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Wie kann DAIOS die Identifizierung

von Spurenstoffen unterstützen?

W. Schulz, N. Jung, T. Lucke und R. Winzenbacher
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Datenbank DAIOS   (www.daios-online.de)  Datenbank DAIOS   (www.daios-online.de)  

Database Assisted Identification of Organic Substances

Ziele:

• Unterstützung der Identifizierung bei LC-MS Messung

• keine Spektrenbibliothek (unabhängig von Geräteplattform)

• Einbindung von Meta-Informationen

• frei im Internet verfügbar
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DAIOS 1.0   2009DAIOS 1.0   2009



Zweckverband
Landeswasserversorgung gefördert vom:

- 4 -

Tab „Suchen“Tab „Suchen“
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Tab „Misc“Tab „Misc“
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Tab „MS/MS“Tab „MS/MS“
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Tab “Transformation Tree” Tab “Transformation Tree” 

Ausgangssubstanz

Transformationsprodukte
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Wasserchemische Gesellschaft

Fachgruppe in der GDCh

http://www.wasserchemische-gesellschaft.de/de/
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Fachausschuss (FA)  Non-Target-Screening
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DAIOS 2.0

Neuprogrammierung durch:

Tobias Placht, Marco Luthardt und 

Prof. Frank Leßke

Hochschule Weihenstephan-Triesdorf, 

Bioinformatik
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DAIOS 2.0  
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Suche in der Datenbank Stoff-Ident mit RTI-Berechnung

RISK-IDENT

Suche in der Datenbank Stoff-Ident mit RTI-Berechnung

RISK-IDENT
Treffer Valsartan für

Masse 435.2270 

RTI Standard RTI Berechnung für alle Komponenten
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Suche mit Masse
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Suche mit Namen
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MS/MS Daten
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XIC (extracted ion chromatogram) von ValsartanXIC (extracted ion chromatogram) von Valsartan

Oberflächenwasser Donau
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Transformation Tree
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Transformationsprodukte
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Valsartansäure
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MS/MS Fragmente Valsartansäure
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XICs von Valsartan und seinen

Transformationsprodukten

XICs von Valsartan und seinen

Transformationsprodukten

Oberflächenwasser (Donau)

Valsartan

Dealkyliertes Valsartan

Amino-Valsartan

Valsartansäure
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Identifizierung mit DAIOS

IDA-MS/MS

Identifizierung mit DAIOS

IDA-MS/MS
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WS1 Wolfgang Schulz; 11.03.2014
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Vergleich von MS/MS Daten aus DAIOS mit IDA-SpektrumVergleich von MS/MS Daten aus DAIOS mit IDA-Spektrum

Database Hit 

Valsartan mit 

MS/MS-Data

Database assissted identification

of unknown compounds

Product Ions 

from DAIOS
Coelution of

another

compound

TP von DAIOS: 

Valsartan Acid

mit MS/MS-Data
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Quantitative Bestimmung von Valsartan und ValsartansäureQuantitative Bestimmung von Valsartan und Valsartansäure

XIC of +MRM (18 pairs): 267.000/206.000 Da ID: Valsartan Acid-1 from Sample 53 (Donau) of 14-03-03_Sartane_MV_LW-Waesser_Lu.wiff (Tur... Max. 2840.0 cps.
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Nicole Jung  (jung.n@lw-online.de)
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Vielen Dank für Ihre

Aufmerksamkeit


