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Liebe Leserinnen und Leser,

seit Uber zwei Jahrzehnten steht das Langenauer Wasserforum (LWF) fur
fachliche Qualitét, lebendige Diskussionen und einen offenen Austausch
zwischen Wissenschaft, Praxis und Industrie. Als die Landeswasserversor-
gung (LW) im Jahr 2004 erstmals zum Forum nach Langenau einlud, war es
das Ziel, aktuelle Fragestellungen der Wasser- und Umweltanalytik nicht nur
aufzugreifen, sondern frihzeitig wegweisende Impulse zu setzen. Heute —
mehr als 20 Jahre spéter — lésst sich feststellen: Das LWF hat sich als feste
Plattform etabliert, die Trends in der Wasseranalytik begleitet, bewertet und
oftmals weit vor ihrer breiten Anwendung in den Mittelpunkt gestellt hat.
Ein Blick zurtick verdeutlicht dies eindricklich. Bereits in den Anfangsjahren
des LWF wurde die damals neue Methode der Flussigchromatographie,
gekoppelt mit Massenspektrometrie (LC-MS/MS), diskutiert. Sie erdffnete
der Spurenanalytik neue Horizonte: Polare Spurenstoffe wie Arznei- und
Réntgenkontrastmittel konnten erstmals ohne aufwendige Voranreiche-
rung direkt bestimmt werden — ein Meilenstein in der Trinkwasseranalytik.
In den folgenden Jahren lenkte das Forum den Fokus auf weitere zukunfts-
weisende Themen. Das Non-Target-Screening mit hochauflésender Massen-
spektrometrie etwa erweiterte das methodische Spektrum erheblich. Hier
ging es nicht mehr nur um die gezielte Suche nach bekannten Stoffen, son-
dern um die systematische Erfassung unbekannter Spurenstoffe — verbun-
den mit der Entwicklung komplexer Workflows fir Auswertung und Bewer-
tung. Ergdnzend riickte die wirkungsbezogene Analytik in den Mittelpunkt:
Biotests wurden vorgestellt als komplementdre Methode, um toxische
Wirkungen nachzuweisen und damit eine Priorisierung in der Vielzahl von
Substanzen zu ermdglichen. Auch gesellschaftlich diskutierte Themen wie
Mikroplastik fanden ihren Platz im Programm - verbunden mit der wich-
tigen Botschaft, dass fir das Trinkwasser bislang Entwarnung gegeben
werden kann. Und schlie8lich wurden friihzeitig per- und polyfluorierte
Alkylsubstanzen (PFAS) behandelt, deren Nachweis, Vorkommen und Be-
wertung in der 6ffentlichen und wissenschaftlichen Diskussion zunehmend
an Bedeutung gewonnen haben. Damit zeigt sich: Das Langenauer Wasser-
forum war stets ein Ort, an dem innovative Methoden vorgestellt, kritisch re-
flektiert und in die Praxis eingeordnet wurden. Die Landeswasserversorgung
hat als Veranstalter dazu beigetragen, aktuelle Themen frihzeitig sichtbar zu
machen und den Transfer zwischen Forschung, Laborpraxis und Wasserwirt-
schaft zu fordern. Vor diesem Hintergrund setzt auch das 16. Langenauer
Wasserforum am 17. und 18. November 2025 diese Tradition fort — und das
mit dem Leitthema: ,Trinkwasseranalytik aktuell: Daten, Fakten, Trends". Die
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Veranstaltung auf dem Geldnde des Wasserwerks Langenau, die erneut in
hybrider Form durchgefuhrt wird, kntpft an die Geschichte an und richtet
zugleich den Blick in die Zukunft. Ein Keynote-Vortrag beleuchtet die Rolle
der (Oko)toxikologie in der Wasseranalytik — ein Thema, das Erkenntnisse aus
Chemie, Biologie und Umweltwissenschaften miteinander verbindet und
damit neue Perspektiven auf die Bewertung von Spurenstoffen eréffnet. Ein
weiterer Schwerpunkt liegt auf den Stoffeintrdgen aus Industrie und Ge-
werbe in Gewasser: ein hochrelevantes Thema, das Schnittstellen zwischen
Umweltschutz, Regulierung und Praxis der Wasserwirtschaft aufzeigt. Auch
die Digitalisierung ist im Programm prominent vertreten. Moderne Labor-
informationsmanagementsysteme (LIMS) prdgen heute die Ablaufe von der
Probenahme Uber die Erfassung und den Datentransfer bis hin zur auto-
matisierten Befund- und Rechnungserstellung. Vieles, was vor einigen Jah-
ren noch visiondr klang, ist inzwischen Alltag geworden — und behdlt weiter-
hin seinen herausfordernden Charakter bei. Gleiches gilt fir das Online-
Monitoring: Innovative Verfahren wie das Rohwasser-Screening auf Spuren-
stoffe oder mikrobiologische Parameter zeigen, wie Echtzeit-Analytik in der
Praxis genutzt werden kann. Das Rahmenprogramm greift zudem ein Thema
auf, das weit Uber die Wasseranalytik hinausweist: ,Faszination Kinstliche
Intelligenz — ein menschlicher Blick auf Chancen und Risiken”. Der Abend-
vortrag l&dt dazu ein, die Potenziale und Grenzen neuer Technologien im
gesellschaftlichen Kontext zu reflektieren — und das auf unterhaltsame Art und
Weise. Die vorliegende 7. Sonderpublikation zum Langenauer Wasserforum
greift diese Themen auf, vertieft sie mit Beitragen von Wissenschaftlerinnen
und Wissenschaftlern, Praktikern und Ausstellern und méchte so Uber die
Veranstaltung hinaus einen nachhaltigen Mehrwert bieten. Sie ladt ein, sich
mit den Entwicklungen der Wasseranalytik auseinanderzusetzen, Bewahrtes
kritisch zu hinterfragen und gemeinsam neue Wege zu erkunden. Wir freuen
uns, dass das Langenauer Wasserforum auch in seiner 16. Auflage eine Platt-
form flr Austausch, Wissenstransfer und Vernetzung bietet — und danken
allen, die mit ihren Beitrdgen, Diskussionen und ihrem Engagement dazu
beitragen, die Zukunft der Wasseranalytik aktiv zu gestalten.
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Die Landeswasserversorgung (LW) iberwacht seit Jahrzehnten das Donauwasser mithilfe modernster Analytik

auf organische Spurenstoffe wie Arzneimittel und Industriechemikalien. Durch ein eigenes Bewertungssystem und

gezielte Messkampagnen konnten kritische Stoffe identifiziert, lokale Belastungsspitzen aufgedeckt und indus-

trielle Einleiter erfolgreich zuriickverfolgt werden.

Das Flusswasser aus der Donau ist seit mehr als 50 Jahren eine wichtige
Ressource fur die LW. Da FlieRgewésser dynamische Systeme sind, unter-
liegen sie kurzfristigen Veranderungen in Wassermenge und -qualitat. Dies
stellt eine groBBe Herausforderung fir die Trinkwasseraufbereitung einschliel3-
lich Qualitatssicherung dar.

Die Uberwachung der Wasserqualitdt umfasst heute ein breites Spektrum
mikrobiologischer und chemisch-physikalischer Parameter. Ein besonderer
Schwerpunkt liegt seit vielen Jahren auf der Analytik von Spurenstoffen wie
Arznei- und Pflanzenschutzmittelwirkstoffen sowie Haushalts- und Industrie-
chemikalien. Neben der zielgerichteten Target-Analytik werden Screening-
methoden eingesetzt, um die Spurenstoffe in der Breite besser zu erfassen [1].
Fur die Verbesserung der Rohwasserqualitat ist die Aufklarung der Ursache
fur Verschmutzungen wichtig. Zu diesem Zweck werden Sondermesspro-
gramme im Einzugsgebiet durchgeflihrt. Der vorliegende Beitrag gibt Ein-
blick in die Prozesse Priorisierung kritischer Wasserinhaltsstoffe und Fahn-
dung nach Herkunftsquellen im Einzugsgebiet.

Substanzpriorisierung aus Target-Analysen

Die LW-Messprogramme umfassen mehr als 400 Spurenstoffe, die in ver-
schiedenen Wassern analysiert werden. Zur Priorisierung der wichtigsten
Spurenstoffe wurde zunéchst ein Scoring-System entwickelt, das unter-
schiedliche Bewertungsansdtze kombiniert:

a) Haufigkeit des Auftretens (Positivrate)

b) Abstand zum Trinkwasserschwellenwert

¢) Internationale Forderungen (Flie3gewdssermemorandum [2])

d) Okotoxikologische Relevanz

e) Wirksamkeit der Aufbereitung (Ozonung/Aktivkohlefiltration)

f) Politische Kommunikationsrelevanz

Besonders mal3geblich fur den Gesamtscore sind die Trinkwasserschwellen-
werte, die auch zur Bewertung der Rohwadsser herangezogen wurden. Die
politische Kommunikationsrelevanz wiederum trdgt nur bei einer kleinen
Auswahl von Stoffen, beispielsweise poly- und perfluorierte Alkylverbindun-
gen (PFAS), zum Scoring bei. Auf Basis des Scorings konnten die im Donau-
wasser vorkommenden Stoffe dann gerankt werden (Tab. 1).

Beim Maximalwert von Sulfamidsdure im Trinkwasser ist eine Uberschreitung
des Schwellenwertes von 10 pg/L gemdal Minimierungsgebot zu verzeich-
nen. Aufgrund des humantoxikologischen Leitwerts von 2 mg/L besteht zwar
keine Gefahr flr die menschliche Gesundheit, einer weiteren Anreicherung
in Gewdssern sollte jedoch entgegengewirkt werden. Die LW beteiligt sich
an den Diskussionen zur Substitution des Stoffs im Rahmen des ,Runden
Tisches Sulfamidsaure”.

Die Befunde von Pflanzenschutzmitteln (Glyphosat, Metolachlor) und deren
Metaboliten (AMPA) weisen auf die landwirtschaftliche Beeinflussung des
Donauwassers hin. Dass das Bild allerdings komplexer ist, zeigen neue
Studien der Universitdt Tbingen, wonach Glyphosat und AMPA auch aus
Waschmitteln in Kldranlagen gebildet werden kénnen [3]. Diese Emissionen
sind also nicht ausschlie3lich der Landwirtschaft anzulasten. Metolachlor, ein
beim Maisanbau eingesetztes Herbizid, ist hingegen eindeutig auf landwirt-
schaftliche Beeinflussung zurlickzufihren. Die EU-Zulassung flr diesen Stoff
ist bereits abgelaufen, weshalb kein politischer Handlungsbedarf besteht.



Tab. 1: Donauliste priorisierter Stoffe

Bezeichnung Stoffklasse Maximalkonzentration in Trinkwasser-
uglL Schwellenwert in
pgiL
Donau Trinkwasser
Sulfamidséure I+H 420 120 100
Melamin I+H 17 0,40 100
Guanylharnstoff AZM-Metabolit 13 18
lomeprol AZM 0,91 0,11 0,1¢
Metformin AZM 0,62 0,27 18
Oxipurinol AZM-Metabolit 0,59 0,38
AMPA PSM-Metabolit 0,54 0,1¢
Sulfamethoxazol AZM 0,48 0,1¢
4-Formylaminoantipyrin AZM-Metabolit 0,22 0,1¢
Tetraacetylethylendiamin I+H 0,20 0,1¢
4-Methyl-1H-benzotriazol I+H 0,18 0,1¢
Carboxy-Aciclovir AZM-Metabolit 0,17 0,1¢
Diclofenac AZM 0,16 0,38
4-Acetamidoantipyrin AZM-Metabolit 0,14 0,1¢
Amidotrizoeséure AZM 0,13 0,06 18
Metolachlor PSM 0,10 0,14
Glyphosat PSM 0,09 0,17

I+H: Industrie- und Haushaltschemikalien, AZM: Arzneimittel, PSM: Pflanzenschutzmittel

A: Grenzwert nach Trinkwasserverordnung, B: vorsorgebasierter Gesundheitlicher Orientierungs-
wert (GOW), C: vorsorglicher GOW von 0,1 pg/L als erste Bewertungsbasis, D: gesundheitliche
Leitwerte hoher, dennoch empfiehlt das UBA im Hinblick auf das Minimierungsgebot eine Kon-
zentration von 10 pg/L oder weniger anzustreben

Datengrundlage: Zeitraum 2017 — 2021, Messstellen: Donau, Leipheim und Trinkwasser Wasser-
werk Langenau, Sortierung nach absteigender Maximalkonzentration im Donauwasser.

Beim Rontgenkontrastmittel lomeprol wurde der vorsorgliche Gesundheit-
liche Orientierungswert von 0,1 pg/L mit einer Maximalkonzentration von
0,11 pg/L einmalig knapp Uberschritten. Obwohl das UBA diese Konzen-
tration im Trinkwasser als unbedenklich einstuft, sollten Emissionen solcher
persistenten Stoffe vermieden werden. In einem Forschungsprojekt wurde
das Sammeln von Patientenurin unmittelbar nach der Anwendung als eine
verhdltnismalig glinstige Mallnahme beschrieben [4].
Tetraacetylethylendiamin ist ein Bleichmittelaktivator in Waschmitteln, wah-
rend 4-Methyl-1-H-benzotriazol als Korrosionsschutzmittel unter anderem
in der metallverarbeitenden Industrie zum Einsatz kommt. Beide Stoffe ver-
deutlichen, wie wichtig die Kontrolle von Industriechemikalien neben der
Uberwachung von Arznei- und Pflanzenschutzmitteln ist.

Im Falle von Melamin sowie von den Arzneimitteln bzw. deren Metaboliten
sollte die Herkunft eingegrenzt werden. Hierzu wurden einerseits die Donau-
zuflisse mittels Screening-Methoden untersucht und andererseits die Land-
ratsdmter direkt kontaktiert.

Quellensuche mittels Non-Target-Screening

Gemals dem Verursacherprinzip sollten Spurenstoffemissionen bereits an
der Quelle vermieden werden. Die Suche nach mdéglichen Emissionsquellen
wurde hier auf Basis der Non-Target-Daten durchgefiihrt, indem gezielt nach
Anomalien bzw. starken Verdnderungen Uber verschiedene Orte und Zeiten
gesucht wurde. Das grof3e Einzugsgebiet der Donau und der lller (Abb. 1)
sowie die dynamischen Verdnderungen der Flusswasserqualitit machen
das Fahndungsgeschehen dabei durchaus komplex.

Im Rahmen des vom BMBF geforderten Projekts K2I (Forderkennzeichen
02WDG1593B) wurden mehr als 200 Proben aus der Donau und ihren
grélBeren Zuflissen um Ulm untersucht. Insgesamt wurden acht Orte Uber
einen Zeitraum von einem Jahr beprobt (Abb. 2).
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Abb. 2: Schematische Karte: Orte der Probennahme an Donau und Zufliissen

Anhand ausgewdhlter Beispielstoffe wird im Folgenden die ortliche bzw.
zeitliche Belastung der Oberflichengewdsser beschrieben und, sofern zu-
treffend, die ergriffenen MaBnahmen diskutiert.

a) Arzneimittel Metoprolol

Bei dem Betablocker Metoprolol sind sowohl zeitliche als auch ortliche
Anomalien festzustellen (Abb. 3). Der diskontinuierliche zeitliche Verlauf
mit klaren Konzentrationsspitzen deutet auf eine Batch-Produktion hin, wie
sie in der pharmazeutischen Industrie Standard ist [5]. Ein Blick auf die ort-
liche Verteilung zeigt eine Emissionsquelle an der Blau. Weitere Unter-
suchungen erharteten den Verdacht und zeigten, dass ein Pharmaunterneh-
men fur die teils hohen Arzneimittelemissionen in der Blau verantwortlich
ist. Auch weitere Arzneimittel der priorisierten Donaustoffe (Tab.1) konnten
auf denselben Emittenten zurtickgefihrt werden.

Durch gemeinsame Gesprache mit dem zustandigen Landratsamt und dem
Emittenten konnten emissionsreduzierende Sofortmal3nahmen eingeleitet wer-
den. Eine grofStechnische Reinigungsanlage zur Behandlung der Abwasser an
der Quelle soll 2026 in Betrieb gehen, weshalb hier von einem deutlichen Rick-
gang der Arzneimittelkonzentrationen im Oberflachengewasser auszugehen ist.

b) Industriechemikalie Melamin

Auch fur Melamin konnte eine Anomalie in der Blau erkannt werden, die im
Zeitprofil auf diskontinuierliche Eintrdge hindeutet (Abb. 4). Die Europdische
Chemikalienagentur (ECHA) hat Melamin im Januar 2023 auf die Liste der be-
sonders besorgniserregenden Stoffe gesetzt. Da Melamin bei der Aufberei-
tung nicht vollstandig entfernt werden kann und Spuren davon bis ins Trink-
wasser nachweisbar sind (Tab. 1), wurden auch hier die Behdrden informiert.
Mithilfe der gewerblichen Abwasserdaten konnte ein Unternehmen iden-
tifiziert werden, das Melaminharzbeschichtungen verarbeitet und das Ab-
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Abb. 3: Zeitverlauf (links) und Ortsverlauf (rechts) des Arzneimittels Metoprolol.
Ortsnummern nach Abbildung 2.

wasser Uber eine Klaranlage in die Blau einleitet. Abwasseranalysen bestatig-
ten die Quelle. Das zusténdige Landratsamt wirkt auf emissionsreduzierende
MafBnahmen hin.
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Abb. 4: Zeitverlauf (links) und Ortsverlauf (rechts) der Industriechemikalie Melamin.
Ortsnummern nach Abbildung 2.

o) Pflanzenschutzmittel Flufenacet

Fur das Pflanzenschutzmittel Flufenacet konnte eine Anomalie in der Rif? fest-
gestellt werden. Dies kann einerseits darauf zurlickzufiihren sein, dass die
Ri in der Umgebung der Probenahmestelle sehr landwirtschaftlich gepragt
ist, andererseits, dass die Ril§ einen vergleichsweise kleinen Donauzufluss
darstellt. Das Phdnomen hoherer Pestizidkonzentrationen in kleinen Flissen
und Béchen (wenig Verdiinnung) wurde bereits ausfuhrlich untersucht [6].
Aufgrund der hormonellen Wirkung des Stoffs sowie weiterer Umweltrisiken
- unter anderem die Bildung des Abbauprodukts Trifluoressigsaure (TFA) — wur-
de die Zulassung von Flufenacet von der EU-Kommission nicht verlangert.

Fazit und Ausblick

Die Schattenseiten unseres modernen Lebensstils zeigen sich auch in Form
eines Chemikaliencocktails in unseren Oberflachengewadssern. Zwar sind die
meisten dieser Stoffe im Trinkwasser dank Aufbereitung und Verdiinnung
nicht mehr nachweisbar, doch Ausnahmen verdeutlichen die Anfélligkeit
des Wasserkreislaufs — und den damit verbundenen Handlungsbedarf. Ohne
gezielte MaBnahmen zur Einschrankung der Anwendung sowie zur Ver-
meidung von Emissionen an der Quelle ist es nur eine Frage der Zeit, bis
sich persistente Substanzen im Wasserkreislauf zum Problem anreichern.
Dies wiirde mittelfristig aufwendigere und kostspieligere Aufbereitungsver-
fahren zur Trinkwassergewinnung erforderlich machen.

Die in diesem Beitrag vorgestellten Ansdtze zur Identifizierung von Eintrags-
quellen kritischer Stoffe sollten verstérkt in der Praxis Anwendung finden —

Abb. 5: Zeitverlauf (links) und Ortsverlauf (rechts) der Pflanzenschutzmittels Flufenacet.
Ortsnummern nach Abbildung 2.

auch im Rahmen der behérdlichen Gewdsseriiberwachung. Bereits im tber-
schaubaren Einzugsgebiet konnten spirbare Fortschritte im Gewasserschutz
erzielt werden. Eine deutschlandweite Ausweitung wird aktuell im Rahmen
eines DVGW-Forschungsprojekts K2I-Xplore (W 202408) unter Koordination
der LW und in Zusammenarbeit mit weiteren Wasserversorgern realisiert.
Bei der Donaulberwachung geht die LW nun noch einen Schritt weiter.
Die Screening-Analytik wird aktuell direkt an der Donau als nahezu Echtzeit-
Uberwachung erprobt, mit Zeitspanne zwischen Probenahme und Ergebnis
unter einer Stunde! Selbst bei kurzzeitigen Belastungsspitzen wird so eine
gezielte Probenahme zur Aufklarung von Eintragsquellen méglich — genau
dann, wenn es darauf ankommt!
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Eine schweizweite Situationsanalyse identifizierte die relevanten Industrie-Branchen und Prozesse, durch die

Mikroverunreinigungen in die Gewdsser gelangen. In Folgeprojekten werden (neu entwickelte) Methoden ein-

gesetzt, um Stoffe im Abwasser bzw. das Industrieabwasser selbst zu charakterisieren.

Mikroverunreinigungen

Mikroverunreinigungen sind organisch-synthetische Stoffe, die unsere Ge-
wasser belasten. Neben Haushalten und Landwirtschaft stellen auch indus-
trielle und gewerbliche Aktivitaten Eintragsquellen dar, siehe Abbildung 1.
Um eine schweizweite Ubersicht tiber die Stoffeintrage aus Industrie und
Gewerbe zu bekommen, fuhrten der Verband Schweizer Abwasser- und
Gewadsserschutzfachleute (VSA) und das Bundesamt fir Umwelt (BAFU) ge-
meinsam mit weiteren Experten eine Situationsanalyse durch (Wunderlin &
Gulde, 2022).

Bekannte Stoffeinleitungen zeigen punktuellen Handlungsbhedarf —

eine schweizweite Ubersicht fehlt

Dank moderner Produktionsprozesse und Abwasserbehandlung haben
Stoffeintrage aus Industrie und Gewerbe, z.B. von Schwermetallen, seit den
1960er Jahren stark abgenommen. Dennoch gelangen weiterhin Mikro-
verunreinigungen mit gereinigtem Betriebsabwasser in die Gewdsser. Dies
sind Chemikalien, die Betriebe herstellen, verarbeiten, einsetzen oder ent-
sorgen. Es kénnen aber auch Neben- und Umwandlungsprodukte sein.
Messungen, z. B. an der Rheintberwachungsstation in Weil bei Basel, zeigen
stossweise oder kontinuierliche Einleitungen teils in betrachtlichen Frach-
ten, siehe Abbildung 2. Gemessen wurden auch Stoffe mit 6kotoxischer Wir-
kung (z.B. die Biozide Diuron, Carbendazim). Solche Stoffe kdnnen bereits in
kleinsten Konzentrationen negative Effekte auf die Wasserlebewesen entfal-
ten. Mobile und schwer abbaubare Stoffe kénnen sich entlang eines Fliess-
gewadssers aufsummieren und bis in die Trinkwasserressourcen gelangen.
Mit dem gereinigten Betriebsabwasser gelangen auch viele unbekannte
Stoffe in die Gewadsser (Anliker et al.,, 2020a).

Der Grossteil der bekannten industriell-gewerblichen Stoffeinleitungen ist
auf die chemisch-pharmazeutische Industrie zurickzufthren. Hier ist die
Quellenzuordnung oft einfacher, weil diese Betriebe grosse Mengen ver-
arbeiten und ihre Abwaésser gezielt auf solche Stoffe Gberwachen. Bei sol-
chen Stoffbefunden war und ist das Zusammenspiel aus Messung, Quellen-
identifikation, Behorde und Betrieb erfolgreich. Fur viele andere Branchen
fehlen jedoch systematische Messungen und damit eine belastbare Daten-
grundlage.

Herausforderungen im Vollzug

Der Vollzug gestaltet sich fur Mikroverunreinigungen schwierig, da keine
einheitlichen, stoffspezifischen Einleitwerte existieren. Anforderungen sind
situationsspezifisch durch die Behorde festzulegen, was in der Praxis in
Einzelfdllen umgesetzt wird. Um den Schutz der Gewasser zu verbessern,
braucht es mehr Wissen Uber relevante Mikroverunreinigungen und einheit-
liche Bewertungsgrundlagen.

Priorisierte Branchen und Prozesse

In der Schweiz gibt es viele Betriebe mit Industrieabwasseranfall. Fast alle
leiten ihr Abwasser auf eine kommunale ARA, wenige behandeln ihr Ab-
wasser in einer betriebseigenen ARA. In den meisten Betrieben, v.a. ausser-
halb der chemisch-pharmazeutischen Industrie, fehlt das Wissen Gber Ein-
zelstoffe. Oft steht die Funktion des Produktes im Fokus und nicht deren
Inhaltsstoffe. Viele Einzelstoffe sind auch nicht auf den Produktdatenblatter dekla-
riert, da sie unterhalb des Schwellenwertes der Deklaration liegen. Die meisten
Betriebe Uberwachen nur klassische Parameter wie Schwermetalle und richten
ihre Abwasserbehandlung darauf aus, nicht aber auf Mikroverunreinigungen.

p:vsa.ch
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Abb. 1: Ubersicht iiber Eintragsquellen von Mikroverunreinigungen in die Gewisser
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Abb. 2: Beispiele von Stoffeinleitungen in den Rhein gemessen an der RUS (Daten vom Amt fiir
Umwelt und Energie Basel-Stadt).
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Abb. 3: Ubersicht iiber die priorisierten Branchen und Prozesse.

Die Situationsanalyse identifizierte folgende Branchen und Prozesse als rele-
vant fir den Eintrag von Mikroverunreinigungen in die Gewasser (geordnet
nach ansteigender Anzahl Betriebe in der Schweiz), siehe auch Abbildung 3:
Chemisch-physikalische Behandlung von fliissigen Sonderabfallen
Chemisch-pharmazeutische Industrie

Metalloberflachenbehandlung und Galvanik

Herstellung und Verarbeitung von Lebensmitteln

Weitere relevante Bereiche sind Waschereien, das Auto- und Transportgewer-
be, das Malergewerbe sowie branchenlbergreifend Kiihl- und Heizprozesse.
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Folgeprojekte

Mikroverunreinigungen missen starker berticksichtigt werden, stellen Voll-
zug und Betriebe aber vor grosse Herausforderungen. Deshalb hat der
VSA zusammen mit dem BAFU, der Eawag, der Fachhochschule Nordwest-
schweiz (FHNW), den kantonalen Behérden und der Industrie Projekte lan-
ciert und bearbeitet. Folgende anwendungsorientierte Vorgehensweisen
unterstitzen die Behorden und Betriebe bei der Identifizierung, Beurteilung
und Priorisierung von Mikroverunreinigungen:

Zeiteffizienter, reprasentativer Abbautest entwickelt.

Um dem Abbau von Industrieabwasser unter moglichst realen Kldranlagen-
bedingungen zu simulieren, entwickelte die FHNW in Zusammenarbeit mit
der Industrie den sogenannten alternativen inhdrenten Abbautest” (AIA). Die
Testdauer konnte im Vergleich zum Zahn-Wellens-Test von bis zu 28 Tagen
auf drei bis sieben Tage deutlich verklrzt werden (Schafer et al. (2023)).
Biotest-Batterie hilft, Industrieabwasser zu charakterisieren.

Das sogenannte ABIScreen-Untersuchungskonzept der FHNW kombiniert
den vorangehend genannten AlA-Test mit einer Biotest-Batterie. ABIScreen
steht flr Abbautest Biotest Industrieabwasser Screening (Klaus et al. (2023)).
Konzept zur theoretischen Stoffbeurteilung.

Der VSA entwickelte ein Konzept, um potenziell problematische Stoffe fiir
das Gewasser zu identifizieren, u.a. anhand ihrer biologischen Abbaubarkeit
und ihrer Toxizitdt. Solche relevanten Stoffe bendtigen je nach Situation An-
forderungen an die Einleitung.

Branchenweise Stofflibersicht erarbeiten und Stand der Technik syste-
matisch erheben.

Grundsatzlich mussen Betriebsabwdsser nach dem aktuellen Stand der
Technik behandelt werden. Der VSA identifiziert branchenweise die re-
levanten, organisch-synthetischen Stoffe. Er erhebt, wie gut diese durch
den Stand der Technik zurlickgehalten werden oder ob zusatzliche Anfor-
derungen notwendig sind. Diese Projekte laufen in enger Zusammenarbeit
mit der jeweiligen Branche und die Ergebnisse fliessen in die vollzugs-
relevanten VSA-Leitfaden und Merkblatter ein.

Messkampagne bei synthetisierenden Chemie-/Pharmabetrieben.

Die Eawag untersuchte mittels chemischer Non-Target-Analytik die stark
variierende Dynamik der Stoffeintrdge von sieben synthetisierenden Chemie-
und Pharmabetrieben. Dabei stellten sie fest, dal} die industriellen Stoffe
in hoher Vielfalt und in hohen Konzentrationen auftreten, die durch geeig-
nete Abwasser-Vorbehandlungsanlagen signifikant gesenkt werden kénnen
(Bosshard et al. (2024a)).

Messkampagne bei formulierenden Pharmabetrieben.

Die Eawag erfasste mittels chemischer Target-Analytik die Eintrdge von
Arzneimittelwirkstoffen in den Abwadssern von neun formulierenden
Pharmabetrieben. Diese setzte sie in Relation zur jeweiligen betrieblichen
Abwasservorbehandlung (Bosshard et al. (2024b)).

Messkampagne bei einem Sonderabfallverwertenden Betrieb.

Die Eawag fihrte mittels chemischer Non-Target-Messungen eine Mach-
barkeitsstudie durch im Abwasser eines Betriebs, der flissige Sonderab-
falle chemisch-physikalisch behandelt. Fir Messkampagnen bei Betrieben
dieser Branche sind Informationen zu maoglichen Abwasserinhaltsstoffen
von Vorteil.

Stoffuibersicht und Messkampagne bei ausgewahlten Betrieben im Be-
reich Metalloberflachenbehandlung/Galvanik.

Der VSA erarbeitete gemeinsam mit der Branche eine Ubersicht Gber die
eingesetzten organisch-synthetischen Zusatzstoffe und bewertete diese
theoretisch. Nach einer erfolgreichen analytischen Machbarkeitsstudie in
einemweitverbreiteten Oberflichenbehandlungsprozess (Ratschiller (2024)),
lauft derzeit eine Schweizweite Messkampagne. Diese Studie geht der
Frage nach, wie gut die nach aktuellem Stand der Technik vorbehandelten
Betriebsabwasser die enthaltenen Mikroverunreinigungen eliminieren.
Dies wird mittels chemischer Target- und Non-Target-Analytik sowie mittels
Biotests vor und nach einem simulierten Abbau durch die Kldranlage mittels



AlA-Tests erhoben. Diese Vorgehensweise wenden wir aktuell auch bei milch-
verarbeitenden Betrieben an.

Mikroverunreinigungen aus Gesundheitsbetrieben:

Gesetzlich werden Abwadsser aus Gesundheitsbetriebe wie Industrieabwasser
gehandhabt. Derzeit erarbeitet der VSA eine Situationsanalyse zu Eintrdgen
von Mikroverunreinigungen aus Gesundheitsbetrieben in die Gewadsser.
Parallel dazu wird der Stand der Technik dokumentiert und ein Pilotprojekt
zur Minimierung von Kontrastmittel-Eintrdgen durch die Verwendung von
Urinsammelbeuteln lanciert.

Stofflbersicht fir gangige Heiz- und Kihlsysteme. Fir die gdngigen Heiz-
und Kiihlsysteme erarbeiteten wir eine Ubersicht tiber die in diesen Syste-
men eingesetzten Konditioniermittel. Zudem klassierten wir diese Stoffe
theoretisch (Eugster et al. (2024). In einem nachsten Schritt werden wir
erheben, wie gut der aktuelle Stand der Technik diese Stoffe zurlickhalt.
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[5] Klaus, X., Furler, N., Saladin, Y., Eugster, F, Gulde, R., Langer, M. (2023). ABIScreen — Kennen Sie Ihr Abwasser?
Aqua & Gas N°4. Verfiigbar unter: https.//micropoll.ch/Mediathek/aqua-gas-artikel-zu-abiscreen/?media_
filter_two=Dberichte-artikel https://micropoll.ch/Mediathek/aqua-gas-artikel-zum-aia/’media_filter_
two=Dberichte-artikel [18.12.2023]
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Sonderpublikation zum 16. Langenauer Wasserforum

Somatische Coliphagen als neuer
Betriehsparameter der TrinkwV

Neue Erkenntnisse und Empfehlungen

Dr. Regine Fischeder

Die Untersuchung des Rohwassers auf somatische Coliphagen ermaglicht, zusatzlich zur Untersuchung der

bakteriellen Indikatoren, einen weiteren Einblick in die betriebliche Leistung auch hinsichtlich der Entfernung

viraler Krankheitserreger.

Eigenschaften somatischer Coliphagen

Somatische Coliphagen sind Viren, die Escherichia coli und verwandte
Bakterienstdmme infizieren. Dabei heften sie sich zundchst an die Bakterien-
zellwand und schleusen ihr Erbgut in die Bakterienzelle ein. Die Zelle produ-
ziert nun Phagen, bis sie schliefSlich durch Lyse zerplatzt. Die neu gebildeten
Bakteriophagen werden freigesetzt (je nach Stamm zwischen 20 und mehre-
ren hundert Partikeln pro infizierter Zelle) und konnen weitere Bakterien
infizieren. Sichtbar wird dies durch die Entstehung von ,Lochern” oder
Plaques im Bakterienrasen auf einer Petrischale (s. Foto oben). Die Plaques
werden gezahlt und als plague forming units (pfu)/100 ml angegeben. Die
Untersuchung erfolgt gemaf DIN EN ISO 10705-2:2002-01 [1].

Da Coliphagen humanpathogenen Viren strukturell sehr &dhnlich sein
kénnen und das Verhalten dieser Viren in der Umwelt besser widerspiegeln
als bakterielle Indikatororganismen, stellen sie einen wichtigen Modell-
organismus fiir die Uberpriifung einer Aufbereitung hinsichtlich der Elimina-
tion viraler Krankheitserreger dar. Coliphagen stammen ebenfalls aus dem
Gastrointestinaltrakt warmblUtiger Tiere und sind selbst nicht pathogen.

Rechtliche Vorgaben zu somatischen Coliphagen

Europiische Trinkwasserrichtlinie (EU-DWD)

In der EU-Trinkwasserrichtlinie 2020/2184 [2] wurde im Rahmen des risiko-
basierten Ansatzes ein neuer mikrobiologischer Betriebsparameter zur
Untersuchung von Rohwasser aufgenommen: Somatische Coliphagen. Die
Untersuchung dient zur Kontrolle der Wirksamkeit der Aufbereitungsver-
fahren zur Erfassung des Risikos durch fakale virale Krankheitserreger. Die
Umsetzung wurde dabei den Mitgliedsstaaten Uberlassen. Der Parameter
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,Somatische Coliphagen” dient dabei zur Verifizierung der Entfernungswirk-
samkeit fur kleine Partikel im GroBenbereich von Viren. Er ist dann zu be-
stimmen, wenn sich dies aus der Risikobewertung ergibt.

In Anhang Il A heif3t es: Werden die somatischen Phagen im Rohwasser in
Konzentrationen > 50 PFU/100 ml nachgewiesen, sollten Analysen entlang
der Aufbereitungsstufen erfolgen, damit die log-Reduktion durch die vor-
handenen Barrieren bestimmt und bewertet werden kann. So soll ermittelt
werden, ob das Risiko einer ungenigenden Elimination pathogener Viren
ausreichend unter Kontrolle ist.

Trinkwasserverordnung (TrinkwV)

Die EU-Trinkwasserrichtlinie wurde mit der TrinkwV vom 20.6.2023 [3] in
nationales Recht umgesetzt. Die TrinkwV benennt die somatischen Coli-
phagen als speziellen Indikatorparameter fur das Auftreten bestimmter
mikrobieller Geféhrdungen und nicht wie die EU-DWD als reinen Betriebs-
parameter. Wenn der Referenzwert von 50 PFU/100 ml im Rohwasser tber-
schritten wird, sind die Ursachen im Wassereinzugsgebiet zu ermitteln, die
Wirksamkeit der Aufbereitungsverfahren sowie die Eliminationsleistung der
einzelnen Aufbereitungsstufen zu bestimmen und im Hinblick auf virale
Krankheitserreger zu bewerten (§ 36 TrinkwV).

Zu untersuchen ist das Rohwasser, ,das aus einem Oberflachengewdsser
stammt, in jeder zu dieser Wasserversorgungsanlage gehdrenden Wasser-
gewinnungsanlage vor der ersten Aufbereitungsstufe im Wasserwerk auf
den Indikatorparameter somatische Coliphagen zu untersuchen. Wird das
Rohwasser aus mehreren Wassergewinnungsanlagen in einer gemeinsam
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Abb. 1: Donaurohwasser LW, zeitlicher Verlauf, monatliche Untersuchungen im Rohwasser seit 2007
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Abb. 2: Donaurohwasser LW, monatliche Untersuchungen im Rohwasser und nach Flockung/
Sedimentation (FS1) seit 2007
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vor der ersten Aufbereitungsstufe im Wasserwerk ausreichend.”

Die Untersuchung umfasst vier reprasentative Untersuchungen im Abstand
von jeweils etwa drei Monaten sowie mindestens zwei anlassbezogene [ | GEhI‘EI.ICl'IE"EI’tIgE Losungen

Untersuchungen bei Starkregen, Trockenheit oder anderen aul3ergewdhn- auch als Awg I[F‘Ii(!h? wassergeféhrdand}
lichen Wetterverhdltnissen.

Erkenntnisse aus einem Forschungsprojekt S EPAR C H EGMmlE

Um eine angemessene nationale Umsetzung der Anforderung zu somati-
schen Coliphagen zu prifen, wurde am Technologiezentrum Wasser (TZW)
in Karlsruhe das DVGW-Forschungsvorhaben W202012 [4] durchgefuhrt. SlE GEHEN GEHNE NEUE WEGE'?
Durch die Untersuchung von vier Wasserversorgungen, die Flusswasser zur WIR ALUCH!

Trinkwasseraufbereitung nutzen, konnten Rohwaésser mit unterschiedlichen

Aufenthaltszeiten in der ersten partikelentfernenden Stufe (in der Wasser- BeSUChen Sie uns auf unserem Stand

aufbereitung bzw. im Untergrund) betrachtet werden. Diese Flusswasser
sind in der Regel mikrobiell hoch belastet und weisen dementsprechend des Langenauer Wasserforu ms 2025

eine hohe Konzentration von somatischen Coliphagen auf.
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Die Untersuchung von Rohwdssern mit Bodenpassage zeigte, dass soma-
tische Coliphagen in den Rohwdssern mit langen Aufenthaltszeiten
> 50 Tagen nicht mehr nachweisbar waren, bei kiirzeren Aufenthaltszeiten
dagegen schon.

Die Erkenntnisse aus dem Projekt wurden in die DVGW-Information Wasser
Nr. 120 [5] aufgenommen (in Arbeit).

Empfehlungen zur Untersuchung

Gemadl? DVGW-Arbeitsblatt W 254 [6] sollten Wasserversorgungsunterneh-
men ihr Rohwasser regelmafig mikrobiologisch untersuchen. Sofern die
Untersuchungen bei Grundwaéssern mikrobielle Verunreinigungen wie z.B.
coliforme Bakterien und damit Oberflichenwasserbeeinflussungen anzei-
gen, sollte flr diese Rohwaésser auch eine Risikobewertung fiir somatische
Coliphagen durchgeflhrt werden.

Die Haufigkeit der Rohwasseruntersuchungen in Hinblick auf die gefor-
derte Risikobewertung fiir somatische Coliphagen sollte sich daher an den
Empfehlungen des DVGW-Arbeitsblattes W 254 orientieren. Dabei ist ein
einjdhriges Messprogramm mit monatlichen Untersuchungen sinnvoll
(zwolf Mal jahrlich).

Die Untersuchungen zur Risikobewertung in Bezug auf Coliphagen sollten alle
6 Jahre wiederholt werden, wie dies auch flr die Aktualisierung der Risiko-
bewertung nach § 35 TrinkwV vorgegeben ist. Bei wesentlichen Anderungen
im Wassereinzugsgebiet (z. B. Bau von Abwasserreinigungsanlagen) sollte
die Risikobewertung inklusive Untersuchungen ebenfalls wiederholt werden.

Bei der Beauftragung von Untersuchungen auf somatische Coliphagen
muss beachtet werden, dass das Labor fur die Analyse auf somatische
Coliphagen bei der DAkkS gemal3 DIN EN ISO 10705-2:2002 01 akkreditiert
und in der Liste der notifizierten Untersuchungsstellen gelistet ist. Nur
dadurch ist gewéhrleistet, dass die nétige Erfahrung fir die Quantifizierung
somatischer Coliphagen in Wasser vorhanden ist.

Ergebnisse von Rohwasseruntersuchungen (Beispiele)

Flusswasser Donau

Die Landeswasserversorgung entnimmt das Rohwasser der Donau bei
Leipheim direkt aus der flieBenden Welle. Das Donauwasser wird beim
Eintritt in die Aufbereitungsanlage zweimal wochentlich auf bakterielle
Indikatorparameter untersucht, bereits seit 2007 zusatzlich monatlich auf
somatische Coliphagen. Die nachfolgenden Aufbereitungsstufen werden
ebenfalls untersucht, um die Wirksamkeit der Elimination der einzelnen
Bakterien und Viren zu Uberprufen.

Wie auch bei den bakteriellen Parametern schwankt die Konzentration der
somatischen Coliphagen im Jahresverlauf, hier um etwa zwei log-Stufen, der
Hochstwert lag bislang bei circa 2000 PFU/100 ml (Abb. 1). Im Verlauf der
Aufbereitung sind nach der Flockungssedimentation (FS 1) und Ozonung
(anschlieBende Stufe) schon keine somatischen Coliphagen mehr nach-
weisbar (Abb. 2).

Buchbrunnenquelle (Egauwasserwerk)

Als Karstquelle unterliegt die Buchbrunnenquelle verschiedenen Konta-
minationseinflissen und zeigt eine permanente Grundlast an fékalen Ver-
unreinigungen und periodisch immer wieder Belastungsspitzen bei allen
Indikatorparametern. Die Aufbereitung des Rohwassers im Egauwasserwerk
erfolgt durch Ozonung, Flockungsfiltration Uber Zweischichtfilter und
Aktivkohle-Filtration zu stets einwandfreiem Trinkwasser. Seit 2016 wird
das Rohwasser und das Gesamtfiltrat zusatzlich auch auf somatische Coli-
phagen untersucht. Auch hier kommt es selten, aber immer wieder zu
Werten Uber 50 pfu/100 ml.

Die bisherigen Untersuchungen fur Kunden (186 Proben seit 2011, davon
57 Proben im Jahr 2025) ergaben fiir 13 Proben Werte tber 50 pfu/100 ml,
ausnahmslos Fluss- und Quellwasser.
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Zuverlissige Uberwachung der Wasserqualitét im Wasserwerk

Nicolas Kaltwasser

Im folgenden Beitrag werden Erfahrungen mit der neuen WTW-Trinkwassertafel zur kontinuierlichen Messung im

Trinkwasser in Aschaffenburg und Karlsruhe dargestellt und erldutert.

Herausforderungen im Umgang mit Messtechnik sind vielseitig und reichen
von Wartung und Kalibrierung der Geréte bis zur Ubertragung und dem
Management von Daten. Die neu entwickelte WTW-Trinkwassertafel mini-
miert diese Herausforderungen und wurde in den Wasserwerken Aschaffen-
burg und Morscher Wald, Karlsruhe Gber jeweils ein Jahr ausfuhrlich getestet.

Das Wasserwerk Aschaffenburg

Das Werk bezieht sein Rohwasser aus dem Grof3ostheimer Becken, einem

Grundwasser-Reservoir von knapp 200 Millionen Kubikmeter Wasser mit

einem Wasserschutzgebiet von 3.000 Hektar. Aus sieben Brunnen mit Tiefen

von 25 bis 60 Metern werden jahrlich etwa acht Millionen Kubikmeter (um-

gerechnet ca. 1000 Kubikmeter pro Stunde) Rohwasser geférdert und die

130.000 Einwohner in der Region Aschaffenburg mit Trinkwasser versorgt.

Das Rohwasser durchlauft dabei drei wesentliche Aufbereitungsschritte,

@ einer Entkarbonisierung zur Reduktion der Gesamtharte,

@ ciner biologischen Denitrifizierung zur Nitratreduzierung und

@ ciner Nachreinigung, bestehend aus einer Mehrschichtfiltration, welche
Ruckstande aus der Entcarbonisierung und Denitrifikation entfernt, einer
UV-Desinfektion, welche das Trinkwasser hygienisiert, und einer Aktiv-
kohlefiltration, welche Rickstande von Pflanzenschutzmitteln und Spuren-
stoffen entfernt.

Das Wasserwerk Morscher Wald, Karlsruhe

Das 2022 errichtete Werk versorgt die Stadt Karlsruhe sowie umliegende
Gebiete mit bis zu 60 Millionen Liter Trinkwasser pro Tag und wird von den
Stadtwerken Karlsruhe betrieben. Das Einzugsgebiet des Wasserwerks liegt
im Mdrscher Wald, einem geschitzten Wald- und Naturgebiet stidwestlich
von Karlsruhe.

Abb. 1: Die neue WTW-Trinkwassertafel vereint IDS-Sensoren mit dem bewahrten 1Q SENSOR NET
auf einer konfigurierbaren Tafelldsung zur kontinuierlichen Messung.
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Aufgrund der kalkhaltigen Sande im durchstromten Grundwasserleiter be-
tragt die Harte des Grundwassers etwa 3 mmol/L (~17 °dH). Die Sulfat-
konzentration nahm seit 1990 von urspringlich circa 70 mg/L auf heute
circa 45 mg/L ab. Die Natriumkonzentration ist mit circa 8 mg/L als niedrig
zu bewerten, ebenso die Chloridkonzentration mit circa 15 mg/L. Die Eisen-
und Mangan-Konzentrationen sind aufgrund der reduzierenden Verhdltnisse
mit durchschnittlich circa 1,5 mg/L bzw. 0,1 mg/L erhoht. Daher ist eine
Aufbereitung des Grundwassers zur Entfernung von Eisen und Mangan vor
der Bereitstellung als Trinkwasser erforderlich.

Die Trinkwasseraufbereitung besteht im Wesentlichen aus einer Bellftungs-
und einer Filtrationsstufe. Die BelUftung hebt das Sauerstoffniveau des
Rohwassers von 1 auf 8 mg/L an und ermdglicht damit die Oxidation von
Eisen und Mangan, welches dann in acht Zweischichtdruckfiltern abgeschie-
den wird. Eine mobile Desinfektionsanlage mit Natriumhypochlorit kann im
Bedarfsfall eingesetzt werden.

Die WTW-Trinkwassertafel

Die neue WTW-Trinkwassertafel kombiniert das kontinuierliche Messsystem

IQ SENSOR NET mit einer konfigurierbaren Auswahl an kompakten und

bewdhrten IDS-Sensoren (Intelligent Digital Sensors), bekannt aus dem

Laborbereich. Zusatzlich kann die Tafel mit Chlorsensoren und einem Tr-

bungsanalyzer ausgeristet werden. Die Sensorik wird vom Messsystem auto-

matisch erkannt und kann dartber verwaltet werden.

Die Anbindung an eine SPS erfolgt Gber eine wahlbare Schnittstelle am

IQ SENSOR NET. Weiterhin mussen zur Inbetriebnahme lediglich die Sen-

soren in die vormontierten Durchflusszellen eingesetzt, der Probenzu- und

Ablauf, sowie Strom verbunden werden. Es empfiehlt sich folgende prak-

tische Tipps zu beachten:

@ FUr ein sauberes Erscheinungsbild bei der Wandmontage die mit geliefer-
ten Abstandshalter verwenden, um die Sensorkabel nach hinten (zwischen
Wand und Tafel) fihren zu kénnen.

@ Die korrekte Positionierung der Sensoren in den Durchflusszellen gemaf
der Betriebsanleitung gewahrleistet eine optimale Anstromung und
Reaktionszeit und damit verldssliche Messwerte.

@ Der eingestellte Durchfluss sollte spatestens am néachsten Tag kontrolliert
und ggf. nachgeregelt werden, da durch das Befiillen und das Verdrangen
von Luft der Durchfluss abfallen kann. Den Mindestdurchfluss (ohne Chlor
sensor >10 I/h; mit Chlorsensor >15 I/h) sollte nicht unterschreiten.

Die Messung im Wasserwerk Aschaffenburg
Die im Wasserwerk Aschaffenburg getestete Tafel (sieche Abbildung 3) besteht

aus einem 1Q SENSOR NET System 2020 3G mit drei IDS-Sensoren sowie
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Abb. 2: Blick auf die Wasserwerke Aschaffenburg (links) und Mdrscher Wald, Karlsruhe (rechts) (Quellen: Aschaffenburger Versorgungs-GmbH, Stadtwerke Karlsruhe GmbH)

1

einem Analyzer und kann damit die Parameter pH-Wert, geldst Sauerstoff
(02), Leitfahigkeit und Tribung messen. Die Installation erfolgte Ende Juni
2023 und dauerte nur ca. 90 Minuten. Die Messung erfolgt am Werksausgang
und dient damit der allgemeinen Prozesskontrolle.

Hervorzuheben ist, dass die installierten Sensoren Uber den gesamten Zeit-
raum bewusst nicht kalibriert und gewartet wurden, um das Driftverhalten
und die Reinigungsintervalle zu ermitteln. Insbesondere die pH-Elektrode
konnte durch ihren minimalen Drift von ca. 0,2 pH innerhalb eines Jahres

Abb. 3: Installation und Inbetriebnahme der WTW-Trinkwassertafel im Wasserwerk Aschaffenburg

Uberzeugen, wahrend unter anderem die bestehende pH-Elektrode alle acht
bis zehn Wochen ausgebaut, gereinigt und kalibriert wurde.

Eine Sichtprifung der Sensoren nach funf Monaten Betrieb und nach Ende
der Teststellung bestatigte einen sehr guten Zustand der Sensoren. Fir best-
maogliche Messergebnisse wird ein anwendungs-spezifischer Wartungszyklus
empfohlen.

"Die Sensoren sehen nach dieser Laufzeit sehr gut aus, die Werte passen nach
wie vor!" Zitat, Eric Bischoff (Mitarbeiter Wassertechnologie, Aschaffenburger
Versorgungs-GmbH).



Marscher Wald Karlsruhe

Die im Wasserwerk Morscher Wald installierte Tafel (siehe Abbildung 4) be-
steht aus einem 1Q SENSOR NET-System 2020 3G mit vier IDS-Sensoren und
kann damit die Parameter pH, geldsten Sauerstoff (O2), Leitfahigkeit und
Redox (Reduktions-Oxidations-Potential) messen. Sensoren fir temperatur-
abhdngige Parameter sind mit einer integrierten Temperaturmessung und
automatischen Temperaturkorrektur ausgestattet. Der Temperaturmesswert
wird ebenfalls ausgelesen. Die Messung erfolgt ebenfalls am Werksausgang

Abb. 4: Die WTW-Trinkwassertafel im Wasserwerk Mdrscher Wald bei Karlsruhe.

und dient der allgemeinen Prozesskontrolle.

Die Teststellung wurde am 8. November 2023 installiert und in Betrieb ge-
nommen. Der Durchflussvolumenstrom wurde zunachst auf die Obergrenze
von 40 L/h eingestellt und im weiteren Verlauf auf die Untergrenze von 10 L/h
reduziert. Da die Messung im Bypass und verwerfend erfolgt, kann die
Reduzierung des Durchflussvolumenstroms helfen, weniger aufbereitetes
Trinkwasser zu verwerfen und so die Energieeffizienz zu steigern und Kosten
Zu sparen.

Entsprechend des vor Ort Ublichen Wartungsintervalls erfolgte in der Regel
alle 4 Wochen eine detaillierte Geratekontrolle mit dazugehérender Doku-
mentation. Dabei wurde der Sauerstoffsensor an der Frischluft abgeglichen
und der pH-Wert mit den Puffern 7,0 und 4,0 kalibriert. Leitfahigkeit und
Redox zeigten sehr geringe Abweichungen gegen eine Referenz, weswegen
auf eine Justage im gesamten Zeitraum verzichtet wurde. Die Teststellung
wurde bis Ende 2024 von Xylem begleitet und anschlieBend von den Stadt-
werken Karlsruhe Gbernommen.

Nach Betreiberangaben lieferte die Teststellung gute Messergebnisse, welche
im Vergleich zur Laboranalytik eines Auftragslabors und bestehender Online-
Messtechnik reproduzierbar sind. Dabei machte es keinen Unterschied, ob
der Durchfluss auf 40 oder zehn Liter pro Stunde eingestellt war.

Abbildung 5 zeigt hierzu einen Ausschnitt der aufgezeichneten Messergeb-
nisse fur Leitfahigkeit, Sauerstoff, pH und Temperatur. Dargestellt ist der zeit-
liche Verlauf der Messergebnisse der WTW-Messtechnik und einer Bestands-
messtechnik als Vergleich. Die Bestandsmesstechnik wird bei einem per-
manenten Durchfluss von circa 60 L/h betrieben, wahrend die Daten der
WTW-Messtechnik bei circa 40 L/h (links) bzw. circa 10 L/h (rechts) gewonnen
wurden.
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Abb. 5: Messergebnisse der WTW-Messtechnik bei ca. 40 L/h (links) und ca. 10 L/h (rechts) Durch-
fluss und der Bestandsmesstechnik als Vergleich.

Es ist zu erkennen, dass die Ergebnisse der WTW-Messtechnik einen nahezu
deckungsgleichen Verlauf zur Bestandsmesstechnik haben, sowohl bei circa
40 L/h, als auch bei circa 10 L/h Durchfluss. Schwankungen der Messdaten im
Tagesverlauf kdnnen sich aus der Beimischung von Rohwasser mit unter-
schiedlicher Qualitat aus unterschiedlichen Brunnen ergeben und sind in den
jeweiligen GréBenordnungen als unkritisch zu bewerten.

,Die Teststellung lduft optimal und sehr zuverldssig, auch die Reproduzier-
barkeit der ermittelten Messwerte zu den bereits vor Ort bestehenden Mess-
geraten ist sehr gut und deckt sich weitestgehend mit der Laboranalytik des
Auftragslabors!

Zitat Elke Chemelli-Franz (Leiterin der Onlinemesstechnik, Stadtwerke Karls-
ruhe GmbH)

Fazit

Mit der Teststellung im Wasserwerk Aschaffenburg konnte erfolgreich de-
monstriert werden, dass die neue WTW-Trinkwassertafel einfach installiert
sowie zuverldssig und wartungsarm betrieben werden kann. Die Sensorik ist
ohne Wartung und Kalibrierung ein Jahr problemlos gelaufen und hat dabei
prazise Daten geliefert.

Im Wasserwerk Morscher Wald bei Karlsruhe hat die Reduzierung des Durch-
flussvolumenstroms auf 10 L/h — dem empfohlenen Minimum bei Betrieb
ohne Chlorsensor — zur Trinkwassereinsparung beigetragen. Die Messung
zeigte keine Einschrankung gegentiber Messungen bei 40 L/h und Ergeb-
nissen der Laboranalytik und einer Bestandsmesstechnik, die bei 60 L/h be-
trieben wird. Somit kann die WTW-Trinkwassertafel helfen Energie und Geld
einzusparen und Nachhaltigkeit zu fordern. Die Messtechnik wurde nach
dem Testzeitraum vom Bertreiber abgekauft.
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Xylem Analytics Germany Sales GmbH & Co. KG
Am Achalaich 1182362 Weilheim | www.xylemanalytics.com
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technologiess An Affiliate of Trojan Technologies

IHRE UMFASSENDE LOSUNG FUR
UV-TRINKWASSERBEHANDLUNG

Da sich die Welt verandert und Wasser immer knapper wird, benétigen Gemeinden bessere Technologien
und Ldsungen, um ihre Wasserqualitatsziele zu erreichen. Fir den deutschen Markt kénnen wir nun mit
unseren Produktlinien TrojanUV® und AQUAFIDES® den Anforderungen von Kommunen jeder Grélie
gerecht werden. Beide Produktlinien kénnen auf eine lange Erfolgsgeschichte bei der Unterstiitzung
kommunaler Kunden bei der Bekampfung von Kontaminationen und Mikroverunreinigungen im
Trinkwasser zuriickblicken. Unsere TrojanUV-Produktlinie umfasst auerdem eine breite Palette an Open-
Channel Systemen flr die Abwasserbehandlung mit flexiblen Designs fir eine Vielzahl von Anwendungen.
Gemeinsam schaffen wir Vertrauen in die Wasserqualitat mit erstklassiger UV-Technologie.

Unsere TrojanUV-Systeme sind bekannt fir ihre
zuverldssigen und effizienten Wasseraufbereitungslésungen
fur grole Kommunen. Unser Portfolio an fortschrittlichen
Oxidationssystemen wird weltweit fir die Abwasser- und
Trinkwasseraufbereitung, die Sanierung von Grund- und
Oberflachenwasserverschmutzungen sowie fiir
Wiederverwendungs- und Wasserrecyclinganwendungen
eingesetzt.

Unsere AQUAFIDES-Produktlinie bietet bewahrte UV-
Kompetenz und Innovation fir europaische Kommunen. Diese
UV-Desinfektionsgeréte sind gemal den neuesten
europdischen Trinkwasserdesinfektionsvorschriften,
einschlielilich DVGW DIN EN-19294, validiert. Unsere
AQUAFIDES-Gerate haben einen Leistungsbereich von bis zu
2000 m?h und sind damit eine robuste, flexible und
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leistungsstarke Erganzung Ihrer Wasseraufbereitungsstrategie. .
A\ [OVGW| 1~ syew - ACS
bvaw GEFRUFT = sva 11" \___';:'.

'(.- It

LN

18




Mit dem Kauf eines Produkts von TrojanUV oder AQUAFIDES werden
Sie Teil eines Netzwerks mit Support rund um die Uhr. Unsere
Installationsbasis wird von einem Team zertifizierter Servicetechniker und
einem Netzwerk vertrauenswirdiger Vertriebspartner unterstitzt. Dank
unserer starken Organisation kénnen wir Dienstleistungen wie
technische Unterstitzung und Installationssupport, Inbetriebnahme,
Bedienerschulungen, Optimierungsdienstleistungen, vorbeugende
Wartung, Systeminspektionen, Steuerungs-Upgrades und vieles mehr
anbieten!

Mit Niederlassungen von Trojan Technologies und Aquafides in Deutschland,Osterreich und der Schweiz
sind wir in der Lage, eine schnelle Ersatzteilversorgung, Wartung und Beratung zu gewéahrleisten. Wir
halten uns an die héchsten Standards, um sicherzustellen, dass unsere Lésungen auch umweltfreundlich,
kosteneffizient und zuverlassig sind. Auflerdem kénnen Sie uns jederzeit unter

info@aquafides.de oder Tel.: +49 (0) 7246 445 47 00 erhalten.

Wir bei Trojan Technologies und AQUAFIDES sind stolz darauf, Ihnen die neuesten Innovationen im
Bereich der UV-Wasseraufbereitungstechnologie anbieten zu kénnen, mit Geraten, die die
Betriebseffizienz maximieren, die Bedienung vereinfachen und die Wartungskosten senken. Unser
umfassendes Portfolio an UV-Desinfektionsgeraten kann alle |hre Anforderungen an die
Wasseraufbereitung und alle physikalischen Konfigurationen erfiilllen! Unser Zusammenschluss steht fur
zertifizierte Leistung, bewahrte Qualitat und maximale Zuverlassigkeit, auf die Sie sich verlassen
kénnen.

Weitere Informationen finden Sie unter TrojanTechnologies.com oder Aquafides.com.

Trojan Technologies bietet UV-Desinfektionsgerite
unter TrojanUV und AQUAFIDES an. Scannen Sie
den QR-Code, um die richtige Lésung fiir lhre
Wasseraufbereitung zu finden.
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Intermediate-Volume Liners (IV) offer the best of both worlds when working with narrow-bore columns. They

provide higher sample capacity than small-volume liners and faster sample transfer than larger ones. The result:

reduced band broadening, minimal analyte degradation during splitless injection, and fast, highly reproducible

results every time. |V liners offer a simple yet effective way to enhance GC analysis quality.

Abstract

Intermediate-volume (IV) inlet liners are designed to improve the perfor-
mance of narrow-bore GC columns (< 0.25 mm ID), especially when working
with compounds such as semi-volatiles or pesticides. By providing an opti-
mized balance between sample capacity and transfer efficiency, these liners
enhance sensitivity and reproducibility compared to conventional designs.
A critical advantage lies in reducing analyte residence time in the inlet,
which helps minimize band broadening and thermal degradation, leading
to a more accurate representation of the sample. As a result, analysts benefit
from sharper peaks, improved resolution, and more reliable quantitation,
making IV liners a simple but highly effective innovation for boosting the
quality of GC analyses.

Introduction

Faster analysis times can improve lab productivity, but only if chromato-
graphic performance still allows accurate peak identification and quantifica-
tion. Narrow-bore GC columns (<0.25 mm ID) speed up analysis because they
have greater chromatographic efficiency, producing tall narrow peaks that
are easy to identify and keep separated run after run. The efficiency of narrow
bore columns is achieved by decreasing the flow rate through the column,
which gives analytes more time to interact with the stationary phase. Since
these interactions occur over a thinner film and shorter length column,
analytes elute quickly as narrow, symmetrical peaks. While using narrow-bore
columns can be a good approach to creating fast, highly efficient chromato-
graphy with a typical GC-MS setup, their effectiveness is limited by sample
introduction.

20

A variety of inlet options are available to control sample introduction, but
the most common tool is a split/splitless inlet. Similarly, many inlet liner styles
are available, but for most split/splitless inlets, liners of around 2 mm (“smaller
volume”) or 4 mm (“larger volume”) inner diameter (ID) are used. With narrow-

Tab. 1: Benefits and Limitations of Different Size Inlet Liners

ADVANTAGES DISADVANTAGES
SMALLER + Shorter residence times »  Lower liner volume means
VOLUME result in taster column less sample can be injected,
loading, a narrow analyte which can reduce sensitivity
band, and reduced and reproducibility.
splitbess hold time. « Boackilash can occur if the
« Mamower analyte band solvent vapor clowd exceads
can improve resolution, the liner volume, and it can
aspacially for volatile cause poar peak shapa
COmMpoLnGs, (fronting, tailing, splitting) and
= Active compounds spend Increase varlation and
less tima in tha inlat, contamination.
raducing adverse
intaractions, such as
adsorption and reactivity.
LARGER «  Higher lingr volume » Larger liner volume can cause
VOLUME provides greater capasity hand broadening and Increased
for larger sample peak widths, which can
imjections, which can decregse resolution,
improve sensitivity and «  Lawer calumn flow rates for
reproducibility. narrow-bare calumns resuitin
= Lass chance o_r bacmush langer residence times in the
because the highar linar liner, which can lead to anahyte
volume accommaodates a degradation.
larger salvant vapor
cloud,




bore columns, the smaller liner provides faster sample transfer that better
compliments the column’s high efficiency, though there are benefits and
drawbacks to both sizes that should be considered (Table 1). The choice
between larger and smaller volume liners ultimately can require tradeoffs
to be made in terms of capacity and chromatographic performance.

Capacity is critical when you need to decrease method detection limits and
gain sensitivity.

7 ®2mmiD 7
« u3mm D
4 e ID 55

Maximam Injection Volume (ul)
(=T T T ST I - T )

vy L
f&f?:ﬁ;fﬁ &

Solvent

Fig 1: Maximum injection volume varies by solvent, liner size, and conditions (Data collected at
250 °Cand 40 psi.)

By increasing the injection volume, you can increase the amount of sample
on column without having to modify sample preparation procedures. This
can be achieved with splitless injection, which transfers the entire sample
vapor cloud onto column. However, when splitless injection volume is maxi-
mized, the analysis can be greatly affected by inlet temperatures, pressures,
and analyte solubility, which can lead to poor chromatography. Balancing
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these parameters is not a simple task, which is where Restek’s solvent expan-
sion calculator can help. Figure 1 shows the calculated maximum injection
volume for different liner sizes under inlet conditions that could reasonably
be paired with a narrow-bore column. Depending on the solvent, smaller
liners can generally hold 0.5-1 WL, so to really impact limits of detection, larger
liners would be used. However, the capacity gain of a larger liner comes at
the cost of efficiency. The vapor cloud in a larger liner moves very slowly onto
the much narrower head of a narrow-bore column, widening peaks and
giving compounds more time to interact with active sites. This can be espe-
cially detrimental for compounds that often breakdown in the inlet, such as
endrin and DDT.

Intermediate-Volume Liners Provide a More Balanced Solution

To give narrow-bore column users more flexibility and allow additional
sample to be injected, without risking backflash or compromising on peak
characteristics, Restek has developed an intermediate-volume option: the
IV liner (3 mm ID). Compared to smaller volume (2 mm) liners, IV liners allow
injection volumes to be doubled because they have significantly more room
to contain solvent vapor clouds. And, since they have faster sample loading
capabilities than larger volume (4 mm) liners, good chromatographic perfor-
mance is maintained because the analytes spend less time in the inlet.

To demonstrate these advantages, we compared the performance of IV
liners with smaller and larger liners when paired with narrow-bore columns
for the analysis of semivolatiles; polycyclic aromatic hydrocarbons (PAH); and
pesticides. Overall, results showed how the IV liner’s intermediate capacity
conferred significant improvements in chromatography and reproducibility
for splitless injections on narrow-bore columns. Note that the follow experi-
ments compared 2, 3,and 4 mm ID liners in a geometry suitable for Agilent;
Thermo TRACE 1300 and 1600 series; PerkinElmer Clarus 590/690 and GC2400;

1200000
3000000
FROOO0D
HE00000
2400000
200000
2000000

5 1500000

2 1600000
1A 00000

Black = smaller liner, 0.5 pL injection
Blue = IV liner, 0.5 pl injection
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Fig. 2: Taller, narrower peaks are obtained throughout the run with an IV liner compared to a larger volume liner.
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Tab. 2: Conditions for analysis of semivolatiles
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Fig. 3: Average %RSD for different peak parameters across various liner sizes and injection volumes.

Scion 8300 and 8500; Scion/Bruker/Varian 1177; and Lucidity GCs. An IV liner
that is compatible with Shimadzu 17A, 2010, 2014, and 2030 GCs is also
available and will achieve similar results.

Analysis of Semivolatiles

To assess the impact of the intermediate-volume IV liner on chromatographic
performance for semivolatiles, we paired it with a narrow-bore Rxi-SVOCms
column (20 m x 0.15 mm ID x 0.15 um). This column was selected because
it is specifically designed for longevity, inertness, consistency, and improved
resolution of semivolatile compounds. When used in a narrow-bore format,
the column offers the same benefits with shorter run times, but sample intro-
duction becomes essential for maintaining critical separations that may be lost
due to solvent effects or peak-widening caused by using the wrong liner.
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Tab. 3: 86% (43/50) of the experimental comparisons evaluated here showed better performance or
no statistical difference when using IV liner with narrow-bore columns.

INCREASED  INCREASED DECRFASFD |INCREASED DECREASED
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[1uL)
VWS, SMALLER
1 n IV 1 n
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ND — no statistical difference (p > 0.05)

For this evaluation, we looked at peak characteristics and resolution of 51
semivolatile compounds diluted to 1-10 pg/mL. To compare performance
to the other liner dimensions without exceeding maximum liner capacities,
six 0.5 pL injections were made on the smaller and intermediate volume
liners, and six 1 pL injections were made on the larger and intermediate
volume liners. By comparing peak area, height, width, resolution, and tailing
across compounds and injection parameters, we were able to identify some
key benefits to using a IV liner for semivolatiles analysis.

When comparing the 1 plL injections on the intermediate and larger
volume liners, peak area and height were significantly improved (Student’s
ttest, p < 0.05) for most compounds when using the intermediate-
volume IV liner, making peak identification and quantitation easier and
more accurate. As shown in Figure 2, 92 % of compounds showed greater
average peak areas, and 80 % showed a greater average peak height when
using the IV liner. Peak width, resolution, and symmetry were not statistically
different from results for the larger volume liner for most compounds, which
was attributed to solvent effects causing poor peak shape for some early
eluting compounds using both liners (Fig. 3). Performance did improve
for early eluting compounds when less sample was injected as well as
overall for later eluting compounds (Fig. 4-5), which is likely the result of
the IV liner’s faster sample transfer onto the column.

For the 0.5 pL injections, which compared the smaller and intermediate-
volume liners, the difference was more dramatic: every peak parameter that
was investigated showed statistically significant improvements when using
the IV liner (Fig. 2). These benefits can be attributed to the IV liner providing
a narrow sample transfer band and maintaining resolution from the solvent
peak. Improved performance was particularly beneficial for better separation
of closely eluting isobaric semivolatiles, such as benzo[b]fluoranthene and
benzolk]fluoranthene (resolution of 1.83 vs. 1.93 on the 2 mm and 3 mm liner,
respectively, p < 0.05). Overall, for semivolatiles analysis, the IV inlet liner
helped translate peak shape and resolution to a narrow-column format,
allowing labs to take full advantage of a highly inert, high-efficiency
Rxi-SVOCms column.

Reproducibility

To evaluate reproducibility, the relative standard deviations (% RSD) of aver-
aged parameters across all compounds in all experiments were compared
across the different liner sizes and injection volumes (Fig. 3). Overall, the inter-



mediate-volume IV liner demonstrated statistically better reproducibility for
peak area and height on narrow-bore columns for both injection volumes
and at both partial and full capacity (Table 2). Results for peak symmetry were
also more reproducible using a IV liner, except for the 0.5 pL injections where
there was no statistical difference and the midcapacity comparison where
symmetry was only 0.1% better using the larger volume liner. Regarding peak
width and resolution, there was no statistical difference in performance for
most comparisons, but the smaller volume liner did provide more reproduci-
ble results for the 0.5 L injections, while the IV liner provided more reprodu-
cible peak widths for the 1.0 pL injections. Since width and resolution are
heavily impacted by position in the chromatogram (e.g., early vs. late eluting
or during a ramp vs. an isothermal hold), differences in these parameters may
be more affected by method conditions other than the liner.

These improvements to reproducibility can be attributed to the ILV liner's
intermediate volume, which better contains injection volumes that may be
pushing the capacity of the smaller volume liner. Similarly, the compounds
are transferred to the column more efficiently from the IV liner than with
the larger volume liner, so there is less time for variations to occur, especially
for later eluting compounds.

Overall Assessment

Table Il summarizes the statistical results of all these experiments and provi-
des a high-level evaluation of the effects of liner choice on chromatographic
performance when using narrow-bore GC columns with splitless injection.
Of the 50 comparisons, 43 (86%) showed the intermediate-volume IV liner
provided improved (22/50) or equivalent (21/50) performance compared
to smaller and larger volume liners. Results IV were most pronounced for area
and height, which are critical for accurate peak identification and quantifica-
tion. Effects were more varied for width, resolution, and symmetry, but these
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parameters can also be strongly affected by the other method conditions
(isothermal temperatures, column phase, solubility, etc) and elution time.
Based on this data, IV liners will provide more balanced and improved
chromatographic performance compared to smaller and larger volume liners.
When using IV liners with narrow-bore columns, more sample can be injected
compared to smaller liners, reducing the negative effects caused by solvent
and liner capacity. In addition, compared to larger volume liners, the sample
is introduced onto the column more quickly and in a narrower band, taking
better advantage of the column’s intrinsic high efficiency. In conclusion, the
intermediate volume of IV liners contributes to fast, sen-sitive, and highly
reproducible analyses, which allows labs to maximize the benefits of
narrow-bore columns. Note that if you switch an existing method to a
narrow-bore column, it is important to properly scale other method para-
meters to maintain peak separations. Restek’s free, online EZGC method
translator is a quick and simple tool that can be used to generate properly
translated method conditions for narrow-bore columns.
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Drinking water analysis

Comprehensive methods based on European Directive 2020/2184

Josep Lliberia Blasco | Carlos Bueno | Oscar Quintela | Jack Steed | Michael Scherer | lanru Stahl-Zeng

This technical note highlights the key results from our compilation of drinking water methods based on European
Union (EU) Directive 2020/2184 [1] using the QTRAP 6500+ system and the SCIEX 7500 system.

The operating procedure documents include full method details, such
as chemicals and reagents, sample and standard preparation, instrument
parameters, a results overview and example chromatograms, to ensure
easy and repeatable replication of the methods on your instrumentation.
Each method has been created with EU Directive 2020/2184 in mind, and
in each case, the respective limits set by the directive were achieved.

Here, we share key points from four of six methods illustrated by example
extracted ion chromatograms (XICs).

Quantitation of acrylamide in drinking water by direct injection

This example demonstrates the importance of column selection with the
QTRAP 6500+ system and the sensitivity improvement provided by the
SCIEX 7500 system. Two columns are evaluated for use with the QTRAP
6500+ system. Figure 1 shows the results for the alternative column. Figure 2
shows the results for the recommended column, demonstrating increased
retention time, method performance and separation from the void volume.
Figure 3 shows the sensitivity improvement achieved when using the SCIEX
7500 system compared to the QTRAP 6500+ system.

Quantitation of haloacetic acids in drinking water by direct injection

The QTRAP 6500+ system can readily achieve the parameters established by
the current EU regulation for haloacetic acids in water, as shown in Figure 4.
The SCIEX 7500 system, however, provides additional sensitivity, future-
proofing your lab for any additional regulations. In Figure 4, each analyte

24

has been highlighted at 10 pg/L with overlays of both quantifier and quali-
fier shown on the QTRAP 6500+ system. These XICs also show the ion ratio
lines that depict where the peak apex of the qualifier ion should be so that
it is within the 70%-130% ion ratio tolerance.

Quantitation of hormones, bisphenol A and alkylphenols in drinking
water by direct injection

The sensitivity of the SCIEX 7500 system is demonstrated in Figure 1, with
1 ng/L XICs shown for 4 of the compounds analyzed, meeting the EU
watch list recommendation when using a large-volume injection. This
method also combines hormones, BPA and nonylphenol in a single analysis,
without the need for SPE pre-concentration of samples.

Quantitation of glyphosate in drinking water by direct injection

This example shows the importance of being able to perform an MS3 scan
with your instrument. For glyphosate, the typical second transition provides
a high background and lacks sensitivity. An MS3 transition improves the
sensitivity due to increased selectivity. Figure 7 compares the second MRM
transition for glyphosate and the MS3 transition using either QTRAP 6500+
or the SCIEX 7500 system.

References

[1] European Parliament, Council of the European Union. (2020). Directive (EU) 2020/2184 of the European
Parliament and of the Council of 16 December 2020 on the quality of water intended for human consumption.
(2020/2184).



Alternative column with the QTRAP 6500+ system
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Recommended column with the SCIEX 7500 system
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Fig. 1: XICs of acrylamide at multiple concentrations for both the quantifier (m/z 72 > 55) and
qualifier (m/z 72 > 27) transition when using the alternative column with the QTRAP 6500+ system.

When using the alternative column, the retention time is only 1.5 min, meaning that with this
setup, the peak is very close to the void volume. In addition, for the qualifier transition, the 30 ng/L

peak is barely detectable.

Recommended column with the QTRAP 6500+ system
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Fig. 2: XICs of acrylamide at multiple concentrations for both the quantifier (m/z 72 > 55) and quali-
fier (m/z 72 > 27) transition when using the recommended column and the QTRAP 6500+ system.

Compared to the alternative column, the retention time here is much longer (~4 min instead of
~1.5 min), meaning that it is well-resolved from the void volume. The sensitivity is also improved
with this column, demonstrated at 30 ng/L where both transitions provide a satisfactory peak.

Fig. 3: XICs of acrylamide at multiple concentrations for both the quantifier (m/z 72 > 55) and qua-

lifier (m/z 72 > 27) transition when using the recommended column and the SCIEX 7500 system.
When using the SCIEX 7500 system, the sensitivity is improved compared to the QTRAP 6500+ sys-
tem, demonstrated by the XICs showing acrylamide at 10 ng/L for both the quantifier and qualifier

transition, which is not possible when using the same method on the QTRAP 6500+ system.
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Fig. 4: XICoverlays of each haloacetic acid at 10 pg/L on the QTRAP 6500+ system. These images

show overlays of both the quantifier and qualifier ion for each analyte. lon ratio lines depict where

the peak apex of the qualifier ion should sit to be within 70%—130% of the ion ratio tolerance.
DBAA: quantifier ion — m/z 217 > 81, qualifier ion — m/z 215 > 79. DCAA: quantifierion — m/z 83

> 35, qualifier ion — m/z 85 > 37. MBAA: quantifier ion — m/z 139 > 81, qualifierion m/z 137 > 79.
MCAA: quantifier ion — m/z 93 > 35, qualifier ion m/z 95 > 37. TCAA: quantifierion — m/z 117 > 35,

qualifierion m/z 119> 37.
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Fig. 5: XICs of the steroid hormones analyzed along with BPA at 1 ng/L. These images show the
sensitivity achievable when using the SCIEX 7500 system. Quantifier transition — m/z 295 > 143,
qualifierion — m/z 295 > 269.
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Glyphosat im Abwasser

Untersuchung des Zu- und Ablaufs von kommunalen Klaranlagen

Dr. Nicolai Btz | Dr. Christoph Hartel | Dr. Detlef Diputell | Christian Hogel | Dr. Jochen Tark

Wird im Abwasserreinigungsprozess der untersuchten Kldranlagen Glyphosat gebildet? Wird Glyphosat und

AMPA kontinuierlich aus Klaranlagen in Oberflachengewadsser eingetragen und gibt es Hinweise auf eine Bildung

aus Vorlaufersubstanzen?

Einleitung

Glyphosat wird als nicht-selektives Totalherbizid vor allem in der Landwirt-
schaft eingesetzt. Durch Abschwemmungen sowie Entwdsserung gelangen
Glyphosat und der Metabolit AMPA (Aminomethylphosphonsdure) als
punktuelle Eintrdge in die Gewadsser. Laut Schwientek et al. (2024) erfolgt
der Eintrag von Glyphosat in die Oberflachengewdsser nicht hauptséchlich
durch die Landwirtschaft, sondern zu einem hohen Anteil durch Kl&r-
anlagenablédufe. Dabei allerdings nicht aufgrund von Anwendungen im
Einzugsgebiet der Kldranlagen, sondern als Abbauprodukt einer Vorldufer-
substanz. Als Begriindung werden die unterschiedlichen Jahreszeitlichen
Konzentrationsprofile aus Gewdassern der EU bzw. den USA angefuhrt. Kon-
zentrationsspitzen beschranken sich in der EU nicht allein auf Applikations-
zeiten in der Landwirtschaft im Frihjahr und Sommer wie in den USA. Als
potentielle Vorldufersubstanz fir die Bildung von Glyphosat in den Klar-
anlagen wurde die Substanz DTPMP (Diethylentriaminpenta(methylenphos
phonsdure)) identifiziert (Rohnelt et al, 2025). Dabei handelt es sich um
einen Waschmittelzusatz aus der Stoffgruppe der Phosphonate der zwar
in Europa aber nicht in den USA zur Wasserenthdrtung eingesetzt wird. Die
Bildung von Glyphosat und AMPA aus DTPMP in Anwesenheit von Mangan-
oxid und Sauerstoff wurde seitens der Arbeitsgruppe in experimentellen
Versuchen bestatigt. In weiteren Experimenten konnte die Bildung in Be-
lebtschlamm, insbesondere unter anaeroben Bedingungen, beobachtet
werden (Engelbart et al,, 2025). Die Autoren sehen damit die These bestatigt,
dass Glyphosat und AMPA in Europa zu einem grof3en Teil aus Kldranlagen
als Abbauprodukt von DTPMP in die Gewdsser eingetragen werden.

Zur Aufkldrung einer moglichen Bildung von Glyphosat und AMPA auf
Kldranlagen (KA) wurde im Friihjahr 2025 ein Untersuchungsprogramm auf
sechs KA der drei Wasserverbdnde Ruhrverband (RV) sowie Emschergensos-
senschaft/Lippeverband (EGLV) mit Ausbaugré3en zwischen 15.000 und
141.000 EW durchgefuhrt.

Material und Methoden

Aufden KA A, B und C (EGLV) sowie D, E und F (RV) wurden dazu Uber sieben
Tage (KA C 14 Tage) 24-Stunden-Mischproben vom Zu- und Ablauf unter-
sucht.

Die Abwasserproben wurden zentrifugiert, mit isotopenmarkierten Stan-
dards von Glyphosat und AMPA versetzt und mittels Boratpuffer auf pH8 - 9
eingestellt. Im Anschluss erfolgt die Derivatisierung der Analyten mit Fluor-
enylmethoxycarbonylchlorid (FMOC-CI). Bei Bedarf werden die Proben filt-
riert und 100 pL in das LC-MS/MS-System (Agilent 1280 Infinity Il Serie mit
Sciex QTRAP 6500+) injiziert. Die chromatographische Trennung erfolgte
bei 40 °C mit einem 20-mindtigem Gradienten aus Wasser und Methanol mit
jeweils 2 mmol Ammoniumcarbonat bei einer Flussrate von 0,3 ml/min mit
einer Zorbax Eclipse XDB C18, 1,8 um, 100 x 4,6 mm HPLC-Saule und 50 mm
Vorséaule des gleichen Materials. Die Identifizierung und Quantifizierung der
Analyten erfolgte nach negativer Elektronenspray-lonisation (ESI-) bei -4000
V durch massenspektrometrische Detektion anhand der MRM-Uberginge
m/z 390 — 168 fur Glyphosat-FMOC (Verifizierung m/z 390 — 150) sowie
m/z 332 = 110 fur AMPA-FMOC (Verifizierung m/z 332 — 136).
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Abb. 1: Wochengang der Glyphosat- und AMPA-Konzentrationen auf den Klaranlagen A-C
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Abb. 2: Wochengang der Glyphosat- und AMPA-Konzentrationen auf den Klaranlagen D-F

Das entwickelte LC-MS/MS Verfahren ist anwendbar fir Trink- und Ober-
flaichenwasser sowie Kldranlagenab und -zuldufe in einem Arbeitsbereich
von 0,01 - 3,0 ug/L. Die erzielte Bestimmungsgrenze (BG) lag jeweils bei
0,01 pg/L. Kldranlagenzuldufe wurden vor der Injektion 1:10 verdinnt, so
dass hier die BG bei 0,1 ug/L lag.
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Ergebnisse

Die Zulaufbelastung unterliegt im Wochengang signifikanten Schwan-
kungen, die auf den einzelnen Anlagen unterschiedlich ausgepragt sind.
Fur Glyphosat weisen die KA B, C und E Belastungsspitzen im Zulauf auf.
Die Konzentrationen fir die weiteren drei Anlagen sind eher konstant
(Abb. 1 und 2). Auf den KA A, C und E liegt die Zulaufbelastung durch
AMPA deutlich Uber den Glyphosatwerten, was auf Umsetzungsprozesse
im Kanalsystem hinweist. Auf der KA B ist die Glyphosatbelastung im Zulauf
hoher und auf der KA F auf einem &hnlichen Niveau wie die Belastung
mit AMPA. Das Bild auf der KA D ist uneinheitlich.

Die Konzentrationen an Glyphosat und AMPA sind in den Zulaufproben
mit wenigen Ausnahmen héher als in den Ablaufproben, was eine Bildung
dieser Substanzen im Abwasserreinigungsprozess unwahrscheinlich macht
(Abb. 1 und 2). Es ergeben sich signifikante Eliminationsleistungen sowohl
fur Glyphosat mit Werten zwischen 46 und 99 % als auch fir AMPA mit
Werten zwischen 23 und 72 % (Abb. 4). Verantwortlich fur die negative
Reinigungsleistung von AMPA auf der KA C - sowie fir die im Vergleich
niedrigeren Eliminationsraten auf den KA A, D und F - ist wahrscheinlich
wie bei Venditti et al. (2023) eine Ruckbelastung durch Schlammwasser. Auf
den KA D und F wird das Wasser aus der Schlammentwésserung wieder in
den Abwasserreinigungsprozess zurlickgefiihrt, so dass hier eine interne
Ruickbelastung vorliegt. Der Uberschussschlamm der KA A und C wird auf
einer weiteren KA behandelt. Die beiden KA erhalten anschliefend anteilig
Zentratwasser zurlick. Hierbei ist nicht gewahrleistet, dass Menge und
Belastung dem Anteil der jeweiligen Kldranlage entsprechen. Die KA B und
E erhalten keine Schlammwasserrickfihrung und erreichen die im Vergleich
hochsten Eliminationsraten von Uber 90 % fiir Glyphosat und um 70 % fur
AMPA. Von den relevanten Schlammwassern wurden Stichproben zur Ein-
schatzung der Rickbelastung untersucht (Tab. 1). Die Schlammwaésser wei-
sen im Vergleich zu den Abwasserproben deutlich héhere Gehalte an
Glyphosat und AMPA auf, was auf eine Rucklosung im Faulprozess hin-
weist.

Im aktuellen Vorschlag fir eine gednderte EU-Richtlinie fir Umweltqualitéts-
normen (UQN) ist fur Glyphosat eine UQN von 86,7 ug/L in Oberflichen-
gewadssern vorgesehen. In Oberflichengewassern mit Rohwasserentnahme
fur die Trinkwasseraufbereitung wird eine Orientierung am Trinkwasser-
grenzwert von 0,1 ug/L diskutiert.

Dieser Wert wird trotz Eliminierung von allen KA auf3er der KA B im Ablauf
konstant oder zumindest teilweise Uberschritten (Abb. 1-4) und koénnte im
aufnehmenden Gewésser zu Uberschreitungen und Problemen bei der
Trinkwasseraufbereitung fuhren.

Fazit

Das Glyphosatmonitoring gibt keinen Hinweis auf eine Bildung von
Glyphosat im Abwasserreinigungsprozess der untersuchten Kldranlagen.
Im Gegenteil wurde ein signifikanter Abbau festgestellt. Die relativ kon-
stanten Konzentrationen in den Zuldufen der Kldranlagen deuten aller-
dings auch nicht auf kurzzeitige punktuelle Eintrége aus der Landwirt-
schaft oder Privatanwendungen im Einzugsgebiet der KA, sondern auf
einen kontinuierlichen Eintrag — vermutlich aus dem Abbau von Phospho-
naten aus Waschmitteln im Kanalsystem — hin. Die Bildung von Glyphosat
und Umsetzung zu AMPA im Kanalsystem musste in weitergehenden
Untersuchungen bestatigt werden. Hierbei sollten die aus Waschmitteln
stammenden Phos-phonate als Vorldufersubstanzen von Glyphosat und
AMPA mitbetrachtet werden. Da die vierte Reinigungsstufe Glyphosat und
AMPA nicht flichendeckend entfernen kénnen, ist zur Reduzierung der
Kldranlageneintrage in die Oberflichengewdsser und dem Schutz von
Rohwasserressourcen ein Phasing-out der Phosphonate aus Waschmitteln
anzuraten.
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Abb. 3: Eliminationsraten von Glyphosat und AMPA auf den Kldranlagen KA A-F

Tab. 1: Glyphosat- und AMPA-Konzentration im Schlammwasser der KA A-F in pg/L

Kliranlage [ratum Glyphosat AMPA
A 02092025 <30 50
B 02092025 13 63
C 092025 15 54
o 19021, f 22052025 13 22
E 19./21.05.2025 =10 1.9
F G- 052025 10 12
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Es gibt Tausende verschiedene PFAS, die alle duBerst robust und pradestiniert sind, sich in der Umwelt anzureichern.

Der Schliissel zum Nachweis einer so vielfaltigen Produktgruppe liegt in Summenparametern.

Wer sich mit Trinkwasseranalytik beschéftigt, kommt um sie nicht mehr
herum: PFAS (per- and polyfluoroalkyl substances) beschaftigen Behdrden
und Labore weltweit und bringen neue Herausforderungen fir die Analytik
mit. Die sogenannten Ewigkeitschemikalien umfassen Gber 10 000 ver-
schiedene Verbindungen. Fir den Nachweis kommt oft die konventionelle
LC-MS/MS-Analytik zum Einsatz. So hat die US-amerikanische Umwelt-
schutzbehorde EPA drei Methoden publiziert, mit denen sich 29 PFAS in
Trinkwasser nachweisen lassen (EPA 533,537 und 537.1) [1]. Wahrend solche
Analysen hochempfindlich und quantitativ sind, haben sie den Nachteil,
dass sie ausschlieflich auf zuvor ausgewdahlte Analyten testen. Sich lediglich
auf Einzelstoffe zu konzentrieren, ist aber oft zu kurz gedacht.

Hier kommen Non-Target-Methoden ins Spiel, bei denen auf allgemeine
Merkmale gepriift wird — bei PFAS etwa der EOF-Wert (extractable organi-
cally bound fluorine). Eine Studie an Oberflichenwasser deutscher Flisse
demonstrierte die Bedeutung der Non-Target-Analytik [2]. Die Forscher
testeten Wasserproben mit klassischer LC-MS/MS sowie mit EOF-Summen-
parametern, ermittelt durch hochauflésende Molekilabsorptionsspektro-
metrie (HR-CS-GFMAS). Das Ergebnis: Lediglich 14 Prozent des per EOF
bestimmten Fluorgehalts konnten mit Target-Analysen zugeordnet werden.
Uber 85 Prozent der Fluorverbindungen blieben bei der Target-Analytik
unentdeckt. Diese analytische Licke wirft die Frage auf, warum sich die
Routineanalytik dennoch auf wenige Zielsubstanzen beschréankt.

Summenparameter als pragmatische Losung

Der Fokus auf etablierte Summenparameter wie PFAS-4 oder PFAS-20 hat
pragmatische Griinde: Fur diese Verbindungen existieren validierte Analyse-
methoden, Standards und toxikologische Bewertungen [3]. Fir die Summe
PFAS-4 wird ab 12. Januar 2028 ein gesetzlicher Grenzwert in der Trink-
wasserverordnung gelten. Die vier enthaltenen Stoffe PFOA, PFNA, PFHxS
und PFOS machen laut Umweltbundesamt etwa 50 Prozent der PFAS in der
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menschlichen Nahrungsaufnahme aus beziehungsweise etwa 90 Prozent
der internen Korperbelastung [3]. Damit eignen sie sich als Indikator fur
die generelle Belastung von Wasserproben und kdnnen zeigen, wie gut
Malnahmen zur Entfernung der Ewigkeitschemikalien aus Wasser greifen.
Welche Methoden einzusetzen sind, ist eine Frage der verfiigbaren Ressour-
cen und des Analyseziels. Fir flichendeckende und vor allem vergleichbare
Kontrollen sind Summenparameter wie PFAS-4 und PFAS-20 aktuell ideal. Bei
der Erforschung der PFAS-Belastung braucht es aber ergdnzend Non-Target-
Screenings und eine angeschlossene qualitative Analytik, um unbekannte
Substanzen aufzuspiren und deren Gefahrdungspotenzial zu bewerten.
Carl Roth bietet mit dem Standardmix PFAS-20-Standard eine umfassende
Losung fir die PFAS-Analytik. Darlber hinaus sind die vier am haufigsten
nachgewiesenen PFAS — PFOA, PFNA, PFHxS und PFOS - als Einzelstandards
erhéltlich. Diese Produkte sowie ein umfangreiches Sortiment fur die
Chromatografie, spezielles Zubehor wie QUEChERs-Kits, hochwertige
Losungsmittel oder Verbrauchsmaterialien findet man im Carl-Roth-
Webshop unter carlroth.com.

Literatur

[1] https://www.sigmaaldrich.com/DE/de/technical-documents/technical-article/environmental-testing-and-
industrial-hygiene/drinking-water-testing/Ic-ms-analysis-of-pfas-compounds

[2] https://analyticalscience.wiley.com/content/article-do/requirement-complementary-methods-pfas-analysis

[3] https://www.umweltbundesamt.de/sites/default/files/medien/13195/dokumente/empfehlung_des_
umweltbundesamtes_-_bewertung_der_pfas-20_aus_der_trinkwasserverordnung.pdf

Autoren | Kontakt

Andreas Ganzbuhl | Dr. Leonie Hacker | Dr. Stefanie Seipp
Carl Roth GmbH + Co. KG | Schoemperlenstr. 3-5 | 76185 Karlsruhe
info@carlroth.de | www.carlroth.de



Auf der Suche
nach

&) &) & 2

Angebote zum Freuen aus den Bereichen
Laborbedarf, Life Science & Chemikalien
finden Sie unter : : !

Dopaminkick inklusive, dank schneller % :
und zuverlassiger Lieferung.

e

[=1e5 ]

: : Supporting science. B”m
E X Improving lives.



WASSERFORUM

Sonderpublikation zum 16. Langenauer Wasserforum

Mutagene in Wasserproben

= 1

Innovative toxikologische Bewer-
tung der Effizienz von Klaranlagen

Schadstoffscreening von Kldranlagenwasser mittels planarem Bioassay, human-59-Metabolisierung und

Massenspektrometrie

Anne Ringelmann | Prof. Dr. Gertrud Morlock

Die effiziente Methode hat das Potential die Leistungsstarke von Klaranlagen zu untersuchen, neuartige Wasser-

aufbereitungen wie die Ozonierung zu evaluieren sowie gefahrliche Schadstoffe zu identifizieren.

Die wirkungsbezogene Non-Target-Analytik mittels Planar-Chromatographie
und planarem Bioassay wurde mit der metabolischen Aktivierung/Deakti-
vierung mittels human-S9-Leberenzymfraktion erweitert. Die Giftung/Ent-
giftung von Schadstoffen in Wasserproben bildet somit den menschlichen
Metabolismus sehr gut ab. Die detektierten Schadstoffe wurden automati-
siert online eluiert und mittels Hochauflosungs-Massenspektrometrie charak-
terisiert. Diese effiziente Methode hat das Potential die Leistungsstarke von
Kldranlagen zu untersuchen, Wasseraufbereitungen zu evaluieren und ge-
fahrliche Schadstoffe zu identifizieren.

Komplexitat und Herausforderung

Neu auftretende Schadstoffe (emerging pollutants) umfassen eine Vielzahl
meist unregulierter Substanzen wie Abbauprodukte, Photooxidationspro-
dukte, Metaboliten, Kontaminanten, Hilfsstoffe, Zusatzstoffe, Wirkstoffe, Ruck-
stande etc. Sie kdnnen persistent, karzinogen, teratogen, zytotoxisch, neuro-
toxisch oder endokrin wirksam sein. Es ist unliiberschaubar im globalen
Warenverkehr, was in die Umwelt gelangt durch Einsatz von Pestiziden und
Arzneimitteln, Herstellung und Prozessierung, Wasch- und Reinigungsmittel,
Kosmetika, Flammschutzmittel, etc. Der Weg in die Umwelt erfolgt haufig
Uber das Abwasser in die Kldranlagen und dann in das FlieBgewdsser. Eine
geeignete, angepasste Abwasserbehandlung ist daher flr den Schutz der
Umwelt, der menschlichen Gesundheit und der Wasserressourcen unerldss-
lich. Um die Wasseraufbereitung zu optimieren, wird daher die Einfihrung
einer zusatzlichen Reinigungsstufe mittels Ozonisierung oder Aktivkohlefilte-
rung diskutiert. [1-3]

Die Analytik von Schadstoffen wird primér mit Zielsubstanz-(Target)-Metho-
den wie der HPLC-MS oder GC-MS durchgefihrt. Hierbei konnen allerdings
unbekannte Schadstoffe iibersehen werden. Daher werden zunehmend Non-
Target-Methoden wie in vitro Bioassays angewendet, wobei die komplexe
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Probe nur als Effekt-Summenwert bewertet wird und es zu falsch-positiven
oder falsch-negativen Ergebnissen kommen kann (durch geringe Loslich-
keit, assozierte Zelltoxizitdt, Signalquenching etc). Um die Sensitivitdt zu
erhdhen, werden zudem meist spezifische Anreicherungen wie die Fest-
phasen-Extraktion eingesetzt, wodurch nicht alle Substanzen einer Probe
erfasst werden konnen. [4-6] Bisher wird die Metabolisierung von Sub-
stanzen mit Ratte-S9-Leberfraktion durchgefihrt (3R-Prinzip zur Tierleid-
minimierung). Durch eine Induktion der Cytochrom-P450-Enzyme mit
-Naphthoflavon/Phenobarbital in verschiedenen Rattenstémmen, kann
es jedoch zu Variabilitdten und damit einer geringen Vergleichbarkeit von
Studienergebnissen und auch Unsicherheiten zur Relevanz fur den Men-
schen kommen. [7-8]

Paralleles Schadstoff-Profiling

Die Kopplung der planar-chromatographischen Trennung mit einer plana-
ren (multiplex) Bioassay-Detektion auf derselben Adsorbensoberflache er-
moglicht eine schnelle Erkennung und Priorisierung einzelner Schadstoffe
in Wasserproben, die parallel analysiert gut vergleichbar sind und durch die
geringe Probenvorbereitung sehr umfassend bewertbar sind. Durch die
Auftrennung koénnen einzelne Schadstoffe mit unterschiedlichen Effekten
und deren Giftung/Entgiftung mittels human-S9-Leberenzymfraktion toxi-
kologisch relevant bewertet werden.

Wasser unterschiedlicher Reinigungsstufen einer Kldranlage wurde unter-
sucht hinsichtlich endokriner Wirkung, Genotoxizitat, Mutagenitat, Zyto-
toxizitdt und Neurotoxizitdt. In den Bioprofilen der Zuldufe zur Kldran-
lage wurden zytotoxische, estrogene/antiestrogene, genotoxische, neuro-
toxische/-modulierende und mutagene Substanzen detektiert (Abb. 1). Diese
konnten nicht vollstdndig, aber zu einem grol3en Teil durch die herkdmm-
liche Reinigungsstrategie der Kldranlage entfernt werden. Spuren einer
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Mechanismen der Schadstoff-Detektion

+ Dunkle zytotoxische Substanzzonen
Aliivibrio fischer weillen eine natlriche Biolumineszenz
auf, die durch eine zytotoxische baw. antibakterielle
Substanz reduziert wird.

Blau-fluoreszierende estrogene und dunkle
[Agoniststreifen) antiestrogene Substanzzonen
Saccharomyces cerevisiae BJ3505 (mit humanen
Estrogenrezeptor, fusioniert mit lacZ-Operon [9])
produzieren nach Bindung einer Substanz an den
Estrogenrezeptor die p-Galactosidase, die das fluoro-
gene Substrat Methylumbelliferon-Galaktosid spaltet.
206.1776 / C20H240 [ 17a-Ethinylestradiol (EE2)

2721776/ C18H2402 | 17-Estradiol (E2)

2861569 / C1BH2203 | 16-a-Hydroxyestron (OH-E1)
288.1725 / C18H2403 / Estrigl (E3)

+ Orange-fluoreszierende genotoxische Substanzzonen
Salmonella Typhimurium TA1535/pSK1002 (genetisch
modifiziert, fusioniert mit lacZ-Operon) produzieren nach
DNA-Schadigung durch eine genotoxische Substanz die
p-Galactosidase, die das fluorogene Substrat Resorufin-
Galaktosid spaltet

Farblose (weille) neurotoxische/-modulierende
Substanzzonen

Acetylcholinesterase setzt gin Substrat aus 2-
Naphthylacetat und Echtblau-Salz zu einem vicletten
Azofarbstoff um. Eine Substanz, die die Acetylcholin-
esterase inhibiert, wird als farblose Hemmzone auf
ainem violetten Plattenhintergrund detekiiert.

326.1916 / C18H3DO3S / 4-Dodecylbenzensulfonsiure ()

Viclette mutagene und weille zytotoxische
Substanzzonen

Salmonefla Typhimurium TAS8 (Frameshift-Mutationen)
und TA100 (Punkt-Mutationen) werden in einem Minimal-
medium [ohne Histidin) durch mutagene Substanzen
rickmutiert und kinnen ein Substrat zu einem violetten
Chromophor umsetzen; weille Substanzzonen weisen
auf Zytotoxizitat hin.

4953814 / C31H5203 | Tocophenylacetat (T-Ac)

Abb. 1: Schadstoff-Screening von behandelten Wasserproben einer Klaranlage.

mutagenen Substanz konnte allerdings auch im Leitungswasser und dem
Fluss vor/nach Einleitung detektiert werden. Die Analyse des ozonierten Klar-
wassers zeigte, dass neue zytotoxische, genotoxische, mutagene und neuro-
toxische Substanzen entstehen. Eine nachgeschaltete Aktivkohlefilterung
sollte bedacht oder in kiinftigen Analysen auf Wirksamkeit getestet werden.

Nach automatisierter Online-Elution ausgewahlter Schadstoffzonen in die
Hochaufldsungs-Massenspektrometrie wurden diese jeweils einer Substanz

tendenziell zugeordnet und durch gekaufte und co-entwickelte Referenz-
Standards und entsprechendem Wirkungsnachweis mit einem erneuten
planaren Bioassay abgesichert. Gefunden wurden als

e estrogenartige Substanzen: 17a-Ethinylestradiol, 173-Estradiol,
160-Hydroxyestron und Estriol

e genotoxische und mutagene Substanz: Tocopherylacetat

e neurotoxische Substanz: 4-Dodecylbenzensulfonsdure
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Abb. 2: Schadstoff-Screening von behandelten Wasserproben einer Klaranlage mit metabolischer Aktivierung/Deaktivierung der Substanzen durch Ratte-S9-Enzymfraktion (S9R) versus human-

$9-Leberenzymfraktion (HiCultS9).

Die (Bio)autogramme zeigen diverse Schadstoffe in Blindwert (BV), Trink-
wasser (DW), Flusswasser vor Einleitung in Kldaranlage (RB), Hauptsammler
Zulauf (C), 5 einzelne Zuflusse zur Klaranlage (C1-C5), vor mechanischer
Reinigung (MB), nach mechanischer Reinigung (MA), biologische/chemi-
sche Reinigung (BC), Ozonbehandlung (O, 0.5 bzw. 1.0 g/g DOC) und
Flusswasser nach Einleitung des aufbereiteten Kldranlagenwassers (RA).

Metabolische Aktivierung/Deaktivierung mittels human-S9-
Leberenzymfraktion

Die Metabolisierung mit Ratte-S9-Enzymfraktion wurde verglichen mit bio-
technologisch hergestellter human-S9-Leberenzymfraktion (ohne tierische
Bestandteile wie fetales Kélberserum), die den menschlichen Metabolismus
sehr gut abbildet. Die jeweiligen S9-Leberenzyme mit Cofaktoren wurden
zur Zellsuspension oder Enzymldsung des (Bio)assays hinzugefigt und ge-
meinsam auf der Adsorbensoberfldche mit den parallel getrennten Wasser-
proben inkubiert. Eine Aktivierung/Deaktivierung der Substanzen (Signal-
anderungen) wurde durch eine jeweils mitgefihrte Vergleichsplatte ohne
Metabolisierung beurteilt (Abb. 1). Fiir die blau-fluoreszierenden estrogenarti-
gen Substanzzonen in den beiden Bioautogrammen (Abb. 2) wurde kein Unter-
schied in der Aktivierung/Deaktivierung zwischen den Spezies und keine De-
toxifizierung festgestellt. Hinsichtlich der violetten mutagenen Substanzzonen
war ein deutlicher Spezies-Unterschied ersichtlich, was auf unterschiedliche
Isoenzyme hindeutete. Eine leichte Zunahme der Mutagenitdt sowie eine
sehr starke Zunahme der Zytotoxizitdt (bahnlbergreifend weil3e Zonen bei
hR: 0-50) war gegeben bei der Metabolisierung mit human-S9-Leberen-
zymfraktion. Im Vergleich wurde eine Abnahme der Mutagenitat und Zytoto-
xizitdt bei der Metabolisierung mit Ratte-S9-Enzym-fraktion festgestellt.
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Einstieg in die leistungsstarke Technologie

Die Methodik liefert umfassende und wichtige Informationen nicht nur
zu bekannten, sondern vor allem zu unbekannten Schadstoffen in Wasser-
proben. Das parallele Schadstoff-Profiling mit metabolischer Aktivierung/
Deaktivierung mittels human-S9-Leberenzymfraktion konnte erfolgreich die
Leistungsstarke der Kldranlage untersuchen, neuartige Wasseraufbereitun-
gen wie die Ozonierung evaluieren sowie geféhrliche Schadstoffe identifi-
zieren. Das entwickelte Schadstoff-Screening ist kostenginstig (0.5-2 Euro/
Probe) und schnell (3-15 min/Probe) und analysiert die zu vergleichenden
Wasserproben unter identischen Bedingungen.

Die leistungsstarke HPTLC-Bioassay-Technologie wurde miniaturisiert und
das entwickelte open-source 2lLabsToGo-Eco [10] mit kontrollierter
Plattenaktivitat [11] ist fur den kostenginstigen Einstieg geeignet. Das
2LabsToGo-Eco vereint das analytische HPTLC-Labor und das Bioassay-
Labor in einem nachhaltigen System. Die Durchfiihrung der Bioassays
unter Einsatz von ready-to-spray-cryostocks ist fast so einfach wie eine
Derivatisierung mit Reagenzien. Da der Bioassay entsprechende Schad-
stoffe detektiert (Abb. 3) [12], kann nichts Ubersehen werden, denn
es mussen mitunter auch verschiedene Interfaces (ESI, APCl und APPI)
und Parametereinstellungen getestet werden, um Schadstoffe (lonisierbar-
keit Uber einen Bereich von 10 Mio.) schlieSlich zu ionieren und eine
Molekularformel zu erhalten. Nach der Elution der Zone vom Bioauto-
gramm kann nachfolgend noch eine Derivatisierungs-Sequenz auf-
gebracht werden, um weitere Informationen Uber strukturelle Merkmale
zu bekommen. Oftmals reicht die restliche Substanzzone um die Elutions-
zone dazu aus.
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Abb. 3: Nachhaltiges open-source
2LabsToGo-Eco vereinigt miniaturisiert

EDA
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2LabsToGo-Eco (NP-HPTLC—UV/Vis/FLD/BLD—EDA).
NP-HPTLC-UVVis/IFLD/BLD Nebulization 3 Im Bioautogramm werden interes.sie-
E Genotoxin — §._ rende Schadstoffzonen nur angeklickt
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Incubation Galactosidase nacheinander in die MS eluiert (heart
Resorufin &3 Res;ruﬁn cut-HRMS/MS), optional auch iiber
- galactoside eine zweite orthogonale siulen-
. ; chromatographische Trennung (heart
Bioautogram Jrap o

cut-RP-HPLC-DAD-HRMS/MS), um die
entsprechenden Molekularformeln zu
erhalten.

2lLabsToGo-Eco ist sowohl fir zuverldssiges Screening als auch fir quanti-
tative Analysen einsetzbar und zum Selbstzusammenbau [10] bestimmt. Im
Vorfeld mussen ca. 180 Teile eingekauft und ca. 125 Teile 3D gedruckt wer-
den. Beim Zusammenbau (ca. 5 Tage) muss man schrauben, bohren und
|6ten kdnnen. Man kann es sich Uber ein Start-up auch zusammenbauen
lassen. Die Prazision und Zuverldssigkeit sind mit denen kommerzieller
Gerdte vergleichbar [10].
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Wie langlebige Materialien und energieeffiziente Technik den Weg zu umweltbewusster Forschung ebnen, wird an

dem nachfolgenden Praxisbeispiel aufgezeigt und erldutert.

Laboratorien sind die Grundlage moderner Wasseranalytik. Hier entstehen
die Erkenntnisse, die Uber die Qualitat und Sicherheit einer der wichtigsten
Ressourcen unserer Zeit entscheiden. Doch Laborarbeit zahlt zu den energie-
und ressourcenintensivsten Tatigkeiten Uberhaupt. Damit Forschung und
Umwelt gleichermallen profitieren, braucht es Laborumgebungen, die Effi-
zienz, Sicherheit und Nachhaltigkeit vereinen.

Nachhaltigkeit beginnt mit dem richtigen Fundament

In Laboren entstehen wissenschaftliche Pionierleistungen. Forschung und
Entwicklung kénnten ohne diese hocheffizient ausgestatteten Rdume nicht
auf hochstem Niveau arbeiten. Gleichzeitig fihrt ihre Ressourcenintensitat
zu steigenden Kosten und einem stattlichen CO,-FulRabdruck, der in vielen
Féllen ein Umdenken erfordert. Nachhaltige Ausstattungskonzepte werden
bei Laboreinrichtungsunternehmen wie Kéttermann zunehmend nach-
gefragt. Besonders die Materialwahl riickt dabei in den Fokus, denn sie ent-
scheidet wesentlich Uber Lebensdauer, Hygiene und Ressourceneffizienz
eines Labors.

Nachhaltigkeit im Labor beginnt also nicht bei der Nutzung, sondern bereits
bei der Planung und Materialwahl. Wo taglich mit Chemikalien, Flissigkeiten
und empfindlichen Proben gearbeitet wird, spielen Bestandigkeit und Lang-
lebigkeit der Einrichtung eine zentrale Rolle. Laboreinrichtungen aus Stahl
haben sich in diesem Umfeld als ideale Arbeitsbasis erwiesen: Stahl ist nicht
brennbar, widerstandsfahig, leicht zu reinigen und Uber Jahrzehnte form-
stabil — auch unter dauerhaft hoher Beanspruchung. In flissigkeitsintensiven
Branchen sind diese Eigenschaften entscheidend, um eine gleichbleibend
hohe Qualitat der Untersuchungen zu gewahrleisten. Zudem ist Stahl zu 100
Prozent recyclebar. Seine Langlebigkeit und Wiederverwertbarkeit machen
ihn zum okologisch wie 6konomisch Uberzeugenden Material.
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Smarte Raumlufttechnik

Neben der Materialwahl spielt die Energieeffizienz eine entscheidende Rolle.
Untersuchungen an der Universitdt Harvard belegen, dass Laborbereiche
durchschnittlich nur rund ein Finftel der Gebaudeflache ausmachen, dabei
jedoch fast die Halfte der gesamten Energie verbrauchen. Rund 44 Prozent
dieses Energiebedarfs entfallen direkt auf die Klimatisierung der Raumluft —
ein Bereich, der maBgeblich von der Effizienz der eingesetzten Laborabziige
beeinflusst wird.[1] Wie grof$ das Einsparpotenzial ist, verdeutlichen Berech-
nungen des Lawrence Berkeley National Laboratory: Ein Laborabzug, der
bei offenem Frontschieber auf maximaler Stufe betrieben wird, kann so viel
Energie verbrauchen wie drei Einfamilienhduser zusammen.[2]

Die Relevanz dieses Themas zeigt eine Schatzung der US. Environmental
Protection Agency (EPA): Wirde nur die Halfte aller amerikanischen Labore
ihren Energieverbrauch um 30 Prozent senken, entsprdache das dem jahrli-
chen Strombedarf von rund 840.000 Haushalten.[3] Vor diesem Hintergrund
kommt der Abzugstechnik eine Schlusselrolle zu.

Laborabzugstechnologie als Nachhaltigkeitsass

Laborabziige entziehen dem Raum klimatisierte Luft, deren Aufbereitung
energieaufwendig und damit teuer sowie umweltbelastend ist. Eine Reduk-
tion des Luftverbrauchs ist deshalb, neben der Arbeitssicherheit, eine der
zentralen Anforderungen an die Entwicklung moderner Abziige.

Innovative Systeme mit variabler Abluftregelung reduzieren den Luftstrom
bedarfsgerecht, ohne die Sicherheit zu beeintréchtigen. Der Abluftvolumen-
strom wird dabei in Abhangigkeit von der Frontschieberoffnung tber eine
motorisch angetriebene Stellklappe geregelt. Fir jeden Betriebszustand wird
dem Laborraum nur so viel Luft entnommen, wie fur den sicheren Betrieb



Abb. 2: Eingebettetim Griinen, dennoch zentral gelegen ist das neue Kldranlagengelénde der
Stadtentwasserung Schweinfurt.

Abb. 3: Das moderne Umweltlabor bietet Raum fiir prézise Analysen.

notwendig ist. Bei geschlossenem Frontschieber I3sst sich der Volumenstrom
eines Abzugs um etwa 50 Prozent gegentber dem gedffneten Zustand re-
duzieren.

Auch die Bedienung spielt eine Rolle. Bei Koéttermann Laborabzigen
|asst sich die Frontschieberdffnung Uber die elektronische Bedieneinheit
JouchTronic” prazise steuern — selbst mit Handschuhen. Der automatische
Schutzmechanismus ,AutoProtect” schlieft den Frontschieber selbsttatig,
sobald die Arbeit im Abzug endet. So wird Energie gespart und gleichzeitig das
Gefahrenpotenzial minimiert. Sollte einmal ein Objekt aus dem Abzug her-
ausragen, stoppt,CloseGuard” den Schieber automatisch tber ein Lichtgitter.
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Die Senkung der Betriebskosten unter Einhaltung der Sicherheitsanforderun-
gen lasst sich jedoch nicht nur mit einer technisch komplexeren Abluftrege-
lung realisieren. Aufgrund einer optimierten Luftfiihrung benétigt beispiels-
weise der Kdttermann EcoPlus bis zu 30 Prozent weniger Abluftmenge und
senkt so deutlich Betriebskosten und Energieverbrauch. Dieser Abzug eignet
sich auch fur kleinere Analyselabore ohne aufwendige Abluftregelung.

Nachhaltigkeit im Labor endet jedoch nicht bei der Gerdteauswahl. Erst in
der Gesamtkonzeption von Raum, Material und Luftfiihrung entsteht eine
Umgebung, die Energieeffizienz dauerhaft ermdglicht.

Ein nachhaltiges Labor ist mehr als die Summe seiner Gerate

Bereits die architektonische Planung entscheidet darlber, wie effizient
Energie und Ressourcen genutzt werden. Dazu gehdren eine durchdachte
Raumaufteilung, kurze Wege, Zonierung von Arbeitsbereichen und der
gezielte Einsatz von Tageslicht.

Koéttermann verfolgt in der Planung einen ganzheitlichen Ansatz: Die Ein-
richtung wird auf den jeweiligen Prozess abgestimmt, um Arbeitsabldufe
zu optimieren und ungenutzte Fldchen zu vermeiden. So entstehen Labor-
umgebungen, die gleichermallen ergonomisch, energieeffizient und sicher
sind. Die Visualisierung der Planung in 3D ermdglicht es, friihzeitig nach-
haltige Losungen zu integrieren — von der Medienversorgung bis zur Bel(f-
tung.

Labore modular, langlebig und recycleféhig einzurichten, spart wertvolle
Ressourcen. Mébel aus Stahl zu wahlen, bietet weitere Vorteile: Als modulares
Konzept aufgebaut, lassen sich Stahllabormobel flexibel an neue Anforderun-
gen anpassen oder erweitern.

Beispiel aus der Praxis: Umweltlabor der Stadtentwasserung Schweinfurt
Wie sich diese Prinzipien in der Praxis umsetzen lassen, zeigt das 2023
neu-gestaltete Umweltlabor der Stadtentwasserung Schweinfurt. Hier ent-
stand auf dem komplett sanierten Kldranlagengeldnde ein knapp 500 gm
grofes Labor, das Nachhaltigkeit konsequent in Architektur und Ausstattung
integriert.

Ein Badesee als Teil eines Klaranlagengelandes ist das Erste, was beim Be-
treten der weitldufigen Umgebung ins Auge féllt. Bei sommerlichen Tem-
peraturen kénnen sich hier Mitarbeitende der Stadtentwdsserung erholen.
Er dient zugleich als Beispiel fur integrative Landschaftsgestaltung auf Klar-
anlagengeldanden. Auch die Architektur der Gebdude weckt Interesse.

Neben dem Ublichen Kldranlagenbetrieb sollen hier in einem Forschungs-
projekt mit der Technischen Universitat Minchen Lésungen, um maoglichen
Wasserknappheitsphasen zu begegnen, in einer bestmdglichen Ausstattung
entwickelt werden. Um Abwasser zur Wiederverwendung aufzubereiten,
kommen Uberwachte Filter- und Reinigungsprozesse zum Einsatz, die eine
unbedenkliche Wasserqualitat gewahrleisten. Dafiir braucht es hochsensible
Analyseprozesse, die Qualitdt und Sicherheit des Nutzwassers gewahrleisten.
Erst dann kann es zur Bewdsserung von Baumen, Griinflichen und Gemdise-
anbaufldchen genutzt werden.

Im neuen Umweltlabor Uberwachen 14 Mitarbeiterinnen und Mitarbeiter
nicht nur die Wasserqualitdt des Kldranlagenbetriebs, sondern fihren auch
Auftragsanalysen fur Industrie- und Forschungspartner durch. Hierzu zhlen
halftig Trink- und Abwasseruntersuchungen. Mikrobiologische Analysen und
Untersuchungen der Industrie-Abwassereinleitungen bilden einen weiteren
Schwerpunkt. Hochwertige Analysegerdte, energieeffiziente Gebdudetech-
nik und eine durchdachte Raumplanung sorgen flr prazise Ergebnisse und
einen ressourcenschonenden Betrieb.
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Abb. 6: Kéttermann Labor-Tischabziige fiir maximale Sicherheit.

Das Gebaude ist lichtdurchflutet, offen gestaltet und auf energieeffiziente
Arbeitsprozesse ausgelegt. Die Einrichtung aus pulverbeschichtetem Stahl
ist nicht nur bestdndig und langlebig, sondern auch wasserresistent und
hygienisch — zentrale Anforderungen in der Analytik von Abwasser- und
Nutzwasserproben. Gemeinsam mit dem Kéttermann Partnerunternehmen
TH. Geyer aus Renningen wurde ein Konzept realisiert, das Funktionalitat und
Umweltbewusstsein verbindet.

Die Planung des Neubaus stellte Tageslichtnutzung in den Mittelpunkt:
Zahlreiche bodentiefe Fenster lassen das Licht tief in die Rdume fluten und
schaffen eine freundliche, offene Arbeitsatmosphare.

Die Einrichtungselemente aus Arbeitspldtzen, Medienzellen und Laborab-
zlgen sollten offen und harmonisch gestaltet werden. Glaseinsédtze in den

38

Medienzellen unterstreichen die Transparenz des Raumkonzepts und fordern
den Teamgedanken. Mal3geschneiderte Arbeitsflichenbereiche bieten ge-
ntgend Raum fir Proben, Analyse- und Messgerdte. Der Wechsel zwischen
BUro- und Laborbereichen erfolgt barrierefrei, wodurch Arbeitsabldufe deut-
lich erleichtert werden. Praktischer Stauraum entsteht durch Laborhoch- und
Gefahrstoffschranke entlang der Wandbereiche.

Einen wesentlichen Beitrag zur Arbeitssicherheit leisten die installierten
Tischabzlge. Sie schitzen das Laborpersonal zuverldssig vor gas- oder
staubformigen Substanzen. lhre robuste Stahlkonstruktion und die prézise
Luftfiihrung stehen sinnbildlich fur das Zusammenspiel aus Schutz, Bestan-
digkeit und Effizienz, die drei zentralen Aspekte einer nachhaltigen Labor-
umgebunag.

Das Schweinfurter Labor kann als Vorbild fUr eine neue Generation wasser-
analytischer Einrichtungen betrachtet werden, die dkologische Verantwor-
tung mit technischer Leistungsfahigkeit verbindet.

Die Bestandigkeit von Stahl, intelligente Lufttechnik und eine vorausschau-
ende Planung bilden die Basis fir Labore, die den Anforderungen von
morgen gewachsen sind: sicher und ressourcenschonend. Nachhaltigkeit
in der Wasseranalytik ist kein Zusatzaspekt, sondern Teil des Qualitatsbegriffs
selbst. Labore wie das in Schweinfurt zeigen, dass Umweltverantwortung
und wissenschaftliche Genauigkeit ldngst Hand in Hand gehen kénnen.

[1] Vgl. Quentin Gilly: Validating cost and energy savings from Harvard's shut the sash program. In: https://green.
harvard.edu/sites/green.harvard.edu/files/FumeHoodWhitePaper.pdf. Upload 09/2023

[2] Vgl. Mills and Sartor: Energy Volume 30, Issue 10, July 2005, Pages 1859-1864

[3] Vgl. Paul Heney: Facing sustainability in the lab. Online: https://www.rdworldonline.com/facing-sustain-
ability-in-the-lab/. 30.11.2021
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" Die Relevanz von Regeniiberlaufbecken=Abschldgen fiir die Gewésserqualitit

Dr. Sabrina Schiwy

Regeniiberlaufbecken (RUB) stellen durch den Abschlag unbehandelten Mischwassers eine signifikante dkotoxiko-

logische Belastung fiir die Gewasser dar, da sie zur Einleitung einer Vielzahl von Schadstoffen fiihren, die endokrine,

mutagene und teratogene Wirkungen hervorrufen.

Die Gewadsser in Deutschland sind in keinem guten &kologischen und
chemischen Zustand, wodurch die Ziele der Wasserrahmenrichtlinie auch
im dritten Bewirtschaftungszeitraum nicht erreicht werden (EU-WRRL). Ein
wesentlicher Faktor ist der Eintrag von Mikroschadstoffen Uber spezifische
und diffuse Eintragspfade. In diesem Zusammenhang werden Kldranlagen
als wichtiger Eintragspfad fur Mikroschadstoffe wie Pharmazeutika, Kérper-
pflegemittel und Pestizide identifiziert (Schwarzenbach et al. 2006). Zur
Reduktion des Eintrags von Mikroschadstoffen werden europdische Klar-
anlagen zunehmend mit einer vierten Reinigungsstufe, beispielsweise
durch Ozonierung oder Aktivkohle, ausgestattet. Allerdings weisen Studien
darauf hin, dass selbst diese Aufristung haufig nicht die gewlnschten
Erfolge fur die Gewdsserqualitat erzielt (vgl. Shuliakevich et al. 2022a, 2022b,
2022¢, Wolf et al. 2022). Eine mdgliche Ursache fr die beobachteten Effekte
kénnten an Kldranlagen angeschlossene Regeniberlaufbecken sein. Diese
dienen der hydraulischen Entlastung von Kldranlagen, wenn bei Stark- oder
anhaltendem Regen das Mischwasservolumen die Kapazitat der Kldranlage
Ubersteigt. In diesem Fall wird ein Teil des Abwassers in die Regentberlauf-
becken umgeleitet. Wird die Kapazitdt des Beckens Uberschritten, kommt
es zu einem Uberlauf des mit Regenwasser verdiinnten Abwassers in den
Vorfluter. Diese Uberldufe setzen Schadstoffpulse frei, die eine komplexe
Mischung aus Pharmazeutika, Haushaltschemikalien, Mikroplastik sowie
weiteren anthropogenen Substanzen enthalten. Dieses Problem ist keines-
wegs ein seltenes Phanomen. Allein in Deutschland gibt es Zehntausende
solcher Entlastungssysteme, die im Starkregenfall das Mischwasser in die
Gewadsser entlassen. So schldgt das RUB Aachen-Soers jahrlich mehr als
40-mal mit einer Abschlagsmenge von bis zu 75.000 m* Mischwasser ab

(Shuliakevich et al. 2022a). Neben dem direkten Eintrag der Schadstoffe
durch das Abschlagen der Becken kommt es zudem zu einer hydraulischen
Belastung des Gewadssers. Die Einleitung groler Wassermengen in kurzer
Zeit 16st im Gewadsser eine kleine Flutwelle aus. Dieser starke hydraulische
Druck wirbelt die oberen Sedimentschichten auf, wodurch an Sediment
gebundene Schadstoffe wieder in die Wasserphase freigesetzt werden und
so wieder fUr aquatische Lebewesen bioverfugbar werden.

Die zunehmende Haufung von Starkregenereignissen, bedingt durch den
Klimawandel, wird zu einer Verstarkung dieser Situation fihren. In der
Konsequenz werden vermehrt Abschldge von RUB erfolgen, was eine zu-
nehmende Belastung der Gewdsser zur Folge hat.

Okotoxikologische Methoden zur Bewertung der Auswirkungen von RUB-
Abschldgen

Effektbasierte Methoden sind analytische Verfahren, die in der Lage sind, die
biologische Gesamtwirkung einer komplexen Umweltprobe (zB. Wasser
oder Sediment) auf verschiedenen biologischen Ebenen (von der Zelle bis
zum Okosystem) und damit auch die Mischungstoxizitét zu erfassen. Gerade
in komplexen Mischungen, wie dies bei Abwasser der Fall ist, kdnnen die
Vielzahl an Substanzen ihre Wirkung addieren, sich gegenseitig verstarken
(Potenzieren) oder abschwéchen. Effektbasierte Methoden kénnen als Sum-
menparameter alle diese Interaktionen erfassen und damit die tatsachliche
biologische Gesamtwirkung abbilden. Dabei wird keine Vorkenntnis der
chemischen Zusammensetzung der Probe bendtigt. Auf diese Weise wer-
den auch unbekannte Stoffe oder Transformationsprodukte miterfasst.
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Abb. 1: Beispiel einer effektbasierten Biotestbatterie bestehend aus einer akuten und mechanis-
musspezifischen Biotestbatterie (erstellt mit Biorender)

Tab. 1: Ubersicht der Ergebnisse der chemischen und dkotoxikologischen Untersuchungen. Daten
aus Shuliakevich et al. 2022a, 2022b und 2022¢ und Wolf et al. 2022

Untersuchung Nach Abschlag
Chemische Belastung
Ostrogenitat
Anti-Ostrogenitat
Androgenitat
Anti-Androgenitat
Mutagenitat
Embryotoxizitat

T

Abb. 2: Subletale Effekte gemessen in Fischembryonen nach Exposition mit Sedimentextrakten
unterhalb eines Regeniiberlaufbeckens. a: Embryo nach 48 h Exposition mit Gdemen am Herzbeutel
(roter Pfeil), Blutstau und vermindertem Blutfluss. b: Embryo nach 96 h Exposition wahrend des
Schlupfes mit deformiertem Herzen (Schlauchherz), (Odem am Herzbeutel (roter Pfeil).

Aufgrund dieser Vorteile wird in der Okotoxikologie hdufig eine Kombi-
nation aus verschiedenen Endpunkten untersucht, um die Breite der Effekte
abbilden zu kénnen (Brack et al. 2018). So wurde aus dem EU-Solutions-
projekt und dem internationalen Norman-Netzwerk eine Biotestbatterie
empfohlen, die akute und mechanismusspezifische Effekte miteinander
verbindet (siehe Abb. 1). Auf diese Weise wird ein umfassendes Bild der
toxischen Wirkung einer Probe erfasst.

Die ideale Bewertung komplexer Umweltproben kombiniert chemische
Analysen mit effektbasierten Methoden. Beide Ansétze ergdnzen sich per-
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fekt, um ein vollstandiges und realistisches Bild der tatsachlichen Geféhr-
dung zu ergeben.

Okotoxikologische Auswirkungen von RUB-Abschligen

Im Rahmen des DemO3AC-Projekts wurden RUB-Abschldge umfassend
okotoxikologisch und chemisch untersucht. Die Einleitung des lediglich
durch Regenwasser verdinnten Abwassers fiihrt zu einem signifikanten
Anstieg der 6kotoxikologischen Effekte im Vorfluter (Tab. 1).

So zeigten die Untersuchungen der endokrinen Aktivitdt in der Wasser-
phase das héchste Potential nach einem Abschlag des RUB (agonistisch und
antagonistisch) der untersuchten Proben.

Die maximalen Aquivalentkonzentrationen beliefen sich auf 2,7 ng EEQ/L
(6strogen), 2,4 pug TMX-EQ/L (antidstrogen) und tber 100 pg FLU-EQ/L (anti-
androgen). Damit Uberschritt die 6strogene Aktivitdt den Effektbasierten
Schwellenwert (EBT) um das 5,1-fache, wéhrend die antiandrogenen
Effekte den EBT um das 6,4-fache Uberschritten. Zudem konnte nach einem
Abschlag des RUB ein androgenes Potenzial (9,8 ug DHT-EQ/L) detektiert
werden, das zu keinem anderen Zeitpunkt beobachtet wurde.

Hinsichtlich des genotoxischen Potenzials in Sedimenten zeigten die
nach einem anhaltenden Regenereignis entnommenen Sedimentproben
eine starke Zunahme des partikelgebundenen mutagenen Potenzials.
Die Daten stiitzen die Annahme, dass der Eintrag des Wassers aus RUB
eine signifikante Quelle fir partikelgebundene Schadstoffe aus unbehan-
deltem Abwasser darstellt. Gleichzeitig kommt es durch die hydraulische
Last auf das Gewdsser zur Remobilisierung des Sediments, das in der
Mischung mit den eingetragenen Schadstoffen eine Quelle genotoxischen
Potenzials ist.

Hinsichtlich subletaler und Verhaltenseffekte bei Zebrafischlarven wurde
festgestellt, dass die Exposition gegeniber Sedimenten nach anhaltenden
Regenereignissen bei 47 % der Zebrafischlarven Herzbeutelddeme, Effekte
auf das Herzkreislaufsystem sowie geringe Kérperpigmentierung verur-
sachte (Abb. 2). Diese Effekte werden in Zusammenhang mit PAK-Belastun-
gen gebracht, die in Sedimenten héufig vorkommen. So konnte auch in der
umfassenden chemischen Analyse der Proben des Sediments nach einem
Starkregenereignis unterhalb des Regeniberlaufbeckens eine Zunahme der
Konzentration an polyzyklischen aromatischen Kohlenwasserstoffen (PAHs)
um 92,2 % nachgewiesen werden. Zudem wurde ein Anstieg der Konzentra-
tionen von polyzyklischen Heterozyklen (84,4 %) und aromatischen Aminen
(75,5 %) festgestellt.

Wie die Untersuchungen klar zeigen, stellen Regentberlaufbecken (RUB)
durch den Abschlag unbehandelten Mischwassers eine signifikante dko-
toxikologische Belastung flr die Gewasser dar, da sie zur Einleitung einer
Vielzahl von Schadstoffen fihren, die endokrine, mutagene und teratogene
Wirkungen hervorrufen.

Es gibt jedoch effektive technische Losungsansétze, um diese Schadstoff-
eintrdge zu mindern. Eine zentrale Losung ist die Filterung des Wassers
durch nachgeschaltete Retentionsbodenfilter (RBF). Diese Systeme dienen
der Reinigung des Uberlaufenden Wassers, bevor es in den Vorfluter ein-
geleitet wird. Zu diesem Zweck wird das Wasser zundchst durch ein Absetz-
becken und anschlie3end in eine Retentionsflache, wie etwa eine mit Schilf
bepflanzte Flache, geleitet. An dieser Stelle versickert es durch eine spezi-
fische Filterschicht, wodurch Schadstoffe sowohl mechanisch als auch
chemisch und biologisch zurlickgehalten und abgebaut werden. Diese
Technologie stellt somit einen wichtigen Baustein dar, um die 6kotoxikolo-
gischen Risiken durch Mischwasseriberldufe bei Starkregenereignissen
signifikant zu reduzieren.
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Die Zukunft der Qualitatsinfrastruktu

Dr. Tobias Pflock

Die Wasseriiberwachung steht vor vielen Herausforderungen und die Digitalisierung der Qualitatsinfrastruktur (QI)

bietet in vielerlei Hinsicht sinnvolle Antworten fiir die Zukunft. Mit der Initiative QI-digital und der Arbeitsgruppe

,Ql-digital LabHub” haben sich Akteure zusammengeschlossen, um die Voraussetzungen fiir durchgangige Interopera-

bilitdt und Datenintegritat bei dem Datentransport in der QI zu gewahrleisten.

Die Sicherstellung von Trinkwasser-, Oberflachenwasser- und Abwasserquali-
tat ist entscheidend fr Gesundheit, Umwelt und gesellschaftliche Stabilitat.
Gleichzeitig wirken externe Faktoren auf die Wasserwirtschaft: Klimawandel
verursacht verdnderte Niederschlagsmuster, Hochwasserereignisse und neue
Schadstoffbelastungen. Europdische Resilienzstrategien verlangen robuste,
vernetzte Systeme, und demografische Entwicklungen fiihren zu wachsen-
dem Versorgungsdruck in urbanen Regionen.

Traditionelle Probenahme und Laboranalysen sind fur diese dynamischen
Anforderungen oft trdge und an den Schnittstellen zwischen privaten und
offentlichen Stakeholdern kommt es immer wieder zu Systembriichen und
Datenverlusten. Automatisierte Datenerfassung, intelligente Auswertungen
sowie durchgehende Konnektivitat ermoglichen dagegen nahezu Echtzeit-
Uberwachung, schnellere Reaktionen auf Abweichungen und effizientere
Malnahmen. Entscheidend ist dabei, die historisch bewdhrten, hohen An-
forderungen an Daten und Prozesse nicht etwa abzuschaffen, sondern die
technischen Méglichkeiten der Digitalisierung zu nutzen, um Datenqualitat
aufrecht zu erhalten und sogar zu verbessern. So wird eine digitalisierte
Qualitatsinfrastruktur zu einem entscheidenden Mehrwert fiir nachhaltige
Wassersicherheit.

QI-Digital als strategischer Rahmen

Die BMWE-Initiative QI-Digital unter Federfiihrung von DAKKS, DIN, DKE, PTB
und BAM hat es sich zur Aufgabe gemacht, den 6ffentlichen Rahmen fiir
eine digitale Qualitdtsinfrastruktur zu schaffen. Eine entscheidende Rolle fir
die Rolle der Priflabore wird dabei dem Forum ,Ql-digital LabHub" zuge-
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dacht, in dem offentliche und private Teilnehmer an einer konkreten Um-
setzung der Digitalisierung arbeiten: Man setzt z.B. auf maschinenlesbare
Standards und Austauschformate, mit denen Priifberichte, Zertifikate und
Messdaten interoperabel verwaltet werden kdnnen. Fur die Wasseriber-
wachung hei3t das, dass Messergebnisse, Prifmethoden und Grenzwerte
direkt aus strukturierten Datenmodellen abgeleitet werden. Medienbriiche
sollen entfallen, und alle Beteiligten — Labore, Versorger, Behérden — kénnen
auf verlassliche, konsistente Informationen zugreifen. Dies erhoht Trans-
parenz, Effizienz und Vertrauen in den gesamten Uberwachungsprozess.

Technische und normative Voraussetzungen

Eine der entscheidenden Voraussetzungen fir eine digitale Qualitatsinfra-
struktur sind standardisierte Datenmodelle fir Messgré3en, Methoden und
Unsicherheiten, damit Konformitdtsbewertungen automatisiert erfolgen
konnen. Messinstrumente mussen in ein Kalibrier- und Prifmanagement
eingebunden sein, um Genauigkeit und Ruckfihrbarkeit zu gewéhrleisten.
Das Thema Informationssicherheit ist dabei nicht zuletzt durch Vorgaben auf
Europdischer Ebene (vgl. NIS2-Regulierung) zentral: Rollenbasierte Zugriffs-
kontrollen, verschliisselte Ubertragung und revisionssichere Protokollierung
schiitzen sensible Wasserqualitdtsdaten. Gleichzeitig missen Normen wie
ISO/IEC 17025 sowie weitere normative und gesetzliche Rahmenbedin-
gungen vollstandig digital abgebildet werden, um Nachweisbarkeit und
Normkonformitét sicherzustellen. Als einer der Aktiven zeigt Audittrails, wie
man durch moderne und sichere Software sowie standardisierte Daten-
modelle normkonforme Datenqualitét auf effizientem Weg erreichen kann.
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Praxisbeispiel Audittrails-17025

Audittrails-17025 ist eine moderne, web-basierte Softwareplattform die %\ TIY Al
Laborprozesse digitalisiert. Damit ermdglicht sie die vollstandige digitale A AU D IT | , |
Abbildung aller Anforderungen der ISO/IEC 17025. Fiur die Wasserlber-
wachung - von Trinkwasser tber Oberflichenwasser bis Abwasser — bietet i X
das System folgende Vorteile: er maﬂhen |hr LabDr ﬂt

- Digitales Datenmodell: Alle Informationen zu Proben, Verfahren und

Ergebnissen werden strukturiert gespeichert, was konsistente Prozesse Fu r die d i g ita Ie

und Nachvollziehbarkeit sicherstellt.

- Normgerechte Prozesslenkung: Dokumente und Priifpléne werden Q l't "t - f t kt
versioniert und revisionssicher verwaltet; Anderungen sind jederzeit u a l a s' n ras ru u r!
nachvollziehbar.

- Sicherheitsarchitektur: Rollenbasierte Zugriffskontrolle und ISO-27001-
konforme Infrastruktur schiitzen sensible Daten.

- Automatisierung: Prifmittelmanagement, Berichtserstellung und
Abweichungsanalysen laufen digital gesteuert ab.

- Integration: Schnittstellen ermdglichen die Anbindung an Labor- D - SI
informationssysteme oder Datenrdume, sodass eine vernetzte Wasser- /
Uberwachung entsteht. Analyt

e
Audittrails-17025 macht digitale Qualitétssicherung praktisch: Prozesse wer- Dcc e XWa sser

den medienbruchfrei, Daten transparent und Normkonformitéat auditierbar. LIMS nua
fnrf

Bei eine wachsenden Anzahl von &ffentlichen und privaten Umwelt- und vertahren

Wasserlaboren, wie zB. Bodensee Wasserversorgung oder UCL Umwelt Metrologie

Validierung
Control Labor GmbH in Linen, wird das System bereits erfolgreich imple-

mentiert. Qualitatsmanagement Methoden
Fazit Flexibilisierung
Die Digitalisierung stérkt die Effizienz, Transparenz und Zukunftssicherheit Digitaler
in der Wasserlberwachung. Die Initiative QI-Digital liefert dafiir einen kiinstliche Intelligenz
Rahmen, wihrend das Beispiel Audittrails-17025 zeigt, wie Labore norm- Labﬂrmi“ing
konform, automatisiert und sicher arbeiten kdnnen. So entsteht eine belast- \
bare, moderne und resiliente Infrastruktur fur die Wassersicherheit. Dc R
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Mit AUDITTRAILS digitalisieren Labore
ihre Managementprozesse und ihr LIMS
umfassend und normkonform nach
ISO 17025 und ISO 15189,

Unser standardisiertes Datenmodell,
eingebettet in eine 150 27001-zertifizierte,
webbasierte, Software-Plattform
ermoaglicht lhnen den Aufbau von
digitalen, interoperablen
Prozessen als Grundlage fr
das akkreditierte Labor der Zukunft.
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Das Labor auf dem Weg zur Automat|5|erung

Dr. Gerrit Renner

Warum modulare Datenpipelines zum zentralen Baustein des digitalen Labors werden, wird in diesem Beitrag

anhand verschiedener Beispiele aus der Praxis beantwortet.

Die Laborwelt befindet sich mitten im Wandel zum Labor 4.0. Immer mehr
Arbeitsschritte werden digital erfasst, vernetzt und automatisiert, wodurch
eine neue Dimension an Messdaten entsteht [1]. Moderne Laborgerdte sind
keine isolierten Instrumente mehr, sondern vernetzte Datenquellen, die
Ergebnisse Uber Schnittstellen direkt an zentrale Systeme Ubermitteln [2].
So wird das Labor zu einem digitalen Informationsraum, in dem physische
Experimente und virtuelle Modelle verschmelzen. Ein zentrales Konzept ist
der digitale Zwilling: das virtuelle Abbild eines realen Prozesses, das Uber
Sensoren und loT-Technologien in Echtzeit mit diesem verbunden ist [1].
Dadurch lassen sich Abldufe laufend beobachten, simulieren und optimiren.
Anderungen am realen Prozess erscheinen unmittelbar im digitalen Modell,
was eine vorausschauende Steuerung ermdglicht. Digitalisierung und
Datenanalyse bilden damit das Fundament des modernen Labors: Sie schaf-
fen Transparenz, steigern Effizienz und verwandeln das Labor in ein lernen-
des System, das Wissen generiert und weiterentwickelt. Eine Schematische
Darstellung einer modernen Datenpipeline ist in Abbildung 1 zu sehen.

Damit die entstehenden Daten effizient genutzt werden kdnnen, braucht es
Strukturen, die den Datenfluss automatisiert in verwertbare Informationen
Uberfuhren. Diese Aufgabe Gbernehmen Datenpipelines, d.h. Abfolgen von
Verarbeitungsschritten, die Messdaten aus verschiedenen Quellen erfassen,
aufbereiten, speichern und analysierbar machen [4]. Besonders wirkungsvoll
sind modulare Datenpipelines, bestehend aus einzelnen, austauschbaren
Bausteinen. Ein Modul kann etwa Daten erfassen, ein anderes filtern, ein
weiteres speichern. Der modulare Aufbau ermdglicht Anpassungen ohne
Eingriff in das Gesamtsystem. Wird beispielsweise eine pH-Sonde ersetzt,
kann das entsprechende Modul ausgetauscht werden, wahrend alle ande-
ren Schritte unverdndert bleiben. So bleiben Datenstrukturen konsistent,
und Pipelines lassen sich schnell an neue Geréte oder Aufgaben anpassen.
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Moderne Sensoren verfligen zunehmend Uber Netzwerk- oder loT-Schnitt-
stellen und kénnen Datenlogger, Server oder Labordaten-Management-
Systeme direkt ansteuern. Parallel entstehen Standards, die diese Kommuni-
kation vereinheitlichen. Besonders relevant ist OPC UA als offenes Protokoll,
Uber das Gerdte verschiedener Hersteller Daten in einem gemeinsamen For-
mat bereitstellen. Darauf aufbauend entwickelt der Industrieverband Spec-
taris mit dem Laboratory and Analytical Device Standard (LADS) ein Konzept
fUr herstellerunabhdngige Gerdteintegration [1]. Ein typischer Datenfluss:
Ein Sensor misst kontinuierlich, sendet Werte an das Eingangsmodul der
Pipeline, das sie pruft, strukturiert und speichert. Von dort stehen sie fir
Analysen und Visualisierungen bereit. Schon einfache Auswertungen wie
gleitende Mittelwerte oder Trendanalysen helfen, Abweichungen frihzeitig
zu erkennen. Liegt etwa der pH-Wert aulRerhalb eines definierten Bereichs,
16st das System automatisch einen Alarm aus oder passt RegelgréBen an.

Ein einzelner Sensortyp oder Messgerdt kann nur einen Teil der Realitat
erfassen. Daher gewinnt die Kombination unterschiedlicher Messquellen an
Bedeutung. Durch Datenfusion lassen sich Informationen verschiedener
Analysen zusammenfihren und neue Zusammenhdange sichtbar machen.
Ein eindrucksvolles Beispiel zeigt die Verbindung von Massenspektrometrie
und Raman-Spektroskopie, die sich gegenseitig erganzen [5]. Wahrend die
Massenspektrometrie detaillierte Molekularinformationen liefert, beschreibt
die Raman-Spektroskopie die chemische Struktur. Durch die Kombination
entsteht ein vollstdndigeres Bild, etwa bei der Identifikation unbekannter
Stoffe. In Studien konnte die Zuverldssigkeit der Bakterienidentifikation so
von 88 % auf 100 % gesteigert werden [6]. Auch in der Prozessanalytik wird
die kombinierte Auswertung von optischen Spektren und klassischen
Prozessgrof3en wie pH oder Sauerstoffgehalt zunehmend eingesetzt, um
Reaktionsverlaufe praziser zu beschreiben.
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Abb. 1: Schematische Darstellung einer modernen Datenpipeline von der Signalerzeugung bis hin
zum Feedbackprozess
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Abb. 2: Schematische Darstellung eines mehrstufigen Datenfusionsansatzes

Datenfusions-Ansatze stellen hohe Anforderungen an Datenstrukturen und
Algorithmen. Unterschiedliche Datentypen missen zeitlich und rdumlich
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abgestimmt und skaliert werden [5]. Ein Massenspektrum enthalt zehn-
tausende Intensitdtswerte, wahrend ein Raman-Spektrum andere Skalen
nutzt. Erst durch geeignete Normalisierung lassen sich beide Datensatze
vergleichen [5]. Fir die Fusion kommen Methoden der multivariaten Sta-
tistik oder des maschinellen Lernens zum Einsatz, etwa PCA, SYM oder
neuronale Netze. Ebenso wichtig ist die technische Integration: Nur kom-
patible oder standardisierte Gerateformate erlauben eine nahtlose Zusam-
menflhrung der Daten. Trotz dieser gro3en Herausforderungen gilt Daten-
fusion als Schlusseltechnologie des Labors 4.0, da sie Informationsquellen
vernetzt und robustere, aussagekréftigere Analysen ermaoglicht. Beispielhaft
ist ein Datenfusionsansatz in Abbildung 2 zu sehen.

Ein weiterer Bereich sind besonders datenintensive Methoden wie z.B. das
Non-Target-Screening (NTS), bei dem Proben ungerichtet als Ganzes charak-
terisiert, verglichen und unbekannte Substanzen identifiziert werden [7].
Durch hochauflésende Massenspektrometrie entstehen Millionen Daten-
punkte pro Messung, die in Workflows zu sogenannten Features verdichtet
werden [7]. Damit solche Daten systematisch verarbeitet werden kénnen,
brauchtes strukturierte Pipelines und gemeinsame Standards. In der Massen-
spektrometrie hat sich mit mzML ein offenes Format etabliert, das den Aus-
tausch von Rohdaten zwischen Programmen ermdglicht [8]. Ziel ist jedoch,
auch zwischen einzelnen Datenverarbeitungsschritten, Stichwort modulare
Datenpipeline, Daten interoperabel, kompakt und langfristig nutzbar zu
machen. Standardisierung bedeutet hier, dass Labore, Tools und Daten-
banken dieselbe Sprache sprechen, sodass Ergebnisse vergleichbar bleiben
und Workflows kombinierbar sind. Diese Idee wird international vorangetrie-
ben: Netzwerke wie PINTS und NORMAN entwickeln gemeinsame Schnitt-
stellen, Austauschformate und Berichtskriterien [7]. Open-Source-Plattformen
wie patRoon oder StreamFind zeigen, wie verschiedene Tools Gber standardi-
sierte Formate integriert werden koénnen [9]. Das Beispiel NTS verdeutlicht,
dass die Zukunft datenintensiver Analytik von offenen Formaten und System-
architekturen abhangt. Nur Standardisierung ermdglicht vernetzte, reprodu-
zierbare und automatisierte Datenverarbeitung im Labor.

Die oben gezeigten Beispiele von Datenfusion und datenintensiven Analyse-
methoden lassen darauf schlieen, dass die Einfiihrung modularer Daten-
pipelines auf dem Weg zum Labor 4.0 hohe technische Anforderungen
stellt. Eine zentrale Herausforderung ist die Heterogenitdt der Gerdte und
Protokolle. Zwar existieren mit SiLA2 und OPC UA/LADS vielversprechende
Standards, doch werden sie bisher nur teilweise umgesetzt [1]. Auch bei der
Softwareintegration bestehen Hurden: In der Datenwissenschaft haben sich
Python und R etabliert, wahrend performante Komponenten oft in C++
umgesetzt werden. Diese Vielfalt ist flexibel, erfordert aber Know-how im
Umgang mit Skripten, Bibliotheken und Schnittstellen [1, 9]. Fur den
Laboralltag sind daher benutzerfreundliche Oberflichen und Low-Code-
Plattformen entscheidend, die komplexe Abldufe auch ohne Programmier-
kenntnisse zugdnglich machen. Neben der Softwarearchitektur spielt die
Interoperabilitdt zwischen offenen und kommerziellen Systemen eine Rolle.
Erfolgreiche Losungen werden jene sein, die Gber standardisierte Schnitt-
stellen wie REST-APIs oder einheitliche Datenexporte verfligen, sodass sich
Einzelsysteme zu einer Gesamtumgebung verbinden lassen. Die Umsetzung
von Labor-4.0-Konzepten ist damit nicht allein eine Frage der Software,
sondern auch der Zusammenarbeit. Wenn Analytiker und Analytikerinnen,
Informatiker und Informatikeriinnen sowie Gerétehersteller ihr Wissen biin-
deln, entstehen Losungen, die Effizienz und Qualitat zugleich steigern.
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Ein Blick in die Zukunft zeigt, dass sich Standardisierung und Automatisierung weiter durchsetzen
werden. Dank einheitlicher Protokolle wie LADS oder OPC UA lassen sich neue Sensoren leicht
integrieren, wahrend modulare Pipelines flexibel je nach Anwendung kombiniert werden kénnen.
Digitale Zwillinge bilden Laborprozesse in Echtzeit ab und werden durch KI-Algorithmen opti-
miert. Erste Konzepte daflr sind bereits in der pharmazeutischen Qualitétskontrolle im Einsatz [3].
Auch infrastrukturell wird sich das Labor weiterentwickeln: Hybride Cloud-Lésungen verbinden
lokale Gerdteanbindungen mit zentraler Datenanalyse und schaffen globale Datenpools. Grund-
lage daflr sind FAIR-Datenprinzipien (Findable, Accessible, Interoperable, Reusable), die Trans-
parenz und Nachvollziehbarkeit sichern [1]. Standardisierung wird kiinftig tber einzelne Labore

hinausreichen: Internationale Initiativen wie NORMAN oder PINTS arbeiten an gemeinsamen
Schnittstellen, um Ergebnisse weltweit vergleichbar zu machen [10].
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Fazit

Die datenwissenschaftliche Seite der Labor-4.0-Entwicklung weist den Weg in eine neue Ara analy-
tischer Arbeit. Modulare Datenpipelines, offene Standards und intelligente Automatisierung bilden
das Fundament fir Labore, die nicht nur Daten erzeugen, sondern daraus lernen. Routineaufgaben
werden zunehmend automatisiert, wahrend der Mensch die Rolle des Gestaltenden behalt. So ent-

steht ein Labor, das Wissen dynamisch erzeugt, Prozesse transparent macht und kontinuierlich
besser wird.
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Target- M Non-Target-Screening

Workflow filr die laboriibergreifende Uberwachung eines internationalen Einzugsgebiets in Echtzeit

Dr. Martin Loos | Dr. Pavel Ondruch

Die Auswertung und der Vergleich groRer massenspektrometrischer Datensatze iiber Beprobungsstandorte, einzelne

Projekte, verschieden ausgeriistete Labore und Landergrenzen hinweg erfordert eine neue und flexibel einsetzbare

Software-Plattform. Diese muss den Austausch innerhalb und zwischen Nutzergruppen automatisieren und fordern.

Die zukiinftigen Einsatzmoglichkeiten einer solchen Plattform sind vielfaltig.

Die Entwicklung des Non-Target-Screenings (NTS) mithilfe der hochaufldsen-
den Massenspektrometrie (HRMS) hat eine prazise Uberwachung langfristi-
ger Mikroschadstofftrends auch fir noch unbekannte Substanzen an ver-
schiedenen Probenahmestellen von Oberfldichengewdssern ermaoglicht.
Wahrend sich die Analysemethodik stetig verbessert und NTS-Ergebnisse
in Ergdnzung zur Target-Analytik schon bekannter Substanzen auch in der
Regulatorik allmahlich Akzeptanz finden, fehlte bisher ein Rahmen fur die
Harmonisierung und den automatisierten Vergleich von NTS-Messdaten in
groen transnationalen Einzugsgebieten innerhalb kirzerer Zeitrdume [11.
Dieses Defizit hat die schnelle Erkennung und Verfolgung von Schadstoff-
trends und deren Emissionsquellen Uber Landergrenzen hinweg bis dato
erschwert. Es war bislang nicht moglich, alle verflgbaren Informationen und
Expertisen aus bestehenden Laboratorien Uber unterschiedliche Lander
hinweg zu bindeln, NTS-Analyten fir die Identifizierung gemeinsam zu
priorisieren und Screening-Ergebnisse effizient auf einer einzigen Plattform
zu kommunizieren oder auszutauschen.

Aus diesem Grund haben sich die Labore der Anrainerstaaten des Rheins im
Rahmen eines gemeinsamen Projekts unter der Leitung der Internationalen
Kommission zum Schutz des Rheins (IKSR) zur Implementierung einer
gemeinsamen Plattform zur laboriibergreifenden Datenauswertung ent-
schlossen [2]. Eine solche Plattform muss dabei trotz einer harmonisierten
chromatographischen Methode Messdaten verschiedener HRMS-Gerate mit
unterschiedlichen Massenauflésungen verarbeiten kénnen und die Mess-
daten verschiedener Beprobungsstandorte entlang des Rheins abgleichen

sowie mit einer Benutzeroberfliche abrufbar machen. Die resultierende
Losung setzt sich zweistufig einerseits aus laborspezifischen und einer nach-
folgenden labortbergreifenden Datenverarbeitung zusammen, die auf
einem gemeinsamen Server implementiert werden kann.

Laborspezifische Datenauswertung

Die Mess- und Metadaten jedes Labors werden zunédchst mit der Auswerte-
Routine enviMass in einzelnen Projekten organisiert und mit einer R-basierten
Benutzeroberfldche verwaltet [3]. Ein Projekt kann dabei die HRMS-Zeitreihe
eines oder mehrerer Standorte mit unterschiedlicher zeitlicher Auflésung
enthalten. Diese Zeitreihen lassen sich laufend mit neuen Messungen erwei-
tern; der Ablauf dieser umfangreichen Datenverarbeitung ist in Abbildung 1
zu finden. Uber die Detektion von chromatographischen NTS-Signalen, die
verschiedenen Datenkorrekturen, das kombinierte Target- und Non-Target-
Screening bis hin zu einer Zusammenfihrung und Komponentisieren von
Signalen Uber viele HRMS-Messungen hinweg (sog. Profiling) Iasst sich das
Datenvolumen mit dieser ersten Auswertestufe deutlich reduzieren. Die
Nutzer kénnen zudem in diesen einzelnen Projekten jeweils ihren stand-
ortspezifischen Aufgaben (zB. der Trenddetektion) gezielt und ungestort
nachgehen und erst nach ausdrticklicher Freigabe der labortbergreifenden
Auswertung und damit anderen Plattform-Nutzern zufihren.

Laboriibergreifende Datenauswertung
Fur die Zusammenfiihrung der Messergebnisse der einzelnen Labore sucht

eine Synchronisationsroutine im Server-Hintergrund fortlaufend nach aktua-
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Abb. 1: Schema zur Datenverarbeitung und -reduktion mit enviMass

lisierten Daten in den zugehdrigen enviMass-Projekten, siehe Abbildung 2.
Diese Daten werden dann mit schon existierenden Daten in einer Datenbank
abgeglichen, ihre labortbergreifende Vergleichbarkeit (vor allem etwaige
Verschiebungen in der chromatographischen Retentionszeit) Gberprift und
ggfs. korrigiert sowie die annotierten HRMS-Profile und -Chromatogramme
samt Metadaten, Substanz- und Beobachtungslisten in einer gemeinsamen
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Abb. 2: Konzept der enviMass/elastiMass-Plattform. Die farbigen Bereiche markieren die Aufgaben-
bereiche unterschiedlicher R-Pakete.R-Pakete.

Datenbank gespeichert. Die Datenbank kann dann mit einer komfortablen
Benutzeroberfliche auf demselben Server mit einer Vielzahl von Kriterien
und fur unterschiedliche Abfragezwecken durchsucht werden (Abb. 3). Auch
die Profile lassen sich darin dynamisch Gber die Standorte gruppieren und
so leichter darstellen. Weiterhin kénnen Laboratorien auch ihre Listen an
bekannten Substanzen und etwaige NTS-Eintrdge in Beobachtungslisten
dynamisch austauschen und verbessern. Beispielsweise werden Identifizie-
rungen durch ein Labor den anderen Plattform-Nutzern mitgeteilt und die
zugehorigen Listeneintrdge entsprechend Uberfihrt. Eine Benachrichti-
gungsfunktion informiert die Nutzer zudem Uber etwaigen Handlungsbedarf
im Zustandigkeitsbereich ihrer einzelnen Projekte.
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Abb. 3: Benutzeroberflache des elastiMass Visualisierungs-Toolshenbereiche unterschiedlicher R-Pakete.
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Weitere Anwendungsmaglichkeiten

Die Plattform kann Uberall dort eingesetzt werden, wo HRMS-Daten ver-
gleichbarer Qualitdt Uber einzelne Projekte hinweg gebiindelt und zur
Abfrage solcher grolen Datenmengen maglichst automatisiert strukturiert
werden sollen. Dies kann Aufgabenfelder in laboriibergreifenden Anwen-
dungen mit einem gemeinsam genutzten Server aber auch in einzelnen
Laboren ohne Server-Einsatz betreffen. Zudem lassen sich mit dieser
Plattform zwischen unterschiedlichen Datenbanken bzw. Nutzerkreisen Sub-
stanz- und NTS-Beobachtungslisten austauschen, wobei Eintrdge auf ihr
Konfidenz-Level hin abgeglichen und Retentionszeiten angeglichen werden
kénnen. Die Schirmherrschaft zur langfristigen Maintenance, Versionskon-
trolle und Weitergabe von elastiMass liegt bei der IKSR. Eine Weitergabe der
Plattform an weitere Institutionen im Bereich Umweltschutz und Umwelt-
monitoring ist vorgesehen und erfolgt nach vorheriger Antragstellung bei
der IKSR.

Fazit

Die Implementierung des kombinierten enviMass/elastiMass-Workflows ist
ein starkes Fundament fir die zeitnahe Verarbeitung von HRMS-Daten und
um NTS zukinftig Uber das retrospektive und lokal begrenzte Screening
hinaus zu einem gerdtetibergreifenden Echtzeit-Monitoring komplexer
Schadstoffdynamiken der néchsten Generation zu fuhren. Die Machbarkeit
und die Funktionalitdt des Workflows hat sich im Routineeinsatz mit sieben
teilnehmenden Laboratorien im Rheineinzugsgebiet bereits in einer mehr-
jahrigen Testphase bewdhrt und zum Schutz eines internationalen Gewassers
1. Ordnung beigetragen.

Beteiligte Institutionen

Die Plattform wird in enger Kooperation mit den nachfolgend genannten
Institutionen entwickelt. Alle Partner leisten einen wesentlichen Beitrag zur
Etablierung und zum erfolgreichen Einsatz des Workflows:
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o Administration de la gestion de l'eau (AGE), Luxemburg

o Amt fir Umwelt und Energie Basel-Stadt (AUE), Schweiz

® Bureau de Recherches Géologiques et Miniéres (BRGM), Frankreich

@ Landesanstalt fur Umwelt Baden-Wirttemberg (LUBW), Deutschland

@ Bundesanstalt fur Gewdsserkunde (BfG), Deutschland

@ Landesamt fUr Natur, Umwelt und Klima Nordrhein-Westfalen (LANUK),
Deutschland

® Rijkswaterstaat — Ministerie for Infrastrucuue en Waterstaat (RWS),
Niederlande
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Multifunktionale Laborflaschen aus

PFA-Fluorpolymer

Die GL45-Laborflaschen von AHF analysentechnik eignen sich aufgrund
ihrer Materialeigenschaften und Multifunktionalitat besonders fiir Anwen-
dungen, bei denen hochste Anforderungen an Reinheit und Probeninte-
gritdt gestellt werden. Dazu zahlen Bereiche der Ultraspurenanalytik, etwa
in der Halbleiterindustrie, Pharmazie, Geochemie oder Umweltanalytik. In
der Umweltanalytik werden sie insbesondere fiir die HPLC-Methode der
hydrophilen Interaktionschromatographie (HILIC) eingesetzt. Dartber hin-
aus finden diese Laborflaschen auch in der industriellen Produktion Ver-
wendung beispielsweise als Verpackungsbehaltnis zur Lagerung oder zum
Versand hochreiner und aggressiver Sduren oder aktiver pharmazeutischer
Wirkstoffe (APIs).

Flexible Einsatzfahigkeit dank Normgewinde

Die Flaschen verfuigen tber ein GL45-Normgewinde. Dadurch ist auch eine
multifunktionale und flexible Verwendung mit géngigen GL45-Adaptern
oder Schraubkappen mdglich. Passend dazu bietet AHF auch GL45-Adapter
mit integriertem und frei beweglichem Verteilereinsatz an. Somit kénnen
Medien kontaminations- und verlustfrei zu- und ausgefihrt oder Sonden
und Elektroden platziert werden. Die Verwendung von Flaschenaufsatz-
Dispensern ist ebenfalls moglich.

Beim Design der Laborflaschen wurde besonders auf die Bedirfnisse der
Praxis geachtet: Die Flaschen sind starkwandig und stabil. Das PFA-Material
ist sehr transparent, wodurch sich der Flascheninhalt gut erkennen lasst.
Volumenmarkierungen erleichtern das Ablesen des Fullstandes. Die 1000 mL-
Ausflhrung verfugt Uber Griffmulden fur ein sicheres Handling der Flasche
auch im gefillten Zustand. Der mitgelieferte PFA-Schraubdeckel mit in-
tegrierter Dichtlippe sorgt dafir, dass die Flaschen fest und auslaufsicher
verschliefRbar sind. Die Flaschen lassen sich aufgrund ihrer Materialeigen-
schaften gut reinigen und oft wiederverwenden.

Chemisch inertes und robustes PFA-Material

Die GlL45-Laborflaschen bestehen aus dem Fluorpolymer PFA, welches
hochrein, sdurebestandig, chemisch inert, temperaturbestandig von -200 °C
bis +260 °C und bruchsicher ist. Dabei zeigt es keine Wechselwirkung mit
biochemischen Substanzen.

Kontakt

AHF analysentechnik AG
Kohlplattenweg 18| 72074 Tubingen | www.ahfde

49



Retrospektlver Einsatz von R
Non-Target-Screening

Moderne Datenspeicherung, nutzung und -interpretation— A : \\

Dr. Stefan Bieber | PD Dr. Thomas Letzel

Massenspektrometrisches Non-Target Screening ist nun seit tiber 10 Jahren instrumentell etabliert. Fiir die retro-

spektive Nutzung der Daten werden diese neuerdings in einer NTS-HIVE-Plattform zusammengefiihrt und in einem

Container-Konzept mit Datenauswerte- und Danteninterpretationsstrategien kombiniert.

Vor zwolf Jahren versuchten wir erstmals Non-Target-Screening (NTS),
Suspects-Screening und Target-Screening bzw. ,Known Unknowns” und
,Unknown Unknowns" begrifflich einzuordnen und deren Bedeutung fir
die damals noch am Start befindliche Analytik zu kldren [1]. Heute, im Jahr
2025, sind diese Begrifflichkeiten, besonders die des NTS, nicht nur viel
diskutiert, sondern eben auch systematisch weiterentwickelt und professio-
nell genutzt. Abbildung 1 spiegelt dabei exemplarisch den gesamten Pro-
zess eines typischen NTS-Ansatzes und teilt diesen in die relevanten Sektoren
Probe(nvorbereitung) (gelber Kasten), instrumentelle Analyse (roter Kasten),
Datenauswertung (hellblauer Kasten) und Dateninterpretation (dunkelblauer
Kasten) ein.

Dabei werden in der praktischen Anwendung die Probenahme, die Proben-
vorbereitung sowie die chromatographische Trennung, hier mittels FlUs-
sigchromatographie (LC) bzw. Superkritischer Fluidchromatographie (SFC)
in Kombination mit hochakkurater und hochaufgeldster (tandem)massen-
spektrometrischer Detektion (HRMS) schon heute robust und nachhaltig
eingesetzt. Ein reprasentatives Beispiel hierfir gibt es seit 2019 als Leitfaden
fUr die Wasseranalytik [2] und mittlerweile in einer aktualisierten Version mit
dem Vorschlag fur einen branchen-relevanten NTS-Referenzmix und neuen
Kapiteln zu Validierungs- und Qualitatssicherungskonzepten [3].

Einige aus der experimentellen Analytik (z.B. durch die Nutzung von internen
Standards (IS) des NTS-Referenzmixes) erfassbaren qualitativen und quanti-
tativen Parameter sowie physiko-chemische Informationen fiir die Daten-
auswertung sind der Abbildung 2 zu entnehmen. Diese Parameter erlau-
ben den einfachen Transfer der Glte von den bekannten IS auf ,unbekannte
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Substanzen”. Schon jetzt sind die gleichzeitige Datenauswertung einer
Vielzahl von NTS-Messungen sowie deren Dateninterpretation oftmals das
Herzstiick zur Generierung professioneller und neuartiger Information mit
retrospektivem Ansatz. In den vergangenen Jahren entwickelten einige
Hersteller von HRMS Analysegeraten immer weiter ausgefeilte Softwaretools
zur Datenauswertung (Abb.1 Mitte; hellblauer Kasten und Abb. 3 blauer
Kasten), aber auch freie Softwareentwickler wurden hier tatig. Letztere ent-
wickelten zuletzt auch verstarkt unterschiedliche Werkzeuge zur individu-
ellen Dateninterpretation (Abb. 2 rechts; dunkelblauer Kasten und Abb. 3
griner Kasten). Um diese kommerziellen und nicht-kommerziellen Produkte
zur Datenauswertung und -interpretation nun flexibel aber nachvollziehbar
nutzen zu kénnen ist die Kombination aller Werkzeuge in einem sogenann-
ten Containerkonzept notwendig. Ein solcher Ansatz kombiniert die NTS-
HIVE Plattform und zeigt in Abbildung 3 ein beispielhaftes Schema. Solch
ein Container beinhaltet als zentrale Einheit beispielsweise ein elektronisches
Laborbuch, ein Repositorium, retrospektiv nutzbare Daten(banken) aber
auch Schnittstellen zu LIMS-Systemen sowie generellen Auswerte-Workflow
(Abb. 3 Mitte) und verknlpft grundlegende Datenauswertemdglichkeiten
(Abb. 3 linke Seite) und spezialisierte sowie angewandte Dateninterpreta-
tionstools (Abb. 3 rechte Seite). Dabei wird sichergestellt, dass die Eindeu-
tigkeit und Nachvollziehbarkeit der instrumentellen Daten, der prozessierten
Daten und deren Interpretation immer in einen eigens definierten Zeitraum
in einer unveranderten Umgebung arbeiten kann und die Ergebnisse ver-
gleichbar bleiben. Erst nach einer bewusst gewdahlten Periode der Nutzung
wird man die im Container enthaltenen Werkzeuge aktualisieren und dann
gezielt die vorherigen Daten nochmal neu prozessieren oder aber als neues
Projekt starten (analog zur Anschaffung neuer Geréate). Solch ein Zusammen-



Abb. 1: Generischer Workflow im massenspektrometrischen Non-Target-Screening.
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Abb. 2: Schematische Einordnung der LC-MS/MS als instrumentelle Analytik mit Darstellung
der entsprechenden erfassharen Parameter, Qualitétskriterien und daraus resultierende physiko-
chemische Eigenschaften.
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(open semantic lab) NTS-HIVE-Plattform als zentrale Stelle von Datenspeicherung, -handhabung,

-interpretation sowie als Ausgangsstelle zur Anwendung in Systemen fiir intelligente Datennutzung.
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schluss von Datenauswerte- und Dateninterpretationstools verandert aktu-
ell die Arbeitsweise im massenspektrometrischen Non-Target-Screening. Er
liefert auch am Langenauer Wasserforum Konzepte fiir analytische Labore
sowie deren Nachvollziehbarkeit und Kombination von Non-Target-Scree-
ning mit klassischer quantitativer Molekdlanalytik (zB. Uber LIMS) und
Summenparametern in der Wasseranalyse (siehe auch die Poster mit den
Nummern P09 und P10 auf dem Langenauer Wasserforum).

Literatur

[1]T. Letzel (2013) Non-Target Screening, Suspected-Target Screening und Target Screening — von Technologien
und Philosophien, von Datenbanken und vom Handwerk. (Molekiilgenaue Detektivarbeit); Labor & More,
2013, 4, 30-35. Download unter http://www.laborundmore.com/research/8504,847909/Dr.-Thomas-Letzel/
Non-Target-Screening,-Suspected-Target-Screening-und-Target-Screening-%E2%80%93.htm

[21W. Schulz, et al., (2019) Leitfaden zur Anwendung des Non-Target-Screenings mittels LC-ESI-HRMS in der
Wasseranalytik. Ausgabe 1.0 2019; Download unter https://www.gdch.de/fileadmin/downloads/Netzwerk_
und_Strukturen/Fachgruppen/Wasserchemische_Gesellschaft/Publikationen/Leitfaden_NTS_DE.pdf

[3]W.Schulz, etal., (2025) Leitfaden zur Anwendung des Non-Target-Screenings mittels LC-ESI-HRMS in der
Wasseranalytik. ISBN 978-3-947197-25-5; Ausgabe 2.0 2025 Download unter https://www.qgdch.de/filead-
min/downloads/Netzwerk_und_Strukturen/Fachgruppen/Wasserchemische_Gesellschaft/Publikationen/
Leitfaden_NTS_DE_V2_final.pdf

Autoren | Kontakt

PD Dr. Thomas Letzel | Dr. Stefan Bieber
AFIN-TS GmbH
Am Mittleren Moos 48 | 86167 Augsburg | www.afin-ts.de

CAMAD.COT



WASSERFORUM

Die kontinuierliche Uberwachung von Bakterien in Oberflachengewissern bleibt eine Herausforderung. Damit

innovative, schnelle und automatisierte Messverfahren fundiert in Umweltentscheidungen — etwa im Badegewadsser-

management — einflieBen konnen, muss ihre Beziehung zu etablierten Labormethoden klar verstanden sein.

Hintergrund und Motivation

Stadtische Oberflaichengewdsser unterliegen vielfdltigen anthropogenen
Belastungen, insbesondere durch diffuse und punktuelle Eintrége von
Schadstoffen, Nahrstoffen und Pathogenen aus der stadtischen Entwasse-
rung. Mischwassertberlaufe und Regenabfluss fiihren insbesondere nach
Starkregen zu kurzzeitigen Verschmutzungen, haufig mit fakalen Eintrdgen
aus hduslichen und tierischen Quellen. Dennoch werden viele dieser Ge-
wasser fUr Freizeitaktivitdten wie das Baden genutzt, was ein striktes mikro-
biologisches Qualitatsmanagement erfordert.

Weltweit existieren Richtlinien mit definierten mikrobiologischen Qualitats-
parametern, wobei Escherichia coli (E. coli) gemals WHO [1] als bevorzugter
Indikator fir fakale Kontamination gilt. Die europdische Badegewdsserricht-
linie [2] legt Mindestanforderungen an Qualitdt, Management und Uber-
wachung fest und betont den Bedarf an zuverldssigen Frihwarnsystemen
fUr kurzfristige Verschmutzungsereignisse.

Grenzen konventioneller Nachweisverfahren

Konventionelle E. coli-Nachweisverfahren beruhen auf manueller Probe-
nahme und kulturabhéngiger Analyse mittels Defined-Substrate-Technology
(DST) in Kombination mit Most-Probable-Number-(MPN)-Methoden nach
DIN EN ISO 9308-1/-3 [3, 4]. Diese Verfahren sind zeit- und arbeitsintensiv,
erfordern Transport, Verdinnung und Inkubation Uber 18-72 Stunden und
bergen potenzielle Fehlerquellen. Die lange Zeitspanne bis zum Ergebnis
kann insbesondere an abgelegenen Badegewdssern entweder Gesundheits-
risiken oder unnotige Badesperrungen verursachen.

Automatisierte Verfahren zur Echtzeitiiberwachung
Zur Verkirzung dieser Reaktionszeiten werden zunehmend Verfahren ent-
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wickelt, die eine in-situ-Probenahme und Echtzeitanalyse ermaoglichen.
Eine entsprechende Entwicklung ist die Alert-Technologie (Fluidion), die auf
einem automatisierten Echtzeitverfahren mit definiertem Substrat basiert
und sowohl in tragbaren als auch stationdren Instrumenten verflgbar ist.

Zielsetzung der Studie

Ziel der vorliegenden Studie war die Bewertung des Potenzials der Alert-
Technologie zur schnellen und verlésslichen Bestimmung fékaler Indikator-
bakterien. Hierzu wurden drei Gerdtetypen — Alert LAB, Alert System V1 und
Alert System V2 — mit der standardisierten Labormethode nach 1SO 9308-3
hinsichtlich Messgenauigkeit, Reproduzierbarkeit und Robustheit verglichen.

Methodik und Versuchsaufbau

Alle Gerdte nutzen dhnliche automatisierte Echtzeitverfahren unter Verwen-
dung modifizierter definierter Substrate, unterscheiden sich jedoch in der Probe-
nahme. Wahrend beim tragbaren Alert LAB die Proben manuell entnommen
werden, erfolgt die in-situ-Probenahme der Alert-Systeme automatisch tber
einen Vakuummechanismus [5]. Das Alert System V2, die neueste Gerdte-
generation, verwendet Einweg-Messkartuschen, die Wartung und Bedienung
deutlich vereinfachen und potenzielle Fehlerquellen reduzieren. Im ersten Unter-
suchungsjahr wurde eine siebenstufige Verdiinnungsreihe (50 bis 10.000
MPN/100 mL) aus sterilisiertem Flusswasser mit 5 um-filtriertem Klarlauf einer
kommunalen Kldranlage hergestellt. Zur Erfassung intra- und interlaboratorischer
Variabilitdten wurden von jeder Verdiinnungsstufe 12 Aliquots in zwei unab-
hangigen, akkreditierten Laboratorien analysiert. Fir das Alert LAB und das
Alert System V1 wurden dabei 6 bzw. 7 Aliquots untersucht. Im zweiten Jahr
wurde das Experiment fUr das Alert System V2 wiederholt, diesmal unter Ein-
satz eines einzigen Referenzlabors und mit 7 Aliquots je Verdinnungsstufe.
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Abb. 1: Ergebnisse der Reproduzierbarkeitsstudie. Die Diagramme zeigen die einzelnen Messungen
der beiden akkreditierten Labore (LAB1, LAB2; N = 12) und der beiden Alert-Gerate im Vergleich
zu den Mittelwerten der Laborwerte. Die rote Linie zeigt y =x an.
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Abb. 2: Ergebnisse der Reproduzierbarkeitsstudie. Die Diagramme zeigen die einzelnen Messungen
des akkreditierten Labors (Laboratory; N = 12) und des Alert-Systems V2 (N =7) im Vergleich zu
den Mittelwerten der Laborwerte.
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Abb. 3: Das Diagramm zeigt die Mittelwerte und Fehlerbalken nach Anwendung einer Einpunkt-
Korrektur auf die Ergebnisse des Alert Systems V2 (N = 7) im Vergleich zu den Mittelwerten der
Labor-referenzwerte.
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Ergebnisse und Bewertung

Die gerdte- und laborabhangige Prazision sowie die Abweichung der Gerate-
ergebnisse im Vergleich zu den Laborreferenzen wurden berechnet (Abb. 1).
Das Alert LAB zeigte eine mit den Laboren vergleichbare Prazision (Standard-
abweichung = 0,08 — 0,21 logy,) und eine leichte Uberschatzung von 0,12
logy Einheiten.

Fur das Alert System V1 ergaben sich ahnliche Resultate, jedoch nahm die Pré-
zision bei niedrigen Konzentrationen ab (Standardabweichung = 0,45 - 0,71
logye), was auf die aufwendigen Wartungsprozesse des Systems zuriickge-
fuhrt werden kann.

Die Ergebnisse des Alert System V2 (Abb. 2) zeigen eine deutlich verbesserte
Prézision im unteren Konzentrationsbereich (Standardabweichung = 0,12 -
0,17 logy). Bei hoheren Konzentrationen Ubertraf die gemessene Prézision
sogar jene des Labors (0,03 logy, gegentiber 0,11 logy). Das Alert System V2
weist zudem eine hohe Linearitat auf (R* = 0,9936).

Ein beobachteter Bias von 0,28 log;,-Einheiten konnte durch eine Einpunkt-
Korrektur ausgeglichen werden, wodurch eine sehr gute Ubereinstimmung
Uber den gesamten Konzentrationsbereich erzielt wurde (Abb. 3).

Fazit

Sowohl das Alert LAB als auch das Alert-System V2 zeigten eine hohe Prazi-
sion, die mit den Ergebnissen der Referenz-Labormethode vergleichbar
oder dieser sogar Uberlegen war. Besonders beim Alert System V2 fuhrten
das vereinfachte Wartungskonzept und der Einsatz von Einweg-Messkar-
tuschen zu einer deutlich schnelleren Wartung und zu einer Verbesserung
der Messgenauigkeit.

Allgemein zeigen die Ergebnisse, dass automatisierte Schnellmessverfah-
ren fUr den Nachweis fakaler Indikatorbakterien eine leistungsfahige und
zuverldssige Alternative zu konventionellen, kulturabhangigen Methoden
darstellen kénnen. Sie ermdglichen eine deutlich verkurzte Zeitspanne zwi-
schen Probenahme und Ergebnis und reduzieren potenzielle Fehlerquellen
durch manuelle Handhabung. Damit eignen sich solche Systeme insbeson-
dere fir die kontinuierliche Uberwachung und frithzeitige Erkennung
mikrobiologischer Belastungen, was eine fundierte und zeitnahe Entschei-
dungsfindung im Umwelt- und Gewdssermanagement unterstiitzt.
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Interview mit Dr. Monika Wortberg | Senior Lab Manager Umweltanalytik und Wasser/Dampf-Uberwachung

bei der BASF.

Welche Bedeutung hat das Thema Wasser / Wasseranalytik in der BASF?
Dr. M. Wortberg: Wasser hat eine zentrale Bedeutung fiir den BASF-Standort
Ludwigshafen: Es ist wichtig zur Kiihlung von Anlagenteilen im Produktions-
prozess, als Medium zum Transport von Energie in Form von Dampf, als
Bestandteil von Verkaufsprodukten und naturlich als Prozessabwasser, das
aufgearbeitet und in der Kldranlage gereinigt werden muss. Und ohne
Wasser gdbe es keinen Schiffstransport von Produkten und Rohstoffen tber
den Rhein.

Die Wasseranalytik hat einen hohen Stellenwert bei der BASF. Eine Vielzahl
von verschiedenen Wéssern wird offline und online untersucht. Das reicht
von VE-Wasser, Kondensat und Kuhlwasser Uber Zu- und Ablauf der Klar-
anlage bis hin zur Analytik von Abwasserstrémen aus Betrieben. Wir nutzen
Analysenmethoden fir Summenparameter, Metallionen, anorganische
lonen und organische Einzelstoffe.

Wo liegen hier die Schwerpunkte?

Dr. M. Wortberg: Schwerpunkte sind zum einen die Uberwachung von
Abwasser und Kihlwasser zum Schutz der Umwelt und zur Erflllung be-
hordlicher Auflagen. Zum anderen mussen Dampferzeugungsanlagen vor
Korrosion geschiitzt werden und der erzeugte Dampf vor Kontamination.
AuBerdem muss die Reinheit des Wassers in wasserhaltigen Verkaufsproduk-
ten sichergestellt sein.

Viele Analysen werden online durchgefiihrt, das bedeutet, die Analytik wird
zur Probe gebracht und nicht umgekehrt, und die Analytik erfolgt quasi
in Echtzeit. In der Automatisierung von Online-Wasser-Analysen ist die
BASF stark aufgestellt. Das reicht von der kontinuierlichen Messung von
Summenparametern (zB. DOC, pH, Leifdhigkeit, geldste Gase), anorga-
nischen lonen bis hin zu einer gro3en Palette von organischen Einzelstoffen,
letzteres speziell im Abwasserbereich.
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Welchen Stellenwert hat hier die instrumentelle Analytik?
Dr. M. Wortberg: Ohne Instrumente (fast) keine Analytik.

Was ist fiir Sie im Laboralltag von besonderer Bedeutung?

Dr. M. Wortberg: Neben robusten, zuverldssigen Laborgeraten sind vor allem
Automatisierung und Digitalisierung die Haupt-Themen. Cybersicherheit
sowie Datensicherheit und Datenintegritdt haben einen hohen Stellenwert.
Da wir in der Einheit ,Umweltanalytik und Wasser/Dampf-Uberwachung"
auch Stoérungsanalytik und andere zeitkritische Analysen durchfihren,
mussen wir schnelle Methoden entwickeln, die im Ernstfall rund um die
Uhr unmittelbar einsatzbereit sind.

Welche Trends erkennen Sie dabei?

Dr. M. Wortberg: Der Trend geht in Richtung Analytik 4.0. Also sowohl
Automatisierung des ganzen Analysenprozesses von der Probenvorberei-
tung bis zum Ergebnis als auch Digitalisierung durch Anbindung von
Analysengerdten direkt an ein LIMS. Auch die KI wird vermehrt in den
Laboralltag integriert.

In der Chromatographie dominiert aktuell die Kombination von (polarer)
Flussigchromatographie mit hochauflésender Massenspektrometrie. Beides
ist getrieben dadurch, dass die klassische Target-Analytik durch Non-Target-
Screening abgeldst wird und dass polare Stoffe bzw. Metabolite eine
grolBere Rolle spielen. Allgemein sind mehrdimensionale Kopplungstech-
niken im Trend, ebenso das Thema Nachhaltigkeit im Labor sowie digitale
Datenaufbewahrung und -handhabung.

Jenseits der klassischen Kopplungstechniken kénnten vermehrt Bioassays
und wirkungsbezogene Analytik eingesetzt werden, ebenso die PCR-
Analytik zur Pathogen-Detektion in kommunalen Abwdssern bei einer zu-
kiinftigen Pandemie.



Und welche Bedeutung haben dabei Automatisierung und KI?

Dr. M. Wortberg: Die Automatisierung ist schon lange aus der Analytik
nicht wegzudenken. Allein aufgrund des zunehmenden Fachkriftemangels
und der hoheren Komplexitat der Proben und der Anforderungen an die
Analytik wird Automatisierung immer essenzieller. KI wird uns helfen, die
Fille von Analysendaten und Gerdteparametern effizienter zu nutzen. Wir
werden Datentrends und Korrelationen durch Kl einfach erkennen. Idealer-
weise konnen wir dadurch Ausfélle von Geraten oder in Anlagen vorher-
sagen und durch rechtzeitiges Eingreifen verhindern. Das gilt auch fur Pro-
zesse wie z.B. die Steuerung einer Kldranlage.

Wohin wird sich das Labor der Zukunft aus lhrer Sicht entwickeln?

Dr. M. Wortberg: Das Labor der Zukunft ist vernetzt, die Prozesse und
Datenwege sind transparent. Benutzer kénnen zu jedem Zeitpunkt auf
Daten sowie Gerdteparameter zugreifen. Letzteres unterstltzt bei der Vor-
hersage von Wartungsbedarf und hilft, ungeplante Ausfalle im besten Falle
zu verhindern.

Manuelle Arbeiten werden immer weniger wichtig. Dafiir benétigen Labor-
mitarbeiterinnen und Labormitarbeiter mehr IT-Kenntnisse als in der Ver-
gangenheit. Andererseits wird die Bedienung von Software und Gerdten
intuitiver werden und die Anwender werden von Kl unterstitzt.

Welche Erwartungen stellen Sie dabei an die Geratehersteller?

Dr. M. Wortberg: Von den Geréteherstellern erwarte ich, dass die Bedurf-
nisse der Kunden an Automatisierung und Vernetzung besser beriick-
sichtigt werden als bisher. Die Mdglichkeiten, Analysendaten von Gerdten
verschiedener Hersteller auszutauschen und auszuwerten sind noch zu
wenig ausgepragt. Proprietdre Softwareldsungen fuhren zu Inselldsungen
und behindern den Datenaustausch.
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Hochleistungs-Dunnschicht-
chromatographie in der Praxis

Riickblick auf den ersten HPTLC-Anwenderkurs der Deutschen Sektion der-HPTLC Association

Prof. Dr. Melanie Broszat | Prof. Dr. Bernd Spangenberg

Am 23. und 24. September 2025 fand an der Hochschule Offenburg der erste HPTLC-Anwenderkurs der Deutschen

Sektion statt. Auf dem Programm standen aktuelle Anwendungen der Hochleistungs-Diinnschichtchromatographie

von Grundlagen bis zu Automatisierung, Troubleshooting und nachhaltiger Analytik.

Den Anfang machte Bernd Spangenberg mit seinem Vortrag Uber das
Thema Laufmitteloptimierung in der HPTLC und am zweiten Tag Uber die
Maoglichkeiten zur Quantifizierung. HPTLC wird heute Uberwiegend qualita-
tiv eingesetzt, wobei die Methode auch quantitativ genutzt werden kann.
Um die Fallstricke der quantitativen HPTLC zu erkennen, brauchte es eine
kurze Rekapitulation der,chromatographischen Essentials”. Der Retentions-
faktor k beschreibt die Zeit, die eine Substanz in der mobilen oder der stati-
ondren Phase verbringt (t,, bzw. t,) und hangt auf einfache Weise mit dem
Re -Wert zusammen: k :t—Sm:ﬁFJ

Ein ausgewadhlter k-Bereich definiert in der (HP)TLC eine Re-Zone, die als
,Polaritdtsfenster” bezeichnet wird. Alle Substanzen mit k-Werten au3erhalb
dieses Bereichs bewegen sich entweder nur eine kurze Strecke von der
Probeauftragung weg oder wandern in der Losungsmittelfront mit. In bei-
den Fallen kdénnen Substanzen nicht voneinander getrennt werden.
Enthalt eine Probe viele Komponenten unterschiedlicher Polaritdt, kann der
k-Bereich eines (HP)TLC-Systems in der Regel nur fir einige dieser Sub-
stanzen, z. B. flr Estron, Estradiol und Estriol, auf optimale Trennbedingun-
gen eingestellt werden. Dies ist die eigentliche Starke der (HP)TLC, da in
den meisten Proben nur ein einziger Analyt oder eine Klasse chemisch ahn-
licher Analyte bestimmt werden muss. Es ist dann nicht notwendig, alle
Verbindungen einer Probe aufzutrennen. Es ist lediglich erforderlich, den
k-Wert der Trennung auf den optimalen Wert von k = 2 einzustellen, so dass
die Analyte in einen Rq-Bereich um R: = 0.33 wandern. Mit spezifischen
Farbereagenzien zur Bildung charakteristischer farbiger oder fluoreszieren-
der Banden ist die (HP)TLC-Methode schnell, arbeitet parallel und reduziert
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die Probeaufreinigung durch die Verwendung von Einwegplatten auf ein
Minimum. Der Einsatz von Enzymen zur Analytdetektion ist problemlos
maoglich, da in der (HP)TLC in der stationdren Phase gemessen wird [1].

Es kann quantitativ ausgewertet werden, wenn sichergestellt ist, dass
bei den chromatographischen Entwicklungsbedingungen der k-Wert des
Analyten auf der Standardbahn mit dem der Probebahn identisch ist. Zur
Auswertung werden die reflektierten Lichtintensitaten I(\) einer Bahn ge-
messen und mit dem Referenzwert einer sauberen Plattenstelle 1,(\) zu
den Remissionswerte R=l/l, umgerechnet. Die erweiterte Kubelka/Munk-
Gleichung erlaubt nun - dhnlich wie das Lambert/Beer-Gesetz - eine Trans-
formation zu linearen Kalibrationsgeraden im Bereich von wenigen ng bis
etwa 10 ug pro Spot [2]. Zur Fehlerreduktion muss nur noch ein letzter Punkt
beriicksichtigt werden. Eine Fehlerbetrachtung der Scanner-Messtechnik
zeigt, dass nur R-Werte im Bereich von 0.2 bis 0.7 optimal sind und statistisch
gesicherte Gesamtfehler von unter 2.5% relativer Standardabweichung
zulassen. Dabei wird der Wert des Gesamtfehlers umso niedriger, je mehr
Standard- und Probebahnen man auf eine HPTLC-Platte auswertet, weil
die entsprechenden Studentfaktoren dann immer kleiner werden und der
mittlere Fehler einer Messreihe mit n Einzelmessungen eh mit dem Faktor
+n sinkt [3].

In einem weiteren Theorieblock des ersten Kurstags wurde das wichtige
Thema Sustainability in der HPTLC von Michaela Oberle, Fa. Merck, vorge-
stellt. Sie prasentierte alternative, bio-basierte Losungsmittel wie Ethylacetat
aus erneuerbaren Quellen, Cyclopentylmethylether oder 2-MeTHF und
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Abb. 1: Erfahrungs- und Kommunikationsaustausch im Kurs- und Rahmenprogramm.

ordnete diese mithilfe der Green Analytical Chemistry Metrics wie GAPI
oder AGREE hinsichtlich Nachhaltigkeit ein. Die Teilnehmenden diskutierten
Einsparpotenziale, regulatorische Anforderungen und die Rolle der HPTLC
als besonders ,griine” Methode: durch geringe Losungsmittelmengen und
parallele Analytik mehrerer Proben. Im Anschluss an die Theorieeinheiten
erprobten die Teilnehmenden das Gelernte eigenstandig in verschiedenen
Praxisstationen. So wurde etwa in der Methodenentwicklung direkt mit
unterschiedlichen Losungsmitteln gearbeitet, um die Theorie zur Laufmittel-
entwicklung und - optimierung anzuwenden. Parallel dazu konnten &dthe-
rische Ole analysiert und charakteristische Substanzmuster sichtbar ge-
macht werden (HPTLC Fingerprints).

Der zweite Kurstag startete mit Theoriebldcken, die sich praxisnahen Her-
ausforderungen in der tdglichen HPTLC-Anwendung widmeten. Margit
Werther von Camag vermittelte in ihrem Vortrag mit anwendungsbezoge-
nen Beispielen typische Fehlerquellen bei der Probeaufgabe, Plattenent-
wicklung und Derivatisierung. Von Matrixeffekten tiber Kammerdichtheit bis
zu falscher Wahl des Losungsmittels wurden zahlreiche ,Stolpersteine” der
tdglichen Praxis behandelt - stets mit pragmatischen Lésungen und Hinwei-
sen zur Fehlervermeidung. Ein weiterer Block befasste sich mit der Kopplung
der HPTLC an biochemische und biologische Testverfahren. Dr. Christel
Weins, Buro flr wirkungsbezogene Analytik in Umwelt und Lebensmitteln,
sowie Dr. Sebastian Buchinger von der Bundesanstalt fir Gewdsserkunde
zeigten, wie hormonelle, antibiotische oder genotoxische Wirkungen in Um-
weltproben direkt auf der HPTLC-Platte nachgewiesen werden konnen. Be-
sonders praxisrelevant ist die Anwendung von Reporterzellen wie gentech-
nisch verdnderte Hefen im YES-Test (Yeast Estrogen Screen) zur Erkennung
Ostrogener Aktivitdt in Wasserproben [4], die Detektion von neurotoxischen
Stoffen durch Enzymhemmung auf der Platte, oder die Bestimmung von
Photosystem-Il-Inhibitoren in Wasser durch die St8wasseralge Desmodes-
mus suspicatus in Kombination mit HPTLC [5]. Die wirkungsbezogene Analy-
tik ist ein effizientes Screening-Instrument im Gewdssermonitoring, insbe-
sondere bei komplexen Matrices. Im praktischen Teil am zweiten Tag
standen quantitative Auswertung, Validierung und Automatisierung im Fo-
kus. Gruppenarbeitsphasen mit wechselnden Stationen ermdglichten es,
sowohl klassische Scanner-Auswertung als auch automatisierte HPTLC ken-
nenzulernen. Melanie Broszat und Markus Flors, Zweckverband Landes-
wasserversorgung Langenau, zeigten, wie das automatisierte HPTLC PRO
System von CAMAG den Workflow standardisiert, Fehlerquellen minimiert
und die Reproduzierbarkeit erhht, essenzielle Schritte in der Routineanaly-
tik und der Weg zur Hochdurchsatzmethodik.

Fazit

Der erste Anwenderkurs der Deutschen Sektion der HPTLC Association war
nicht nur inhaltlich ein Erfolg, sondern markierte auch einen wichtigen
Schritt zur Vernetzung und Weiterbildung der HPTLC-Community im
deutschsprachigen Raum. Die Themenfelder Nachhaltigkeit, Automatisie-
rung, Fehlervermeidung und Biotests wurden auf hohem Niveau vermittelt
und praxisnah eingelbt. Gerade in der Umwelt- und Wasseranalytik zeigt
sich, wie leistungsfahig und flexibel die HPTLC ist, sowohl im klassischen

Screening als auch bei gezielten Fragestellungen. Durch ihre einfache Hand-
habung, parallele Bearbeitung vieler Proben und den geringen Ressourcen-
verbrauch ist sie pradestiniert fir eine moderne, nachhaltige Analytik.

Zukinftige Veranstaltungen zielen darauf ab, neue Impulse fir die Anwen-
dung der HPTLC zu setzen.
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It des Labors erleben
—

Susanne Grodl

Vom 24.-27. Marz 2026 findet die analytica in Miinchen statt. Die Weltleitmesse fiir Analytik, Labortechnik und Bio-

technologie setzt als Innovationsharometer der Branche wichtige Impulse fiir zukiinftige Trends im Labor.

Innovationen haben Tradition auf der analytica. In Miinchen werden die aktu-
ellsten Entwicklungen und neuesten Produkte prasentiert. Dabei zeichnen
sich auf der ndchsten analytica drei grof3e Trends ab, die Kl-gestiitzte Labor-
automatisierung, die Digitalisierung und das wichtige Thema Nachhaltigkeit.

Mit der Laborautomatisierung wird die Qualitdt der Laborarbeit in der For-
schung und Routine gesteigert, effizienter, sicherer und nachhaltiger. Kiinst-
liche Intelligenz und maschinelles Lernen erleichtern dartber hinaus die
Bedienbarkeit. Wie die erfolgreiche Umsetzung der Laborautomatisierung
in der Praxis gelingt, wird auf der analytica gezeigt. Hier stellen die Global
Player neuartige Automatisierungstechnik und praxistaugliche Vernetzungs-
maoglichkeiten flr das Labor der Zukunft vor. Automatisierte Probennahme-
und Probenaufgabetechniken fur hohe Probeaufkommen, kontinuierliche
Analysen und Uberwachungen der Messparameter bis zur Datenauswertung
und digitalen Datenspeicherung machen die Laborarbeiten nicht nur pra-
ziser, sondern auch transparent.

Die analytica macht die digitale Transformation in der Laborwelt erlebbar.
Die Weltleitmesse fiir Analytik, Biotechnologie und Labortechnik spiegelt
die Digitalisierung im Labor und setzt wichtige Impulse fur die zukunftigen
Entwicklungen in der digitalen Transformation. Die Digitalisierung leistet
einen wichtigen Beitrag zur Steigerung der Nachhaltigkeit im Labor. Nam-
hafte MarktfUhrer und innovative Startups informieren in Minchen Uber
intelligente Analysengerdte und smarte Labortechnik. Neben der Ausstellung
haben die Besucher die Mdglichkeit im Live Lab und in der Sondershow
,Digitale Transformation” live zu entdecken, wohin sich das digitale Labor
in der Zukunft entwickeln wird. Hier wird eine durchgangige digitale Losung
fur die Trinkwasseranalytik gezeigt, bei der sowohl biologische als auch
chemische Indikatorparameter erfasst und zusammen mit allen relevanten
Metadaten zentral im LIMS bereitgestellt werden. Der Labormitarbeiter wird
dabei nicht durch eine vollautomatisierte Anlage ersetzt, sondern durch eine
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konsequent digitalisierte Prozessfiihrung maschinenunterstitzt durch alle
Untersuchungsschritte geleitet. Durch die modulare Hard- und Software-
architektur kann das System flexibel an die individuellen Anforderungen
angepasst werden, sowohl im Hinblick auf den Funktionsumfang als auch
auf den Probendurchsatz.

Mit der analytica wird die Laborwelt griner. Auf der Weltleitmesse in
Minchen wird offensichtlich, wie mit energieeffizienten Geradten, automa-
tisierten Laborprozessen fur biologische und chemische Analysen, aber auch
mit umweltfreundlichen Chemikalien die Nachhaltigkeit im Labor wesentlich
gesteigert werden kann. Ein ausgewdhltes Prozessdesign kann den Einsatz
von Single-use-Produkten erheblich reduzieren, Ressourcen schonen und
die Kosten senken. Digitaliserte Prozesse und neue Analysenmethoden in
Kombination mit Kl-gestUtzter Automatisierung gewdhrleisten maximale
Effizienz und Transparenz in prézisen und ressourcenschonenden Arbeits-
ablaufen.

Auf der analytica erhalten die Fachbesucher einen aktuellen und umfassen-
den Uberblick tiber die gesamte Breite wichtiger Entwicklungen und Innova-
tionen der Analytik und Labortechnik. Wichtige Zukunftstechnologien wie
maschinelles Lernen, Laborautomatisierung, Digitalisierung und Kl haben in
der Wertschopfungskette im Labor ihren Platz gefunden.
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Trinkwassertafel

Zuverlassig & sparsam

Die vormontierte Trinkwassertafel zur Uberwachung von pH, Leitfahigkeit, Redox,
Sauverstoff, Chlor und Trilbung erfillt vielfaltige Aufgaben bei der Qualitatsiiberwachung.
Die bewadhrte und zuveriassige Messtechnik — IDS-Sensoren und |Q SENSOR NET — ist
modular, so dass auch individuelle Lésungen einfach umsetzbar sind.

\  Digital vernetzt durch vielseitige Feldbus-Kommunikation fiir eine
' sichere Dateniibertragung

' Kompaktes und effizientes Design fiir eine
einfache Handhabung im Arbeitsalltag
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