = Nur Beste
Target identifier Best matct Monoisotopic mz A mass logP A logP  Name CAS EC Numbel Elemental formula SMILES IUPA
427,2f8,8 (351) X 428.2325 -0.0003 5.32 3.30 irbesartan 138402-11 C25H28N60O CCCCC1=NC2(CCCC2)C(=0)N: 2—h‘
439,2/9,2 (363) X 440.1597 -0.0002 4.93 2.84 candesartan 139481-59 C24H20MB03 CCOclnc2ccoc(C(0)=0)c2n1Ct 2-e
4 Z ) s i'
B Datei @ Details =0
irbesartan i Textform | ¥ Herunterladen
Allgemein
Eigenschaft Wert Quelle Zusatz Editor Letzte Anderung
name irbesartan Oberacher 2011 Anne Bayer 2014.02.25
CH
- 2
elemental formula C25H28N60 Oberacher 2011 Anne Bayer 2014.02.25 [] == ”\
Il
accurate mass 428.23245955989005 calculated Anne Bayer 2014.03.07 O/
[:IH
CAS 138402-11-6 Oberacher 2011 Anne Bayer 2014.02.25
Il
SMILES CCCCCl=NC2(CcCccC2)C(=0)N: chemicalize.org Anne Bayer 2014.02.25 —
IUPAC 2-butyl-3-({4-[2-(1H-1,2,3,4-1 chemicalize.org Anne Bayer 2014.03.07 I
logP -
... * Bundesministerium
S - 37 - R I S K Identifizieren | Bewerten 2 1 fiir Bildung
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Beispiel:
Treffer in Stoff-ldent fur Diclofenac "

Validierung

Identifikation

Gefunden: 694 Eintrdge - 694 sichtbar

¥ Herunterladen
N Q Ber filter (z.B. 1.45-2.54 Nur Beste
' Target identifier Best matct Monoisotopic mz A mass logP AlogP Name CAS EC Numbei Elemental formula SMILES IUPA
296,0/12,1 (950) 295.0167 0.0006 6.09 2.94 Meclofenamic acid 644-62-2 C14H11CI2NO2 Cclcee(Cl)e(Ne2ccece2C(0)=0  2-(
447,3/9,7 (1801) X 446.2430 0.0001 3.91 1.79 irbesartan-metabolite 446 C25H30N602 CCCCC(=0)NC1(CCCC1)C(=0) 1-p,
N »
B oatel @ Details =
Diclofenac (g Textform = ¥ Herunterladen
Allgemein
Eigenschaft Wert Quelle Zusatz Editor

Letzte Anderung
name Diclofenac Drewes et al. 2008 Anne Bayer 2014.02.25

OH
elemental formula C14H11CI2NO2 Drewes et al. 2008 Anne Bayer 2014.02.25
accurate mass 295.0166840229 calculated Anne Bayer 2014.03.07 O Cl
CAS 15307-86-5 Drewes et al. 2008 Anne Bayer 2014.02.25 H
SMILES OC(=0)CclcceccINclc(Cl)ccecc  NORMAN 2011 Anne Bayer 2014.03.06 N
IUPAC 2-[2-(2,6-Dichlorophenyl)amin NORMAN 2011 Anne Bayer 2014.03.06
Cl

Bundesministerium
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Datenbanksuche mit Treffern aus Stoff-ldent in DAIOS
DAIOS-Suche: Diclofenac ergibt: MS/MS-Daten UND Transformation Tree

Spectrum from 14-03-18_TOF_BIG_pos_ASKURIS_57587_57587-03_Klaerwerksablaul_12wifl (sa..aul, Period 3, Experiment 4, +TOF MS*2 of 296.0 (30 - 1200) kom 11.964 to 12.100 min
{ Name CAS Exact mass Molare mass . 2600 LTI
@ Diddemsc 15307-865  295.0167 29615 2500 '
e Diclofenac = MS/MS
ails | 88 MyMs | 4 Transformotion Tree b
Diclofenac 2200 .
— =« Diclofenac
2000
Property value Fragments ) 1900
Precurser s 261000 2140000 1800 Abl f KI " I
i s Fragmentmassen s au aran age
236.0000
1500
e .
i 1300
222 0000
1200
sy 1100
= 000
= ' = ‘m 12150892
i Details =38 Ms/Ms ‘ «+ Transformation Tree =] -
- . 700
pecofonac Transformation Tree -
400
300
200
100%
' 40 50 60 7o €0 9 100 110 120 130 llﬂ|;l 160 1701‘:0\902002!02202302402‘02502702”290MS‘M
l Mass/Charge, Da
Specwum from 14.03-18_TOF_BIG_pos ASKURIS_$7587_57587-05_Ablaul Ozonanlage_12.wifl (..nlage, Period 3, Experiment 2, +TOF MS*2 of 312.0 (30 - 1200) from 9.835 to 9.941 min
4- Hydroxydiclofenac "
= MS/MS
4 Detsts 33 + Transformation Tree
4-Hydroxydiclof (view Raw Data | & Downiosd Molfise %0
——— i 4_OH_D I f
B . iclofenac
Nare vdroerdcefens
BuPAC (2-{(2.6-Bchiors. & ryeraryphenyl Jamins jphony! ) stetic sk 70
=2 T — G, —> " Ablauf Ozonung
ppi——— OY‘.Qa .
Chemical bormada |
::: s i 50 231.0443
S w
30
1 Details 22 Ms/Ms . -+ Transformation Tree
a-Hydroxydiclofenac 20
Property value ragments w‘ 266.0143
e preyees L o N 1 .
oa 2310444 Fragmentmassen 0 40 S0 60 70 8 S0 100 1‘“) 120 130 140 150 160 170 180 19|'IJJLZO|°L ZIDJZZD 230 240 250 260 270 280 19“‘300 310 320
266.0132 Mass/Charge, Da
®'ge. Bundesministerium
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Konzentrationsverlaufe fur
Diclofenac und 4-Hydroxydiclofenac

nach Quantifizierung

7,00

=@~ Diclofenac
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n
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va

1,00
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0,00
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Prozessbeschreibung/Prozessvergleich
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LC-HRMS

Profile Plot aller Features
von InterestList 1

Suspected
target

Features

Statistik

Validierung

Identifikation

Auffalligkeiten

NUR in Ablauf
Ozonanlage und/oder Biofilter
vorhandene Features

Loadings for PCT [B0E %) wersus PC2 [34.2 %), Log | Pareto @ 103,071 (1) ".H
(Dsfault] :Eﬂﬁf?ﬁlﬂﬂ 360 1 | B Ablauf Biofilter /
¥ [Selected 1417, y
0,05 | 251.1/6815 oo 12120 340 { | # Ablauf Klaranlage
B52,4/5.7 (212 146
536.3/5.2 [[201‘ 08 475 6 (2096) @ 144.1/2.0 [44) 320 | Ablauf Ozonanlage i
| A5, & 145.1/2.1 (46) .
0.04 28,2045 (1194 S — ® 15 1/41 5] aoo | | Blindprobe
Z34.1/6.5 [458) @ 164.1/2.1 (76) 280 |
@ 1711/26[31)
0,03 4 |3?2,1 J21(14531 3302447 (1501) @ 172142 [34) 260 |
3E5.1/14.3 1414 :ggmg H 215%
; 144, 240
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PC1 Loading & 719148 7 (368 Sample [by index)
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Profile Plot aller Features
von InterestList 2

InterestList 2

NUR in Ablauf Klaranlage
vorhandene Features

LC-HRMS

Suspected
target

Validierung

Identifikation

Features

Statistik

Auffalligkeiten

Loadings for PCT [B0E %) wersus PC2 [34.2 %), Log | Pareto
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; /
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Metabolite Pilot

Potential Metabolites: 93 of 93 Peaks

BT CT

Landeswasserversorgung il G~

Handeln | Kommunizieren IDENT

Pesk ID Name Formula pom RT.(min) Peak Area % Area -n
[z Parent C16H25NO02 264.1853 49 559 159E<3 10 750
23 M4 Di-Oxdation C16H25NO4 266.1854 06 480 oSsE.2 06 750"
25 M5 Oxdstion C18H25NO3 2801811 14 576 3SSE-03 22 750
30 M2 Lossof 540626 CAHINOS 210.1330 28 203 1286403 08 747
31 M23 Lossof30202 C11H2INEO2 2651755 50 462 62%E.02 04 nsﬂ
Details Chromatograms | XiC B [Jshow controls E
Score: 75.0% MS Sample, XIC from 264.1833 to 2642083

Property Assigned Score Maximum Score = .

25000 1

— oo . Ausgangsverbindung
Isotope pattern 400 40
s o0 o fl ] Tramadol
Mass accuracy 400 40
Total confrmation @
Heene 1200 180 8 15000

-

1
MSMS g

Quaiity 040 10000
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Source of MSMS
Semple wif file 5000 4

|
U o ———. YA A -
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s ] ]
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Metabolite Pilot

Landeswasserversorgung il Gy~
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Potential Metabolites: 93 of 93 Peaks [=]
Peak 1D Name Formula mz ppm RT.(min) PeskArea % aves [SScoRe) £3
27 Parent C16H25NO2 2641953 EE 55¢ 159E-03 10 750
25 M4l DiOxidation C16H25NO4 266 1854 06 480 9s8E+2 06 750
- M76  Onidstion C16H25NO3 280.1911 14 576 3SSE+03 22 750
30 M2 Lossof54.0626 CEHIENOS 210.1330 28 203 128E+03 08 747
31 M23 Lossof0202 C11H21NSO2 2561755 50 462 639E+2 04 735°
Details Chromatograms  |Xic [ - | Dshow controts ]
Score: 75.0% MS Sample, XIC from 280.1782 to 280.2032
Property Assigned Score Maximum Score 5.5e4 % 78 W78 -
o a0 ol oxidierte Form
Isotope pattern 400 40 45e4
- &
s o0 2 - von Tramadol
Mass accuracy 400 40
e 35e4
[ Confemmston 1200 160 g
z 30e4
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Zusammenfassung

* 19 der 20 ausgewahlten Substanzen (vorgegebene Liste)
- quantifiziert via TOF-MS und MS/MS

=/|" Ablauf Ozonung « 60 Substanzen mittels Referenzmaterial identifiziert

Blindwert

= T (RT, TOF-MS und MS/MS)

KA-Ablauf | *  Substanzlistenabfrage (SuMS) ergibt ca. 200
Verdachtskandidaten

* Non-Target Feature Finding in ESI positiv und negativ (ca.
1700 Features)

* Prozessbeschreibung mit Hilfe von Punktwolkenvergleich

LC-HRMS

Suspected
target

Features

« Multivariate Statistik (PCA) liefert auffallige Features

Validierung Statistik

Identifikation Auffalligkeiten
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