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RlSKWa Non-Target Analytik und Datenbanken

BMBF-Fordermal3dnahme ,Risikomanagement von neuen Schadstoffen  |dentifizierung bislang unbekannter Spurenstoffe und
und Krankheitserregern im Wasserkreislauf Transformationsprodukte im Wasser tber LC-HRMS-Analytik

12 Verbundprojekte Herausforderung: Effiziente Nutzung der Daten, Datenmanagement

Themenfelder Risikocharakterisierung und —management, Technologien Ziele QT: Diskussion der Vorgehenswelise bei der Non-Target Analytik,
zum Emissions-/Immissionsmanagement sowie Kommunikations- und Optimierung der Software, Erstellung bzw. Optimierung von Datenbanken
Bildungsmal3nahmen zur Unterstutzung der Non-Target Analytik

Projektubergreifender Dialog in Querschnittsthemen (QT) zu Aktivitaten QT: Durchfiihrung von bisher 5 Workshops mit RiISKWa-
bestimmten Arbeitsschwerpunkten Partnern, Herstellern und Anwendern

Vorgehensweise || Software

l . ‘ » Unterschiedliche Auswertetools der Herstellersoftware wie Peak-Finding-
H&CS“?XL';’SSRSG N on -/SU S p ECted B Algorithmus, Ermittlung der Summenformel aus exakter Masse,
’ Bestatigung der Summenformel Uber Isotopic Pattern Matching,

| .

l i B Targ et Screenin g Fragmentierung, automatisierte Suche nach Umwandlungsprozessen,
XaKle
Massen

Hauptkomponentenanalyse (PCA), ....
] : Softwaretools der einzelnen Geratehersteller wurden in den Workshops

Suspected- Non-Target dargestellt und die Leistungsfahigkeit an gemeinsam analysierten Proben
Screening

Target demonstriert
Screening

| ’ : Verbesserungsvorschlage wurden aufgenommen und teilweise

Screening Vergleich eingearbeitet
uber Einzelprobe mehrerer . . : .
Listen . Soclbes Geratehersteller bieten interne, kommerzielle Datenbanken und

| — Spektrenbibliotheken unterschiedlicher Grofde und Ausrichtung

|
Verifizierung C";f;%rmgm(g'a Summenformeln [zgfg’gng?%rgg_e Aufbau und Pflege spezifischer, gewésserbezogener ,suspect-lists*
J sotope) | generieren IDENT, ChemSpider) J obliegt bisher den einzelnen Anwendern

Frei zugangliche Spektrendatenbanken (z.B. MassBank) und
Softwaretools (z.B. RTI-Modul) stellen zusatzliche Hilfsmittel dar

Die zwel Datenbanken im RISKWa-Verbund: STOFF-IDENT und DAIOS
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z.B. Transformationswege und Fragmente

Integration der Werkzeuge Fazit

* Unter Einbezug der Geratehersteller und Anwender konnten verschiedene
STOFF-IDENT RTI DAIOS Weitere Ansatze realisiert werden, um die Messdaten effizienter auszuwerten und
far die Substanzidentifizierung zu nutzen

* Stoffdaten * Normierung * Meta-Daten (2.B. * Datenbanken  Kooperation aller Partner im Querschnittsthema ermaoglichte
+ Gewasserrelevanz der Retentions- Transformation Tree) (z.B. MassBank) synergistische Entwicklung der verschiedenen Tools und Strategien

* Industriechemikalien zelt (RT) » Struktur-Daten (z.B. « Algorithmen . . . .
(REACH), Arzneimittel, | |+ 10 Standards Massenfragmente) (z.gB. Vetfag) Weiterflhrung der Zusammenarbeit nach Projektende winschenswert

Pflanzenschutzmittel, * LogP / logD » Analytische Kommu-
Biozide, TP, ... nikationsplattform * Datenformate Dan kS ag un g
* Den Betelligten der Projekte ASKURIS, RISK-IDENT und der DECHEMA

Arbeitsplattf  Dem BMBF flr die finanzielle Unterstltzung im Programm FONA
roefsplattiorm (Forschung fur Nachhaltige Entwicklung)
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