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Wie kann DAIOS die Identifizierung
von Spurenstoffen unterstutzen?
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Ziele:

« Unterstutzung der Identifizierung bei LC-MS Messung

» keine Spektrenbibliothek (unabhangig von Gerateplattform)
« Einbindung von Meta-Informationen

 frei im Internet verfugbar
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» SHOW/HIDE ADDITIONAL OPTIONS
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Tab ,,Misc*

» HOME » SEARCH = INDEX @®» MEW SUBSTAMCE @ ADMIN

14TIoMN TREE

Mo comments yet
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Tab ,,MS/MS*

Main || Seconpary DaTta f| Misc ||| Ms/Ms | CHRoMATOGRAPHY || TRANSFORMATION TREE

00 ||_eddPrecusor ]| delete precursor |

m add fragment delete fragment
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Transformation Tree Valsartan

N ) ..
O Z N Valsartansaure

Desalkyliertes Valsartan

Valsartan

Amino-Valsartan
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Tab “Transformation Tree”

SENSSSSSSSRR————. -
» HOME » SEARCH » INDEX » NEW SUBSTANCE » ADMIN ' 2y
S i s e e it anA | \NZakeh

» LOGOUT » EDIT USER

ECONDARY DATA || Misc | Ms/Ms || CHROMATOGRAPHY ||| TRANSFORMATION TREE

ADD NEW

4

(1-Hydraxy-1-meth

A4-Benzenetriol A Aus an SSUbSta nz
-Dihydro-4-amino-

_Dihggmxynaphthzn g g

-Benzothiazole-2-<

-Dihydroxynaphthe

-Dimethyl-3.3-diph v

-Dihydroxynaphthz

12
1:2
1
13
14
1.5
1.6

ADD NEW Amino-Valsartan Valsartan acid Dealkyliertes Valsartan

i Transformationsprodukte

* Bundesministerium
-8- RI S K identifizieren | Bewerten fiir Bildung
. und Forschung

AS KU R | S Zweckverband

Landeswasserversorgung

{

Handeln | Kemmunizieren IDENT gefordert vom:



Wasserchemische Gesellschaft
Fachgruppe in der GDCh

Startseite | Termine | DEV | Publikationen | Downloads & Infos

Lehrveranstaltungen

Z= .
Willkommen bei der Wasserchemischen Gesellschaft!
Die Wasserchemische Veranstaltungen der
Gesellschaft Wasserchemischen
S AR Wasser Gesellschaft
E Veranstaltungen "Wasser ist H20, zwei Teile Wasserstoff, ein Teil Sauerstoff.
= - ! Aber dann gibt es noch eine dritte Komponente, die es zu Montag, 26. Mai 2014 -
(el Jahrestagungen F Wasser macht, und niemand weill, welche das ist.” Wasser 2014 Jahrestagung der
! B (D.H. Lawrence, 1855 - 1930) Wasserchemischen Gesellschaft
i "Vom Wasser*
- | Wasser ist das Elixier des Lebens — alle Lebensprozesse
Chroniken @ | finden im Wasser statt. Wasser 2014
Jobhorse ‘Wasser macht die Erde bewohnbar und ist durch

nichts zu ersetzen.

Kontakiformular
b ‘Wasser befreibt die globale Klima-Maschine,

Impressum Wasser ist das universelle Lose- und Transporimittel. .
it
Die Qualitét des Wassers bestimmt unser Leben. Wasser 2014
SOt oy Y
Wasser gilt als wichtigster Rohstoff des 21. Jahrhunderts. et

Aktuelles aus der
Wasserchemie in 2014
bei der Aktuellen
Wochenschau der GDCh

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

s L s 2

Im Wochentakt werden neue

e e

http://www.wasserchemische-gesellschaft.de/de/
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Fachausschuss (FA) Non-Target-Screening

Fachausschiisse - Hauptausschuss Il

Gesellschaft Q . .
............................................................... - Stoffe und Gewiéssergiite -
Uber uns o
Organisation o
............................................................... FA Biologische Verfahren zur Beurteilung der Gewassergiite

Leitung: Dr. Tamara Grummt
Umweltbundesamt Dienstgebaude Bad Elster
Heinrich-Heine-Strate 12

08645 Bad Elster

Tel.: +49 37437 76 354
Fax: +49 37437 76 219
e-Mail: tamara.qrummt@uba.de

FA Mon Target Screening

Leitung: Dr. Wolfgang Schulz
Zweckverband Landeswasserversorgung
Betriebs- und Forschungslaboratorium
Am Spitzigen Berg

39129 Langenau

e-Mail: schulz wighv-online de
Tel.: +49 7345 96338-2291
Fax: +49 7345 9638-2290
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DAIOS 2.0

Neuprogrammierung durch:

Tobias Placht, Marco Luthardt und
Prof. Frank LelRke

Hochschule Weihenstephan-Triesdorf,
Bioinformatik vser: ||

Password:

Don't have an account? Click here to register

Login
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DAIOS 2.0

DAIOS 2.0

P Mass | O Meta | O Index == ==
| P search | B ciear | || Entries found: 4 Visibile 4
Name | Q type to filter
‘ valsartan ‘
Name CAS Exact mass Molare mass
Chemical Formula M BB Ms/Ms | <} Transformation Tree = |
| | Valsartan [l View Raw Data || ¥ Download Molfile
| General information
Property Value
¥ History ‘ - o Name valsartan
L]
IUPAC N-Pentanoyl-N-{[2'-(2H-tetrazol-5-yl)-4-biphenylylJmethyl}-L-valine u: i
N=
Synonym b [1]
Meta: Name = valsartan
CAS Registry Number 137862-53-4
H
Chemical formula C24H29N503 )\
(1]
Secondary Data
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Suche in der Datenbank Stoff-ldent mit RTI-Berechnung

RISK-IDENT Treffer Valsartan fur

Masse 435.2270
y 4

ARFTSEE, Startseite  Wir Il : Ausschreibung Kontakt Impressum
L &,

& . ™
=z % Bayerisches Landesamt fiir ]

n S Umwelt %

~=

ll':g )

’4"8: u"“; ALEUELE Umweltqualitit Wirtschaft Kommunen UmweltWissen Publikationen Veranstaltungen Presse
ERY 2
Themen A-Z Abfall Altlasten AnahtikiStoffe | Boden Energie Geologie Larm Luft Natur Strahlung Wasser

@ Uber | [&] Kontakt | g Benutz,

Q Suspected target screening =B Compounds for SL.xls I3

‘ !, Herunterladen i

i & Datei hinzufiigen |: @Ausfuhren

|

‘DH QrF Q, Bereichsfilter (z.B. 1.45-2.54) v Nur Beste
b M 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 CCCCC{_zO)N{CClmc{_cclH‘
5 v é52.1230 f11.59 X “ 551.1158 . 0.0006 . 2.71 . -0.11 "Dlpropyl pyridine-2,5-dicarboxy | 136-45-8 . 205-245-9  C13H17NO4 CCCOC(=0)clcec(ncl)C(=(
Ionisierung 208.1333/ 4.83 X 207.1259 0.0004 2.22 2.09 Ciclopirox 20342-05-( C12H17NO2 Celee{C2CCCCC2)n({O)e(=(
| +H = 209.1174/7.05 X 208.1099 0.0003 1.82 0.44 [[p-(2-methoxyethyl)phenoxy]r 56718-70-f 260-333-3 C12H1603 COCCclocc(OCC2C02)ccl

Stationdre Phase |
cis . |7 B Datei @ Details

Eabianuas fors:.x.sl RTI Standard RTI Berechnung fur alle Komponenten

Compounds for SLxls

Kalibrationsdaten Ziele

Stoffname RTI logP RT Mittel rtl rc3 re2 Identifier RTI logP Exakte Masse RT Mittel rtl ik, re2
Metformin 50.0 -1.36 1.2 1.2 Z 252.1230/ 11.59 112.9 2.82 252.1230 11.6 11.6 7
Chloridazon 87.2 1.11 6.4 6.4 267.0878 / 7.27 92.3 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
Monuron 985 1.3 8.2 8.2 436.2343 / 10.80 107.9 2.49 435.2343 10.8 10.8
Metobromuron 104.2  2.24 10.2 10.2 207.1735 ] 11.57 113.2 | 2.83 207.1735 11.6 11.6
Chlorbromuron 113.4 2.85 11.7 11.7 - R fd19 70 A nni 207 1735 a1 a1 -
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Suche mit Masse

DAIOS 2.0
W P Meta | P Index =g =g

|P Search H B Clear

a
Mass range 7

| = | |

Exact mass i Details @@ Ms/Ms | =} Transformation Tree =g

| |+J'—|unit |v||a.01 |v|

[l View Raw Data H ¥ Download Molfile

Precursor mass

| |+J"-|unit |v||a.01 |v|
Mass fragments E
‘ ‘ﬂ’— unit ‘ > H 0.01 ‘ >

¥ History ‘ =g
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Suche mit Namen

DAIOS 2.0

P Mass | O Meta

£ Index ==

‘ P search “ B Clear ‘

Entries found: 4 Visibile 4

¥ History ‘

B Clear

I D
u|

Meta: Name = valsartan

Name ‘ 4, type to filter ‘
| valsartan |

Name CAS Exact mass Molare mass
CAS - T——
Chemical Formula M B Ms/Ms «+ Transformation Tree =i
| | Valsartan

1 General information

CAS Registry Number

Chemical formula

Secondary Data

Property Value

Name Valsartan

TUPAC N-Pentanoyl-N-{[2'-(2H-tetrazol-5-yl)-4-biphenylylJmethyl}-L-valine
Synonym

137862-53-4

C24H29N503
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MS/MS Daten

DAIOS 2.0

P Mass P Meta
P wass |

P Index ‘ =0

‘P Search H x] Clear‘

Entries found: 4 Visibile 4

MName

‘ valsartan

CAS

‘ Q, type to filter

Name

Exact mass Molare mass

Chemical Formula

i Details M +}+ Transformation Tree

Valsartan

Precursor entries : 2

- Property Value Fragments

X History -0 Precursor Mass 434.2198 350.0000

Ion -H 178.0000

Meta: Name = valsartan

Property Value Fragments

Precursor Mass 436.2343 207.0000

Ion +H 291.0000

235.0000
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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.wift (sample 1)‘ N

Name CAS Exact mass Molare mass
1 0 807 [ ] Valsartan 137862-53-4  435.2270 435.52
1300 i Details = BB Ms/Ms | <+ Transformation Tree =g
Valsartan P View Raw Data | & Download Molfile
1200 General information
Property Value
Name Valsartan
1100 Z 1pAC N-Pentanoyl-N-{[2'-(2H-tetrazol-5-I)-4-biphenylyllmethyl}-L-valine uf"g“
! CAS Registry Number 137862-53-4 “ti(
1 000 Chemical formula C24H29N503 a
Status Partly complete (orange) )\L\
900 i:::emass 435.2270
Molare mass 435.52
800 Nominal mass 435
= Secondary Data
2 700
2
E
600 .
e 4507 Oberflachenwasser Donau
500 :
400
300
200
100 N
0 Ll R s L ik § ’
1 2 4 5 0 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24 25 26 27 28 29 30 31 32
Time, min
e,
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Transformation Tree

DAIOS 2.0

P Mass | O Meta | O Index ==

‘p Search H R c|ear‘ Entries found: 4 Visibile 4

Name | Q type to filter
‘ valsartan ‘

Name CAS Exact mass Molare mass
CAS

Chemical Formula i Details 2R Ms/Ms

| | Valsartan

£}

® History ‘

B Clear

I u
0

Meta: Name = valsartan

und Forschung
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Transformationsprodukte
Valsartan

@ valsartan 137862-53-4  435.2270 435.52
i Details | 3@ Ms/Ms ﬁ Transformation Tree
Valsartan

N
O Z >N

/
—N
O Valsartansaure
Ho” O
(0]
\/\%\
Amino-Valsartan

s Bundesministerium
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Valsartansaure

DAIOS 2.0

AP Mass | O Meta | P Index =i
‘p Search H [ c|ear‘ Entries found: 4 Visibile 4
Name | Q type to filter ‘
‘ valsartan ‘ | |
S M B Ms/Ms | < Transformation Tree =5
|Chemica| Formula | Valsartan acid [l View Raw Data || ¥ Download Molfile
‘ ‘ General information
. |Property Value =
: 4 .
Name Valsartan acid
IUPAC
¥ History m] E—
A=n
CAS Registry Number N\\ |
' = -3 Chemical formula C14H10N402 N
Meta: Name = valsartan
Status Incomplete (red)
Valsartan
Source
Exact mass 266.0803
Molare mass 266.26

Bundesministerium
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MS/MS Fragmente Valsartansaure

DAIOS 2.0

P Mass | O Meta | P Index =8

‘p Search “ R Clear | | Entries found: 4 Visibile 4

Name ‘ Q, type to filter
‘ valsartan ‘ | |

s i Details ..“Ilﬁﬁﬂ 4+ Transformation Tree S E

Valsartan acid

Chemical Formula

| | Precursor entries : 2

Property Value Fragments
Precursor Mass 265.0731 165.0000
Ton -H 193.0000
® History ‘ ==
Property Value Fragments
] Precursor Mass 267.0876 206.0000
Meta: Name = valsartan
Ton +H 178.0000
Valsartan
151.0000
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XICs von Valsartan und seinen
Transformationsprodukten

@ Valsartan XIC from 14-03-04_TOF_BiG_pos_2014-KW10_Donau_04-03-14_05.wift (sample
@ Valsartansaeure XIC from 14-03-04_TOF_BiG_pos_2014-KW10_Donau_04-03-14_05.
@ Aminovalsartan XIC from 14-03-04_TOF_BfG_pos_2014-KW10_Donau_04-03-14_05.wiff (sa
O desalkyl. Valsartan XIC from 14-03-04_TOF_BiG_pos_2014-KW10_Donau_04-03-14_05.wift
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0
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2.002

11142

4.663

5.079
a.948||
H' 5.275
4271 ‘|| 5.572

4.144 MU T
il \’

(i M

\\4]|ﬁ'|!\

i Details | @@ Ms/Ms -+ Transformation Tree

Valsartan

Dealkyliertes Valsartan

Valsartan

Valsartansaure

Amino-Valsartan

7.280

Oberflachenwasser (Donau)

W iL Aot

2 5 6

l‘H'-?r..l| it N :
ALY MMML il ol Y MM 1

7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24 25 26 27
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Identifizierung mit DAIOS a0
IDA-MS/MS "

Valsartan q

— @ 436.2343/10.80; subrange 436.2343/ 10.80; subrange N
©436.2343 10.80. entire range
© MSIMS triggered at RT = 10.8314 Probe K t II
0 0 ontrolie
— 10.805 RS
400
400
- 0
= 2 200
g a0 E
z =
il 200
100 10.78
N 105{)10"6" 10 e 1118
84 1096 1116 1122
{? R N 1031 1044 | 1070 Lo I
3 98 10.0 102 104 106 108 110 12 114 116 118 120 122 9% 98 100 102 10.4 105 108 110 12 114 116 s 120 122
Time, min Time, min
Masterview EREKEN HE BE ZSEEEa? fion aeaton Y =
[ Number A
I, Sample  of Adduc Int  Extracion Width  Found At Fragment  Expected  RTWidth  Found At Isotope Ratio
R Wit fle Name Name posiie Name Formula  lsotope  Mass(Da) | S NMeeDm Widh(a) MR RS Formula Finder Resut (RITET, DRSSt FLE Moms (Day | Eor(ppm)  pEOPETEE
resul
| om | 4358099 /1782 0 435.80992 43580992 0005 11473 17.82 1
/ @ | 1403-04_TOF_BIG_pos_2014-Kw10_Oul-Injekion_01 Sample1 | 7436 (RS 4 | ekieen (4305235 0005 11465 L0 d
43612481490 0 43612479 43612479 0005 11.465 49 1
4361288/ 481 0 43612881 4312881 0005 11.465 481 1
36 163156 0 43816357 N 4B ComNO st [awiem 48
$3.3413/961 0 amas Tama e sel  CooweNOb Cawwus 03
15252 0w P o
Positive result: equal or better v/ / @ @ @ 0 v 433416/608 0 436l 434161 0005 14ss | 613 | CiswdsNiozs 608 1
Pl >
sample: 14-03-04_TOF_BfG_pos_2014-KW10_... ¥ Control:| 14-03-04_TOF_BfG_pos_2014-KW10_... ¥ Rows 9720 m m
‘Spectrum from 14-03-04_TOF _BfG_pos_2014-KWW10_Donau_04-03-14_05.wiff (sample 1) - D...direkt_K\/10_04-03-14; Experiment 1, +TOF MS (100 - 1200) from 10.775 to 10.816 min Spectrum from 14-03-04_TOF_BIG_pos_2014-K\W10_Donzu_04-03-14_05.wiff (sample 1) - Donau-direkt_Kin/10_04-03-14; Experiment 2, +TOF MS'2 (30 - 1200) from 10.831 min
200 Precursor: 436.2 Da, CE: 40.0CE=40
136.2344 100%
180 207.08%4
90%
160 180.0787
80%
190.0635
w [OF-MS : . MS/MS
- E
120
2 T 6% 235.0960
i s
L = s 291.1502
g g
= " g 0%
= 206.0831
&0 4372368 # gy
2080745
2 4363408 20% Lo ”3079" 061710 182316
i
20 A A3 4331836 1029 ‘ “
I s N i i e MM. ; sl s, R ol | \ II\I I\ H \ Il HHI | \ L] Il L \ \
4360 4365 4310 4315 4385 4380 4395 0 6 sn 180 20 240 260 280 300 320 340 360 3\ 400 40
Mass/Charge, Da Mass/Charge, Da
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Identifizierung mit DAIOS
g N\
2 N
V I rt M . d )
— @ 267 08787 27: subrange 267.0878/7.27: subrange
©267.0878. 7.27. entire range
O MSIMS triggered at RT = 7.3053 P b Wi HO O K t I I
i I rooe . ontrolie
700 -
600
s 20
2 00 2
g E
5 400 =
0 300
200 200
6892 7.002 7640
" 100 e 728 7441 7725 76T
{? 6773 7512 o - ‘ 5953| 7.039 7115‘ 7.201 7331 [l a=- T |T.SB3 7
66 67 68 68 70 71 72 73 74 75 78 11 78 73 &0 &1 82 66 67 68 63 70 71 72 13 74 15 76 77 78 7% 80 &1 &2
Time, min Time, min
- L e
Masterview EREKEN HE BHE RSEEE&? LT L w
c Number
T Sample  of Adduc Int  Extraction Width  Found At Fragment ed  RTWidth  Found At Isotope Ratio i
o Wit file Name Name”  bosibe Name Formua  lsotope  Mass(Da) | o Mamn Widh@a) R PO FomuaFinderResut  peOmell | Dedsd T o By | Eror oo | eetoee T | B
resul
et o2 RO 0 s o —— 2
/ @ | 1403-04_TOF_BIG_pos_2014-Kw10_Oul-Injekion_01 Sample1 | 7436 LERESEE 4 [Ekesd Ly 2
267.0867 1 490 0 267.08666 18721
oz |0 | | |m rm T e
26712091652 0 267.12094 18718 616 CI0HZINO2S2 652 1
267.1210/5.20 0 26712102 18718 _— 52 1
267.1215/5.95 0 26712151 18.718 595 1
Positive result: equal or better +/ v/ @ @ @ 0 v 2671308 /4 65 0 26713075 1877 485 1

4

Sample:  14-03-04_TOF_BfG_pos_2014-KW10_... ¥ Control: | 14-03-04_TOF_BfG_pos_2014-KW10_... ¥

Rows 9720

Spectrum from 14-03-04_TOF _BfG_pos_2014-Kw10_Donau_(04-03-14_05.wiff (sample 1) - D...u-direkt_Kw10_04-03-14; Experiment 1. +TOF MS (100 - 1200) from 7.269 to 7.310 min Spectrum from 14-03-04_TOF_BfG_pes_2014-K\W10_Donau_04-03-14_05.wiff (sample 1) - Donau-direkt_K\10_04-03-14; Experiment 3, +TOF MS"2 (30 - 1200) from 7.305 min
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Vergleich von MS/MS Daten aus DAIOS mit IDA-Spektrum

i Details Em Ms/Ms - Transformation Tree
Valsartan

Precursor entries : 2

Database Hit

Property Value Fragments

V I rt 't 1 Precursor Mass 434.2198 350.0000

a Sa an ml Ion -H 178.0000
MS/MS-Dat :
a a Property Value Fragments E
Precursor Mass 436.2343 207.0000 *

Ton +H 291.0000

235.0000

190.0000

362.0000

TP von DAIOS:
Valsartan Acid
mit MS/MS-Data
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another 4 i € from DAIOS
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i Details am Ms/Ms | - TransformationTree = - S
Valsartan acid 122: 206.05a7
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80%
Property Value Fragments ZZ:
Precursor Mass 265.0731 165.0000 ‘ 22:
178.0636
Ton -H 193.0000 i
E S0%
- 45%
Property Value Fragments :2: 157gp528
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Quantitative Bestimmung von Valsartan und Valsartansaure

P XIC of “VRM (18 pairs}; 267.000/206 000 Da ID. Valsaran Add-1 fram Sanple 53 (Danau) o 14-03-03 Sartane MV LWAWaesser_LUwiff (Tur... Vex 28400 ofs.

—— '7 | ‘_‘!‘ \ 693

Valsartansaure Donau
100 ng/L

Valsartan
40 ng/L

00| |
=) |
- |
e |
- |
201

o

ol an¥hth o oMo Al o o IR s s, A ) it b
58 60 6.2 64 66 68 70 72 74 76 78 80 82 84 86
Time, min
lu - 26 - R I S K Identifizieren [ Bewerten % ?uurn;?ds&lg stertum
Zweckverband und Forschung

Landeswasserversorgung sl G~ Handeln [ Kommunizieren IDENT geférdert vom:




Nicole Jung (jung.n@Iw-online.de)

DAIOS Login

ALOS

provided by developed by

: FOCHSCHIULE
dwedkverband WEIHENSTEPHAN TRIESDORF
Landeswasserversorgung el —— URIVERSITY OF APPLIED SCIENCES

User:

Password:

Don't have an account? Click here to register

ﬁ Ggi ﬁ

und Forschung

Bundesministerium
- 27 - RI S K identifizieren | Bewerten * fiir Bildung
Zweckverband -

Landeswasserversorgung sl NG~ Handeln | Kommunizieren IDENT geférdert vom:




Vielen Dank fur lhre
Aufmerksamkeit

ASKURIS
Land

"~ Handeln [ Kommunizieren I D E N T

I_ 28 RISK

gefordert vom:



