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Anwendung der NonTarget- und 
SuspectTaget-Analytik in der 

Trinkwasserversorgung 



Analytische Ansätze zum                  
Spurenstoff-Monitoring
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• NonTarget / Suspect Target Screening:
 NTS: Erfassung eines möglichst breiten Substanzspektrums ohne quantitative 

Aussage  ->  zur Vorwarnung bei ungewöhnlichen Entwicklungen und zur 
Auswahl von potentiellen Suspect Targets

 STS: gezielte Suche nach Suspect Targets in NTS Datensätzen

• SQ Analytik:
 Erfassung eines breiten Substanzspektrums mit einigermaßen belastbarer 

quantitativer Einschätzung  ->  zur Beobachtung unkritischer Substanzen und 
zur Priorisierung von Suspect Targets (quasi Extremform des STS)

• Target Analytik:
 genaue quantitative Bestimmung  ->  zur Kontrolle von „Grenz“werten bei 

kritischen Substanzen

Qualitative Informationen

Quantitative Informationen



Substanzraum aller 
möglichen/vorkommenden Stoffe
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Modell „Weltraum“: jeder Stern steht für eine Substanz

Aktuell ca. 130 Mio. verschiedene Substanzen bekannt; Tendenz steigend



Target Analytik
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Fokus auf wenige, bekannte Substanzen; Auswahl gesteuert nach bestimmten 
Fragestellungen oder vermutetem Vorkommen

Target-Methode 1 + 2 + 3



NonTarget Analytik
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NonTarget-Methode 1 + 2

Erweiterung des erfassbaren Substanzspektrums durch iterative Messungen 
unter verschiedenen experimentellen Bedingungen 



Kombination der
Target- & NonTarget-Analytik
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Orientierende Erfassung des Substanzspektrums durch NonTarget-Screening und 
ergänzende Quantifizierung von relevanten Komponenten durch Target-Analytik



Vorgehen bei der NTS- und STS-Analytik
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1. Messung: Full Scan und ggf. alternierend Fragment Scans

„alles“§ wird gemessen

2. Peak Picking: In allem Gemessenen wird                                    
nach Peaks (Signalen) gesucht 

Ergebnis: Datensatz aus Masse, 
Retentionszeit und Intensität

3. Mathematische / Statistische Auswertung:
- Relevanzabschätzung
- Berechnung von möglichen Summenformeln
- Substanzvorschläge durch Datenbankabgleiche (NTS)
- gezielte Suche nach bekannten Signalen von 

gesuchten Stoffen (STS)

§ : limitiert durch die Messtechnik; zumeist Flüssigchromatographie gekoppelt mit hochaufgelöster 
Elektrosprayionisierungs-Massenspektrometrie



Warum Hochauflösung?
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Anwendungsbeispiel: Spurenstoffmonitoring
im Einzugsgebiet der Talsperre Haltern
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Fokus des wasserwerksnahen Monitorings
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00-433

Dosierung 
Pulveraktivkohle



Untersuchungsprogramm WW Haltern
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Probestellen Analytik Häufigkeit
5 x Wochenmischproben         
(im WW)

Target
SQ
NTS

1 / Woche bis 1 / Quartal
1 / Woche
1 / Monat

3 x Wochenmischproben         
(im Einzugsgebiet)

Target
SQ

1 / Woche bis 1 / Quartal
1 / Woche

18 x Stichproben
(im Einzugsgebiet und WW)

Target 2 / Woche bis 1 / Quartal

7 x Stichproben                        
(an Funne)

Target / 
PSM

1 / Woche (Mai – Okt)

Target Analytik  -> ca. 200 Substanzen (davon ca. 120 PSM und 
Metabolite)

SQ: Semi-quantitative Analytik ->  ca. 280 Substanzen

NTS: NonTarget Screening ->  substanzunabhängig
HRMS

Triplequad MS



Monitoringkonzept
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NTS

SQ

Target

LIMS

validiert

wöchentliche Mischproben

Anpassung der 
Target-Analytik

Priorisierung

Relevanz Trends



Ergebnisse aus Target-Analytik
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PSM-Maximalkonzentrationen 01-12/2018

Substanz Einheit Stever Mühlenbach Nordbecken 

Bromoxynil µg/l < BG 0,047 < BG
Desethylterbutylazin µg/l 0,55 0,13 0,057
Desisopropylatrazin µg/l 0,027 < BG < BG
Dimethenamid µg/l 0,31 0,24 0,042
Ethofumesat µg/l 0,066 < BG < BG
Flufenacet µg/l 0,084 0,05 0,081
Fluroxypyr µg/l 0,16 < BG < BG
Foramsulfuron µg/l 0,074 < BG < BG
MCPA µg/l 0,042 < BG < BG
Mecoprop (MCPP) µg/l 0,034 < BG < BG
Mesotrione µg/l 0,14 0,033 < BG
Metamitron µg/l < BG 0,088 < BG
Metolachlor µg/l 0,41 0,1 0,025
Nicosulfuron µg/l 0,073 0,049 0,031
Quinmerac µg/l 0,034 < BG < BG
Tembotrione µg/l 0,038 0,034 < BG
Terbuthylazin-2-hydroxy µg/l 0,13 0,11 0,037
Terbutylazin µg/l 1,2 0,32 0,11
Topramezone µg/l 0,03 < BG 0,027



Ergebnisse aus SQ-Analytik – Stever
Minimal-, Mittel- und Maximalwerte
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PSM PSM-Metabolite Arzneimittel Arzn.mittel-
Metabolite

RKM Süß-
stoffe

Ind.-
chem.

PSM: 10
PSM-Metabolite: 18

Arzneimittel: 21
Arzneimittel-Metabolite: 8

RKM: 5
Süßstoffe: 3

Industriechemikalien: 8



Ergebnisse aus SQ-Analytik – Halterner Mühlenbach 
Minimal-, Mittel- und Maximalwerte
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PSM PSM-Metabolite Arzneimittel Arzneimittel-
Metabolite

RKM Süß-
stoffe

Ind.-
chem.

PSM: 3
PSM-Metabolite: 10

Arzneimittel: 11
Arzneimittel-Metabolite: 7

RKM: 4
Süßstoffe: 3

Industriechemikalien: 5



Ergebnisse aus SQ-Analytik – Nordbecken 
Minimal-, Mittel- und Maximalwerte
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PSM-Metabolite Arzneimittel Arzneimittel-
Metabolite

RKM Süß-
stoffe

Ind.-
chem.

PSM: 0
PSM-Metabolite: 12

Arzneimittel: 8
Arzneimittel-Metabolite: 6

RKM: 3
Süßstoffe: 3

Industriechemikalien: 5



Spezielle NTS Auswertung
Trenderkennung in EnviMass

• Grundsätzlich für QTOF und Orbitrap Daten
• Files & Peaklisten laden  ->  Peakpicking, Intensitätskontrolle 

• Preprocessing ->  Massenrekalibrierung, RT Alignment, Blank peak detection (ggf. 
Abzug), Intensitätsnormalisierung durch ISTDs 

• Suspect Target-Auswertung  ->  Betrachtung von hinterlegten Stoffen

• NonTarget-Auswertung  ->  Komponentisierung innerhalb von Proben

• Profil-Auswertungen ->  Erstellen von Profilen anhand von RT- und m/z-Fenstern, 
Abzug von Blindwerten, Targets, ISTDs

• Trend-Detektion

• Profil-Vergleiche
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ID priorisierter Feature über ForIdent Plattform

Priorisierung von Substanzen bzw. Features



Ergebnisse aus Profil-Auswertungen
Beispiel Terbutylazin
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Abweichung vom bisherigen Trend erkannt



Validierung der drei Ansätze
Vergleich Target, SQ und NTS
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BGTarget

BGSQ



Validierung der drei Ansätze
Vergleich Target, SQ und NTS
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BGTarget

BGSQ



• NonTarget Analytik als Screeningtechnik zur Erfassung von Trends
 Einsatz von HRMS für ausreichende Datenqualität unabdingbar
 erweitert das „analytische Fenster“
 ermöglicht retrospektive / Suspect Target Auswertungen

• Einsatz der Semi-Quantifizierung zur Relevanzabschätzung
 schnelle Veränderung einer Methode (-> zusätzliche Analyten aufnehmen, 

„uninteressante“ Substanzen herausnehmen) 
 Abschätzung der quantitative Größenordnung erlaubt datenbasierte Priorisierung 

der Target Analytik

• Erweiterung des klassischen Target-basierten Monitorings um SQ und NTS 
 umfassenderer Überblick über die Belastungssituation (aktuell und Entwicklungen)
 effektivere Nutzung von Messkapazitäten
 deutlicher Mehraufwand bei der Datenauswertung
 klare Abgrenzung von Ergebnissen aus Target- und SQ-Analytik nötig
 Datenauswertungsstrategien entscheidend  -> gründliche Erfassung des 

„Normalzustands“ 

Fazit
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Vielen Dank für Ihre 
Aufmerksamkeit!


