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STOFF-IDENT 
 
 

Eigenschaften 
• CAS-Nummer 
• Summenformel 
• Hauptname 
• IUPAC-, chemischer Name 
• logP und logD 
• pKa 
• KH und KD 

• Einstufung in R50/R53 
• … 

Datensätze für potenziell gewässerrelevante Stoffe: 
•  Bisher unter REACH registrierte Stoffe (>1000 t/Jahr; Einstufung in R50/50  

>100 t/Jahr; CMR (Cat. 1+2)   ≥ 1 t/a ) 

•  Pflanzenschutzmittel und Metaboliten 
•  Biozid-Wirkstoffe 
•  Human- und Tierarzneimittelwirkstoffe  
•  Duftstoffe 
•  Priorisierte Substanzen (z.B. NORMAN list of emerging pollutants) 
•  Transformationsprodukte aus Vorhersagemodellen generiert (z.B. 

University of Minnesota Pathway Prediction System UM-PPS, CATALOGIC, 
ZENETH)  

Web-Schnittstelle 

Browser … 

STOFF-IDENT Prototyp 1 
 

Features 
• Datenimport aus REACH (nur HTML-Schnittstelle) 
• Suche nach Stoffen über ihre Eigenschaften 
• Manuelles Einfügen von Datensätzen 
• Einfaches Benutzermodell 
• Zugriff auf die Daten über einfaches JSON- 
  Format 
 

Wissenswertes 
• Realisiert als Studentenprojekt an der HSWT 
• Intern in Gebrauch seit 08/2012 
• Plattform für erste Benutzertests 
• Offenbarte Mängel in der Datenqualität (z.B. logP  
  unterschiedlich berechnet) und der Zugänglichkeit  
  der REACH-DB 
• Unterschiedliche Genauigkeit der Daten (z.B.  
  exakte Masse mit nur 3 Nachkomma-Stellen  
  statt der geforderten 4) 
 
 

2013  2012 2014        RISK–IDENT 
     System 

Definition und Planung 
 

• Datenumfang 
• zu erfassende Eigen- 
  schaften 
• Datenquellen 
• Funktionsumfang 
• Technologien 
 

Prototyp 1 
 
 einfache Abfragen nach 
   Eigenschaften 
 Daten einfügen 
 nur REACH-Daten 
 nur Projektmitglieder  
 

UBA 
 

Vereinbarung über die 
Lieferung von Daten aus 
dem UBA-Datenbestand 
auf der Basis der in 
REACH erfassten Stoffe 

Prototyp 2 
 
 Reimplementierung auf Basis der  
   Erfahrungen des ersten Prototyps 
 erweiterter Funktionsumfang und Daten 
 flexible Architektur zu leichteren Erweiterung  
 erweiterter Benutzerkreis (auf Anfrage) 

RISK-IDENT System = STOFF-IDENT + DAIOS 

DAIOS 
 

• teilweises Re-Engineering von  
  DAIOS und Funktionserweiterung 
• hinzufügen einer Kommunikations-  
  Komponente für die Erfassung der 
  Expertenerfahrungen 

Prototyp 3 
 
 feature freeze, keine neuen Funktionen 
   oder Eigenschaften 
 gemeinsame Plattform STOFF-IDENT  
   und DAIOS 
 nochmals erweiterter Benutzerkreis 

Finalisieren 
 
• intensive Benutzertests 
• Fehler beheben 
• Portierung auf Lifesystem 
• Dokumentation (Benutzer, Administration)   

Öffentlichkeitsarbeit 
 

• Vorstellung der Datenbank auf  
  Fachtagungen und in Fach- 
  zeitschriften 
• Workshop für Benutzer 
• öffentlicher Zugang der  
  Datenbank  
 

RISK-IDENT  System 

STOFF–IDENT 
 

• Stoffdaten 
 

• Gewässerrelevanz 
 

• REACH und UBA 
 

DAIOS 
 

• Meta-Daten (z.B.  
  Konzentrationen in der 
  Umwelt) 
• Struktur-Daten (z.B.  
  Massenfragmente) 
• Analytische  
  Kommunikationsplattform 

Externe Datenquellen 
und Tools 

 

• Datenbanken  
  (z.B. MassBank) 
• Algorithmen  
  (z.B. Metfrag) 
• Datenformate 
 

Das RISK-IDENT System ist eine integrative Komponente, die die Einzelkomponenten 
STOFF-IDENT, DAIOS (database assisted identification of organic substances) und andere 
Datenquellen zusammenfügt. STOFF-IDENT stellt dabei eine für alle offene und leicht 
zugreifbare Stoff-Datenbank zur Verfügung. DAIOS ergänzt diese Datenbasis um weitere 
Meta-Informationen. Auf dieser Plattform können sich Analytiker zu Fragen der 
Identifizierung austauschen. Zudem sollen auf dem System externe Datenquellen und 
Interpretationstools einfach integriert werden können. 

Abgleich mit STOFF-IDENT → Stoff-
Vorschlag 

Überprüfung des Vorschlags mit RTI  
(Retentionszeit-Index: logP, RT) 

Vorhersage der Fragmentierung (z.B. 
MetFrag), Analyse der vorgeschlagenen & 

gemessenen Fragmente 

Plausibilitätsprüfung mit zusätzlichen 
Angaben 

Ermittlung der Features: exakte Masse, 
Summenformel 

EIC 

MS/MS 

HPLC QTOF-MS 

Anwendung im Suspected-Target Screening: 

HPLC QTOF-MS 

nach Projektende 
 

• Aktualisierung der REACH-    
  Daten durch das LfU 
• Weiterbestehen der  
  Datenbank am LfU 
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