
Motivation

Bei der Identifizierung von organischen Spurenstoffen in der aquatischen Umwelt kommen unterschiedliche Analysen-
systeme zum Einsatz. Die Durchführung eines Non-Target-Screenings erfolgt je nach Ausstattung des Labors auf 
unterschiedliche Weise. Jedoch spielt die Datenbankabfrage bei jedem Konzept des Non-Target-Screenings eine zentrale 
Rolle. 
Für unpolare Stoffe erfolgt die Identifizierung gewöhnlich mittels GC-MS und Spektrenbibliothek. Bei polaren Substanzen 
kommt die LC-MS bzw. LC-MS/MS zum Einsatz. Ein Vergleich von MS/MS-Spektren ist derzeit nur begrenzt möglich. 
Deshalb ist es notwendig, eine Online-Datenbank speziell für die Anforderungen der LC-MS-Analytik in der aquatischen
Umwelt  aufzubauen.3

Datenbank
(www.DAIOS-online.de)

Zuordnung einer Substanz

Verifizierung mittels MS/MS

Identifizierung der Substanz

Exakte Masse Fragment 1 Fragment 2 …

188.0949 56.051 77.040 …

Precursor Fragment 1 Fragment 2 …

188.1 56.1 77.0 …

High Resolution
LC-Kopplung mit:

z.B. Q-TOF, Orbitrap, …

� Extracted Ion Chromatogram

Low Resolution
LC-Kopplung mit:

z.B. Ionenfalle, Triple-Quadrupol, …

� Extracted Ion Chromatogram
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3Am 10.02.2009 fand die Gründungssitzung des Arbeitskreises „Non-Target-Screening“ (HA II der Wasserchemischen Gesellschaft) statt. Der Arbeitskreis hat unter anderem das Ziel auf Grundlage 
dieses Konzepts eine Online-Datebank aufzubauen.

Phenazon
Zühlke, S. (2004); Verhalten von Phenazonderivaten, Carbamazepin und estrogenen
Steroiden während verschiedener Verfahren der Wasseraufbereitung, Dissertation, 
Technische Universität Berlin

Im Unterpunkt „Transformation Tree“ der Datenbank sind 
bekannte Transformationsprodukte miteinander verknüpft. 
Aufgrund dieser Informationen kann die Probe auf weitere 
mögliche Kontaminanten untersucht werden.
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