RISK-IDENT

Arzneimittel, Reinigungsmittel, Duftstoffe — diese und
viele andere Substanzen gelangen tagtaglich mit unse-
rem Abwasser in die Klaranlagen. Werden sie dort nicht
vollstandig abgebaut, schadigen sie moglicherweise
spater im Gewasser Pflanzen und Tiere. Viele dieser
Spurenstoffe werden bei Routineanalysen nicht erfasst.
Auch weil3 man noch wenig dartber, welche Abbaupro-
dukte entstehen und wie sie wirken. Doch wie identifi-
ziert man unbekannte Stoffe? Wie erfahrt man, welche
Risiken sie bergen?

Das Projekt RISK-IDENT ist diesen bislang unbekannten
Chemikalien im Wasser auf der Spur. Es sucht nach Me-
thoden, um die nur in Spuren auftretenden Abbaupro-
dukte organischer Schadstoffe zu identifizieren, das von
ihnen ausgehenden Risiko flir Gewasserorganismen zu
bewerten und den Eintrag in die Umwelt zu verringern.
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Fakultat Biotechnologie und Bioinformatik

Am Hofgarten 10 | 85354 Freising

Margarete Savarino

Tel.: +49 8161 71-4059 | Fax.: +49 8161 71-56116
margarete.savarino@hswt.de

TAGUNGSGEBUHR
Die Teilnahme an der Veranstaltung ist kostenlos. Wir bit-
ten Sie sich bis spatestens 31.03.2013 anzumelden!

TAGUNGSORT

Hochschule Weihenstephan-Triesdorf (Gebaude C4)
Weihenstephaner Berg 5

85354 Freising

Aufgrund einer Messe in Minchen sind viele Hotels be-
reits ausgebucht. Eine zligige Organisation einer Unter-
kunft ware von Vorteil. Restkapazitaten konnen bei uns
erfragt werden.
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Die Arbeitsplattform besteht aus Teilen des Analysetools
openMASP sowie den Datenbanken STOFF-IDENT und
DAIOS.

STOFF-IDENT und openMASP verwenden die Open
Source Software der Eclipse-Foundation. Die nicht-
gewinnorientierte Kooperation kimmert sich um die heu-
te wohl am weitesten verbreitete freie Softwareplattform
Eclipse. Durch ihre offene und modulare Struktur kamen
Uber die Jahre viele Softwarekomponenten hinzu, sodass
auf Basis von Eclipse heute eine breite Anzahl an Applika-
tionen entwickelt werden konnen.

STOFF-IDENT nutzt Eclipse RAP, welches die grafischen
Komponenten von Eclipse Uber einen Browser nutzbar
macht. In die Datenbank wurden zunachst alle Stoffe
aufgenommen, die bisher im Rahmen der REACH-Verord-
nung registriert werden mussten. Dies sind:
alle hochtonnagigen Stoffe mit einem Produktionsvo-
lumen Uber 1000 t/a
R50/53-Stoffe (Stoffe, die sowohl sehr giftig fir Was-
serorganismen sind als auch in Gewassern langerfristi-
ge schadliche Wirkungen haben konnen) mit Produkti-
onsvolumina uber 100 t/a
CMR-Stoffe (Stoffe, die kanzerogen, mutagen und/
oder reproduktionstoxisch sind) mit Produktionsvolu-
mina Uber 1 t/a

Weiterhin informiert der Workshop Uber die bislang nur
intern von TUM und HSWT benutzte Software open-
MASP. Sie wurde entwickelt, um Daten der Massen-spek-
trometrie zu analysieren. Darliber hinaus kann sie aber
auch genutzt werden, um Wissenschaftler schnell und
unkompliziert bei der Entwicklung neuer Verfahren
(z.B. RTI) zu unterstitzen.

Der Workshop wendet sich an analytisch arbeitende Per-
sonen aus dem Bereich der Flissigchromatografie und
speziell dem Bereich der Wasseranalyse. Des Weiteren
sind alle Personen herzlich eingeladen, die eine zukunfts-
fahige ,open source’ Software kreieren und nutzen moch-
ten.
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C4.263
Treffpunkt an der Mensa (fur Hungrige)
meet & greet (im Konferenzraum)

BegriiBung
Prof. Dr. Frank LeRke | HSWT

openMASP
Michael Krappmann | HSWT

Eclipse Industry Working Groups
Ralph Muiller | Eclipse Foundation

Pause

Das Projekt RISK-IDENT
Dr. Manfred Sengl | LfU

Arbeitsplattform aus STOFF-IDENT und
openMASP
Marco Luthardt | HSWT

STOFF-IDENT in der Anwendung
Dr. Marion Letzel | LfU

Abendessen im Braustuberl

C4.263 UND C4.264

Workshop: Hands-on STOFF-IDENT
Leitung: Dr. Marion Letzel

Die Datenbank STOFF-IDENT wird anhand
von Fallbeispielen vorgestellt und Verbesse-
rungsvorschlage werden diskutiert.

Workshop: Retention Time Index (RTI)
Leitung: Dr. Thomas Letzel

Hersteller flissigchromatographischer
Instrumente und Software prasentieren ihre
Ergebnisse aus dem ersten RTI-Ringversuch.
Die bisher ein Dutzend angemeldeten Indus-
trievertreter diskutieren dabei tber Moglich-
keiten und Nutzen des RTI.

Abschlussbesprechung
Ende

Was ist in der Wasserprobe enthalten? Die beste Tech-
nologie, um dies herauszubekommen ist aktuell das so-
genannte ,Suspected-Target Screening”. Dabei ver-
misst man die Proben zunachst mittels klassischen
Non-Target-Screening-Ansatzen, das heil3t
LC-MS(/MS). AnschlieRend werden die Daten jedoch
nicht wie Ublich gegen eine chemische (Spektren-)Da-
tenbank, sondern gegen die derzeit im Aufbau befindli-
che Stoffdatenbank STOFF-IDENT abgeglichen, die nur
potentiell im Wasser vorkommenden Substanzen ent-
halt. Zunachst werden per Flussigkeitschromatografie
und Massenspektrometrie die Retentionszeit und die
(exakte) Masse ermittelt. Mithilfe eines Referenzmixes
und der Retentionszeit wird der RTI berechnet. Dieser
und die (exakte) Masse werden mit der Datenbank
STOFF-IDENT und der Arbeitsplattform abgeglichen. Als
Ergebnis erhalt man Summenformel und Strukturvor-
schlage.

—

sy e 4

Der RTI dient zusatzlich dazu, dass Sie
bei regelmaliger Nutzung des Referenzmixes au-
tomatisch eine Validierung Ihrer Chromatographie
(Gber RTI), Ihrer massenspektrometrischen Spezifitat
(Gber m/z), und Ihrer massenspektrometrischen Sen-
sitivitat (Uber die Signalflache) durchfuhren konnen,
ihre Chromatographie direkt mit anderen Laboren,
die ebenfalls den Referenzmix nutzen, abgleichen
konnen,
den logP (spater auch logD) fir unbekannte Moleku-
le Gber Chromatographie angeben konnen (dhnlich
der OECD GUIDELINE FOR TESTING OF CHEMI-
CALS 117,)
den RTI als einfaches Vorhersagewerkzeug einsetzen
konnen.



