Suspect Screening und Non-Target-Analytik zur Erfassung von diffusen
Stoffeintragen

Kollegiatin: Lotta Hohrenk (Universitét Duisburg-Essen) FORSCHUNGSKOLLEG
Betreuung: Prof. Dr. T. Schmidt (Universitdt Duisburg-Essen) Praxismentor: A. Liesener (WWU) FUTURE WATER
Dr. ,,I Turk (IUTA) Gefordert durch:
»

Ministerium fiir
Probenvorbereitung HPLC Trennung Hochauflosende Massenspektrometrie

Kultur und Wissenschaft
/a HCD cell C-trap Quadrupole mass filter \
| |

des Landes Nordrhein-Westfalen

Prof. Dr. B. Sures (Universitdt Duisburg-Essen)

S-lens ——
— Orbitrap

mass analyzer

Known Unknown

Eine Vielzahl organischer Spurenstoffe gelangt tUber diffuse Eintrage z.B. aus der Yes‘f ) No \@[ _ No
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Landwirtschaft oder durch Oberflachenabfliisse von Verkehrsflachen in die
aquatische Umwelt. Target Suspect Nontarget
Analysis Screening Screening

Mittels hochaufl6sende Massenspektrometrie kann ein breites Spektrum von

Spurenstoffen in einer einzigen Messung erfasst werden. [ Exact mass filtering | | Automated peak picking: feature (exact m/z, Rt, intensity) |
A [ \

Das ,Nontarget Screening” erméglicht einen umfassenden Uberblick iber die
Schadstoffbelastung eines Gewassers.

feature list correction: blank subtraction, alignment of

. . I
Matching with injection, alignment of adduct- and isotope peaks

retention time,
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Vorher unbekannte Substanzen kdonnen identifizieren werden. MS/MS spectra of Matching with Formula assignment
. v N reference standard/ exact mass on structure search in
Beim ,Suspect Screening” wird mit Hilfe der Summenformel nach Schadstoffen L suspect list databases
gesucht, deren Prasenz vermutet wird. | Confirmation with MS/MS spectra database
Durch zeitliche oder raumliche Profile einzelner Spurenstoffe (als sog. Feature) [ Purchasing reference ] [ Tentative
identification

konnen Eintragsquellen identifiziert, die Belastung Gber einen Zeitraum \ .s.tanc.iard . | .
nachvollzogen oder der Einfluss von Starkregenereignissen beurteilt werden. [ Compound ldentification, Time and spatial trend analysis
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