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NTS-Daten für die Gewässerbeobachtung der Zukunft
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UPB Jahrestrends

BfG Tagestrends

Bundesländerdaten

Stoffe und 

Mischungen

Daten zu Umwelt-

verhalten und Wirkungen

Umweltdaten

Umweltbewertung

Gewässerbeobachtung 

der Zukunft

Chemikaliengesetze
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NTS: Von der Umweltprobe zur Substanzliste
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Quellen Chemikalien Chromatographie Massenspektrometrie Chemoinformatik

Substanzlisten

m/z: 297-300 Retentionszeit

Extraktion

Created with BioRender.com
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Non-Target HRMS
(Schymanski et al. (2015)/
NORMAN network)

1. Target screening:
- Referenzstandard
- Quantifizierung möglich

2. Suspect screening:
- Hinweise zu möglichen

Substanzkandidaten
- Kein Referenzstandard
- Nur Aussage über detects

möglich

3. Non-Target screening (NTS):
- Keine Hinweise zu möglichen

Substanzkandidaten
- Kein Referenzstandard

NTS-Daten für die Gewässerbeobachtung der Zukunft

UPB Jahrestrends

BfG Tagestrends

Bundesländerdaten
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NTS im Gewässermonitoring – Eine Methode für alle Stoffe?
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Matrix
• Schwebstoffe – adsorbierende 

Substanzen
• Wasser – polare Substanzen

Flüssigchromatographie

• LC-HRMS (QToF)
• nicht volatile, polare-semi polare 

Substanzen

Analytik
• Optimiert für Arzneimittel 

(Nürenberg et al 2015)
• log KOW: −4.16 bis 7.75

Datenevaluierung
• Jewell et al. 2019

Screening “Nachweisgrenze”
• Unterer Nanogramm - Bereich

Hollender et al. 2023 

https://doi.org/10.1016/j.chroma.2015.11.014
https://doi.org/10.1002/rcm.8541
https://doi.org/10.1186/s12302-023-00779-4


Polaritätsbereich

durch NTS Portal abgedeckt nicht durch NTS Portal abgedeckt sedimentrelevant

(logKow>3)

wasserrelevant

(logKow<3)

NTS im Gewässermonitoring – Eine Methode für alle Stoffe?

NTS Portal (438 Substanzen)

logKOW berechnet: -3.69-8.98 

ECHA Substance Information 

(9300 Substanzen)

logKOW berechnet:  -6.12 bis 11.54 

(95 % der Chemikalien)
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Sicherheitslevel von NTS-Nachweisen im behördlichen Monitoring
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https://doi.org/10.1016/j.trac.2023.116944
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2 Matrices (Wasser,  Schwebstoffe)

Identifikationslevel für HRMS Daten

(Alygizakis et al. 2023 /NORMAN)

1.926.051 Features 

(unbekannt)

Collective Spectral Library (CSL):

• Retentionszeiten und MS² Spektren

• 18.000 Spektren von 1.088 Stoffen

Database assisted screening (DBAS)

(=Annotation mit der Library)

• 536.459 Features (annotiert)

• 619 Substanzen

https://doi.org/10.1186/s12302-023-00779-4 – Hollender et al. 2023 

https://doi.org/10.1016/j.trac.2023.116944
https://doi.org/10.1186/s12302-023-00779-4


Priorisierungskonzepte
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Räumliche-

Kategorisierung
- Nachweise an 

Standorten

Bewertungsmaßstab:

- Detektionsrate 

Trend-Kategorisierung
- Lineare Trends

- Nicht-lineare Trends

Bewertungsmaßstab:

- Signifikanz

- Effektstärke

Hazard Priorisierung
- Registrierungsdossiers

- QSAR: JANUS/OECD

Bewertungsmaßstab:

- PBT/PMT 

- CMR (Trinkwasser)

Ubiquität (Exposition) Trends (Exposition) Toxiziät



Identifizierung neuauftretender Problemstoffe und Mischungen
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Sitagliptin:

• An 15/15 Messtationen detektiert 

• Insgesamt 293 Detektionen



Identifizierung neuauftretender Problemstoffe und Mischungen - TRENDS
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Sitagliptin:

- Typ 2 Diabetespräparat

- FDA-Zulassung in 2006, EU 2007

- Biotransformation: hauptsächlich 

unveränderte Exkretion via Urin

- Gefahrenbasierte Parameter:

P, not B, not T (EMA, 2018)

- JANUS: vP, C

EMA assessment report für Janumet

- "The comparison of the predicted 

concentration in surface water with the 

predicted no effect concentration did 

not result in risk quotients above 1 (for 

algae, fish and water flea) or 0.1 (for 

microorganisms).“
(EMEA/517697/2009, 29 July 2009)



Identifizierung neuauftretender Problemstoffe und Mischungen - TRENDS
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Climbazole:

- Antimykotisch und fungistatisch 

wirksames Biozid

- Wurde zum Beispiel in 

Antischuppen-Shampoos 

verwendet

- Beschränkung in 2008

- Sehr giftig für Wasserorganismen

- JANUS: vP, C, R



6-PPD Chinon
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Und jetzt konkret?

13

Verändert 6-PPD Chinon aus dem

Reifenabrieb die Fischdiversität?

Messintensität 6-PPD Chinon

2005          2009           2013           2017         2021
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Take home messages
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- Harmonisierung und Standardisierung wird benötigt

- Verfügbarkeit behördliche Daten notwendig

- (Retrospektive) Trendanalyse liefert:

- Hinweise auf das Verhalten von Stoffen (und Mischungen) in 

der Vergangenheit

- Erlaubt die Modellierung von Verläufen

→ Effektivitätskontrolle von RMM

- Kooperationen essentiell für übergreifende räumlich-/zeitliche 

Bewertungen inkl. Frühwarnsystemen

Gut bekannte 

(Target) Stoffe

Gefahren und Expo 

sind bekannt

Gefahren und Expo 

sind wenig bekannt

Gefahren und Expo 

sind kaum oder gar 

nicht bekannt



Vielen Dank für Ihre 
Aufmerksamkeit!

Anna Lena Kronsbein

AnnaLena.Kronsbein@uba.de
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NTS Workshop in Berlin

14.-15.12.2023

mailto:Alexander.Badry@uba.de
https://www.umweltbundesamt.de/service/termine/non-target-screening-im-gewaesserschutz-messen?parent=103978

