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Herausforderung
Null-Schadstoff-Ziel und Spurenstoffstrategie: Eine Mammutaufgabe

OGewV-Stoffe
(45 prioritare und 67 flussgebietsspezifische
Schadstoffe/Schadstoffgruppen)

~280 zugelassene
Pflanzenschutzmittel-
Wirkstoffe

\
>2000 Arzneimittel-

~160 zugelassene Biozid- Wirkstoffe

Wirkstoffe + zahlreiche

Altstoffe Tierarzneimittel

Polymere/Mikroplastik > 23.000 registrierte
REACH-Chemikalien

Transformationsprodukte

Natiirliche Substanzen:

Zwischen- und z.B. Algentoxine, Phytoostrogene

Nebenprodukte

Alicia Hartmann/Nina Hermes



Target, suspect und non-target Analyse von organischen Stoffen

Zunehmende Sicherheit bei Identifizierung/Quantifizierung

—
|

Non-target Suspect Target
Substanzen Substanzen bekannt Substanzen bekannt
unbekannt keine Kalibierung Kalibrierung
Ziele: Ziele: Ziele:
Identifizierung/Trendanalyse Identifizierung/Trendanalyse Quantifizierung/Tendanalyse
Exakte Massen (hohe Auflésung) Kalibrierung
Isotopenmuster, MS2-Spectren Retentionszeit
Retentionszeit MS2-Ubergange (min. 2)
Relative Intensitaten Exakte Konzentrationen
Mehrere Tausend von (unbekannten) Substanzen Bis zu ca. 150 Substanzen werden

werden in einem Lauf erfasst in einem Lauf quantifiziert



,Validierte” NTS-Methode der BfG

Prep Filter 0.45 um (regenerated cellulose)

LC Agilent Zorbax Eclipse Plus C18 Narrow Bore
(2.1 x 150 mm; 3.5 ym)

Flow: 300 uyL/min, injection: 100 pL

A: Water + 0.1 % HCOOH,

B: CH,CN + 0.1 % HCOOH

Run time: 27 min

Instr. QToF-MS 5600/6600 TripleTOF (Sciex), ESI +/-

MS Accumulation time = 0.2 s,
Cycle time = 0.6 s,
Scan range = 100 Da —1200 Da

MS? Data dependent (isolation width = 1 Da)
Accumulation time = 0.05 s,
CE=40eV,CES =15¢eV

trigger threshold = 100 cps, max. ions = 8

/Thermo‘L Q Orbltrap u

Nurenberg et al., 2015 J. Chromatogr. A 1426, 77



Gemeinsame Spektrenbibliothek von BfG und Umweltbehdrden

« BfG Spektren sind verfluigbar bei Massbank.eu
Contributor: ,BAFG*

502 MS!, Retentionszeit, MS2

179 * Am/z<5mDa, Aty <2 min
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Industrial chemicals -
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« MS2 similarity score > 300 (purity)
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Human metabolites -
Transformation products -
Antimicrobials -

Vergleich:
HR-MS?!, ESI (+), ESI (-), HR-MS? aufgenommen
bei 10-15 Fragmentierungsenergien
t fur 3 chromatographische Methoden
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Fungicides |
Insecticides -

Food additives -
Personal care products -
Natural products -
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2022 1431 Substanzen Viele Formate konnen verarbeitet werden:
Compound Discoverer (MSP),
SQLite, ElasticSearch, EnviMass, ...
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Pigment -

200 400
Anzahl von Substanzen
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Jewell et al. (2019) Rapid Commun. Mass Spectrom. 34, e8541.



NTS: Priorisierung und ldentifizierung unbekannter Substanzen

MoNA ..
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Retrospective Evaluierung in allen Proben
NTS in Schwebstoffen

Zeittrend von Sitagliptin

Schwebstoffen
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Dietrich et al. (2021) Rapid Commun. Mass Spectrom. €9206
github.com/bafg-bund/ntsworkflow

Raumliche Verteilung von Sitagliptin
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Studie zu Charakterisieurng und
Quantifizierung unbekannter Substanzen
In Grundwasser des Hessian Rieds

Hermes N., Wick, A., Ternes, T.A.,
Bundesanstalt fir Gewasserkunde

Mayer, J.; Martin, H.; LelBmann, B.
Hessisches Landesamt fur Naturschutz, Umwelt und Geologie

e
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NTS zur Identifierung von Schadstoffquellen im Grundwasser

Hintergrund x Frankfu rt

* Hoch belastetes Gebiet : ;
| Wiesbaden pally BN =
« Wasserwerke verwenden Grundwasserbrunnen e B =
/ /
 Mehrere kommunale und industrielle KA ("“"*‘l
befinden sich in dem Gebiet /ﬂ\ e
Mainz <
Ziele
» Identifizierung von Quellen, die zur Grundwasserbelastung fihren = Darmstadt
(8 o & ndgrabe“ .

« Hauptfokus: Substanzen von Industrieklaranlagen \2 La

« Charakterisierung und Identifizierung von unbekannten
Substanzen, die im Grundwasser nachweisbar sind.

Karte: Geoportal Hessen



Monitoringkampagne im Hessischen Ried

Probenahme- M Auslauf Industrie KA 24h Mischproben, Juli — Dezember 2020
] konzept | Auslauf kommunale KA 24h Mischproben, Oktober 2020
Landgraben/ @® Grundwasser N
Schwarzbach M Landgraben/Schwarzbach

"1 Scheidgraben » Stichproben, 2019 - 2021

| Kuhler- & SchlimmergrabenJ

® KA Weiterstadt

KA BUtterorn®

Schlimmergraben
KA Chemische Industrie

Landgraben

Wasserwerk

KA
Kuchlergraben Darmstadt

®KA Griesheim

Scheidgraben



Studie zu Charakterisieurng und Quantifizierung unbekannter
Substanzen in Grundwasser des Hessian Rieds

Ergebnisse finden sich in:

Hermes et al. (2025), Studie zur chemischen Charakterisierung und Quantifizierung bisher nicht bekannter
Stoffe in Wassern des Landgrabensystems (Hessisches Ried). Bundesanstalt fir Gewéasserkunde. BfG-

2209.Doi: 10.5675/BfG-2209



Zusammenfassung Teil 1: Einsatz von NTSPortal als Managementinstrument

1) Schneller Zugang zu den grof3en Datenmengen aus NTS
« Uberwachung eines breiten Stoffspektrums mit Hilfe von Priorisierungstools

2) Retrospektive Datenanalyse bisher unbekannter Substanzen durch das NTSPortal
« Hinweise auf Vorkommen, Eintragsquellen und Langzeittrends

« Relevanzabschatzung

Verwertung

» Stoffe auswahlen fir (inter)nationale Beobachtungslisten (z.B. EU Watchlist), Monitoringprogramme
der Flussgebietsgemeinschaften (z.B. Rheinmessprogramm Chemie)

« Messstellen auswahlen, z.B. fuir Uberblicksmonitoring der Lander

* Relevanzbetrachtung (bundesweit), z.B. beim Spurenstoffzentrum des Bundes



Publikationsliste
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Nurenberg et al. (2015), Development and validation of a generic nontarget method based on liquid chromatography — high resolution
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Landeswasserversorgung sl e~
Trinkwasser fur Baden-Wurttemberg

Tell 2 = NTS beim Wasserversorger

Wasser Lunch & Learn
22. April 2026

Tobilas Bader
Landeswasserversorgung Stuttgart
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Prozessbewertun mit NTS?
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Landeswasserversorgung sl e~

Prozessbewertung mit NTS Trinkwasser fur Baden-Wurttemberg

1l

Target NTS

Gabapentin
Irgarol Diclofenac

lopamidol Valsartan
Sulfamethoxazol Diuron

Bezafibrat Terbutryn

Metoprolol

F— Cinfl — CEffI

Cinfl

Bewertung
DVGW Wasser Lunch & Learn « Tobias Bader « 22. April 2026 Folie 5


https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acs.analchem.7b03037
https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acs.analchem.7b03037
https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acs.analchem.7b03037

Prozessbewertung mit NTS

A

Nf

Landeswasserversorgung
Trinkwasser fur Baden-Wurttemberg

Zulauf

]
Features 372 237 133 12 41
Targets(e) 19 12 I 0 1
1S (X) 0 0 14 0 0
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Prozessbewertung mit NTS

A

Nf

Landeswasserversorgung
Trinkwasser fur Baden-Wurttemberg

Zulauf

]
Features 372 237 133 12 41
Targets(e) 19 12 ! 0 1
1S (X) 0 0 14 0 0

104 |

max. Int

10° |

102

DVGW Wasser Lunch & Learn « Tobias Bader « 22. April 2026

L)

il Wi

27 i
oW -3
N t"f',_ \‘:CP : ).
ol I 5 ol

Ablauf

Folie 7



1l

_ Landeswasserversorgung sl e~
Prozessbewertung mit NTS Trinkwasser fur Baden-Wirttemberg
A
Nf
Zulauf
[
Features 372 237 133 12 41 =
Targets(e) 19 12 7 0 1 LG, ey 2 IV
1S () 0O 0 14 0 O s RO T 0
| Ak 3 S
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DVGW Wasser Lunch & Learn « Tobias Bader « 22. April 2026 Folie 8



1 1L

S LC-HRMS-Profil Landeswasserversorgung sl e~
Priorisierun g Trinkwasser fur Baden-Wiurttemberg

4 m/z@RT

Intensitat

m/z

DVGW Wasser Lunch & Learn « Tobias Bader « 22. April 2026 Folie 9
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Priorisierung von Industrieemissionen Trinkwasser fur Baden-Wirttemberg
= '\ t
% o o
2 | \ .
= c / AZM in Donauwasser
D // \ »
@ S \. "N o/ e I

\ O
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>
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Anliker et al., Environ. Sci. Technol.
2020, 54, 7, 4110-412
https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acs.est
.9b07085

DVGW Wasser Lunch & Learn « Tobias Bader « 22. April 2026

Mli \ \ , Sulfameth-

oxazol

o Ticlopidin

2018 2020 2022
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suche



https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acs.est.9b07085
https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acs.est.9b07085

Priorisierung von Industrieemissionen

o Pharmafirma im Einzugsgebiet

o Umwelterklarung:
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TOP 5 C in ug/L
Sulfamethoxazol 190
Ibuprofen 160
Metoprolol 80
Quetiapin-COOH (60
Ibuprofen-2-OH 35

Pharmaceutical pollution of the
world’s rivers

Wilkinson, John; Boxall, Alistair; Kolpin, Dana; Leung, Kenneth;
Lai, Racliffe; Galban-Malagon, Cristébal; Adell, Aike; ©
+120 Authors

¢

»The most polluted sampling site was .
located in the Rio Seke (La Paz, Bolivia)
and had a cumulative [61 compounds]}
APl concentration of 297 pg/L«
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Mallnahmen an der Quelle Trinkwasser fir Baden-Wiirttemberg

SofortmafRnahme ,,1st rinse“
— > 75% Reduktion der AZM-Fracht!

Reinigungsanlage

o Labortests durchgefihrt

o Pilotanlagen vor Ort

o Aktuell: Bau der Anlage

o Inbetriebnahme Q3/2026 — Neue Beprobungskampagne

DVGW Wasser Lunch & Learn « Tobias Bader « 22. April 2026 Folie 14
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Langenau

&

Trinkwasser, Langenau Donau, Leipheim

to04y 1 1.00 /,D ij
§O.75 - 1:1 Verdiinnung E;o.m D;P\D e
F050 oo mit Grundwasser 5 050
025 - B 025 CoHrOuP,

0.00 0.00 (5-Ethyl-2-methyl-2-oxido-1,3,2-dioxa-
MR LY s memyphospronat

Uwe Kunkel,
LfU Bayern

o Halogenfreies
Flammschutzmittel

o Hohe Peaks im
Abwasser der Textil-
Industrie



Quantifizierung

o Standard nicht sauber

C15H3109P3

Fhib-db-8 XL fro UeY /Lo 48 I KW Sa_Uanau_s5-05-1/_Injdw_._Uonau_s5-0b-1/_InjZ, Expenment 1, +1UF MS (100 - T200): 445, - (gflig
@ 41203-81-0XIC from 25-05-27_Zor04_p_48 175398-12_KW20_Sa_Donau_25-05-17_Inj_onau_2505-17_Inj2, Expesiment 1, +TOF MS (100 - 1200): 287 0834

finale Quantifizierung

Reinheitsbestimmung noch ausstehend!

mit ICP-MS LC-HRMS LC-ICP-MS

H3 TUSPS AIL from -l6_sor-1so_p_Ub_ W49 #UA TUF N U0 - T200) 449149 +- UUUs Ua
i CIH2006P2 XIC from 25-12-18_Zor-i1so_p_06_LW149_IDATOF MS (100 - 1200): 287.081 +- 0.005 Da
3.5e5 4

31P | 31P.160

735

o Isokratische Trennung

3.0eb 1

2.5e5 4

2.0eb 4

1.5e5 -

1.0e5 -

Erstbewertung mit WBA

5.0e4 4




LW-Testbatterie: keine Effekte (hochkonzentrierter Standard, 10 ug auf Platte)

Basis- Zyto- Neuro- Estro- Andro- Gen- Phyto-
tox.(AF) tox. (BS . gen. (YAS) tox. (umu)

W @ W @

o

(o]
L
L}

0.8+

o
N

o
(92
1

o
S
1

03+

Retardationsfaktor (Rr)

02+

0.1+

- - » - v J “» .' S - »
- SIRFACEIRNPR| [LRS E

... weitere Tox-Tests laufen aktuell beim UBA



Langenau Trinkwasser, Langenau Donau, Leipheim

100 1 1.00
50.75 - 1:1 Verdiinnung 50.75
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Donau, Leipheim
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* oberstromige Probenahme nicht mehr
moglich

rel. peak height
o
S

« BehoOrden kontaktiert
— Regierungsprasidium
— Landratsamt
— Gewerbeaufsicht
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Anomalie

— keine Daten zu den Stoffen erkannt



Fazit

(Transformationsprodukte!)

'{:}, Breiteres Bild bel Prozessbewertung

< Forschungsprojekte

RT 01. Dezember 2024
X
: Datenschatz: zeitlich und 6rtlich aufgeldste NTS-Daten K2I-Xplore
nz  (Z.B. Spurenstofftracking, Retrospektive Analysen) Eg:;gii:rhuen:nac:sk?gfm\-’lj;?;;[Slgglir‘:nzalmil?r?\l:)rggls(t\fvfzgzcok;;g: explorative

TZW

Technologiezentrum Bodensee-
Wasser
Wasserversorgung

all

il -~

Zukunft: Laborubergreifendes NTS

(z.B. Quellensuche, Belastungskarten) . |_// ‘; \S;’gdt@%%\sn&%ke
ien V

Wasser- und 1¢g#
Umweltanalytik kel  Wiener Wasser

' ’ RheinEnergie

¥ Hessenwasser

. Berliner _
s » Wasserbetriebe

Aktuelle Workflows zu langsam!

DVGW Wasser Lunch & Learn « Tobias Bader « 22. April 2026 Folie 21
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NTS Im Pum pwerk? Landeswasserversorgung

Trinkwasser fur Baden-Wurttemberg

vorher| nachher motivated by
eawag & BfG

e Alter Batterieraum — Labor

(Ab)Wasser \&\'\ﬂ\ae‘“\age

[Laborbank}
[ Laftung J

DVGW Wasser Lunch & Learn « Tobias Bader « 22. April 2026 Folie 23




Langenau

Landeswasserversorgung sl e~
Trinkwasser fur Baden-Wurttemberg

How to...
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Vorfl Iter'..
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50 L. 00 L/s

Feinfilfer ¥ s’
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0.2 L/min

Bl
LC-HRMS

Grobrechen

Durchflusskuvette

waste 40 mim




At (Probe, Alarm) I lu

Analysis ESI+ 30 min
. i : Landeswasserversorgung sl e~
Analy5|s ESI 30 min Trinkwasser fur Baden-Wurttemberg

Auswertung 5 min
35 - 65 min

Dissertation

Speicherung und Auswertung Michael Mohr

Alarmierung per Malil Visualisierung

Code yellow for Dimoxystrobin Automated Near Real-Time QC
and Alarm-Monitoring for LC-HRMS
Mohr, M, J.' %, Strihle, L, Leurle, P.', Christensen, J. H.*, Seitz, W.', Winzenbacher, R.", Bad

Code yellow for Dimoxystrobin was determined with a concentration of 332 ng/L.
La ersorgung, *University of C gen, *Aalen y of Applled

Online LC-HRMS

G

Grdlﬁ’dna
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Mohr, J. M. et al. (2026), RCM
https://analyticalsciencejournals.onlinelibrar

v.wiley.com/doi/10.1002/rcm.70052

the lower and upper limits of QC, the co-ing ok wins changed 10 1.0 pl and 15 pb respectively
Both faulis wore delected and & waming was issued. The nomiaised intensity plol in ESI (+) Is shown above,
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Fachausschuss Non-Target-Screening Trinkwasser fiir Baden-Wiirttemberg

o FA-NTS bestent aus 4 Gruppen

1. Identifikation
2. Inter-lab NTS

3. Semiquant NTS g
4. Validierung
Anwendung des
Non-Target-Screenings mittels Strukturaufkldrung aus LC-HRMS-
o NEU LC-ESI-HRMS Daten: Gdngige Softwaretools fiir den
in der Wasseranalytik Umweltbereich
o Leitfaden 2.0 (husgave 20 2025 (Ausgabe 102025

Wasserchemische Gesellschaft
Fachgruppe in der Gesellschaft Deutscher Chemiker

(Validierung, QS, Statistik)
o Tipps zur Strukturaufklarung

Wasserchemische Gesellschaft
Fachgruppe in der Gesellschaft Deutscher Chemiker

GESELLSCHAFT DEuTscHE® CHEMIxER

https://www.qdch.de/fileadmin/downloads/Netzwer
k und_ Strukturen/Fachgruppen/Wasserchemische
Gesellschaft/Publikationen/2025-04-

25 Leitfaden Strukturaufklaerung aus LC-

HRMS-Daten.pdf

https://www.gdch.de/fileadmin/downloads/Netzwerk und
Strukturen/Fachgruppen/Wasserchemische Gesellschaft/
Publikationen/Leitfaden NTS DE V2 final.pdf
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https://www.gdch.de/fileadmin/downloads/Netzwerk_und_Strukturen/Fachgruppen/Wasserchemische_Gesellschaft/Publikationen/2025-04-25_Leitfaden_Strukturaufklaerung_aus_LC-HRMS-Daten.pdf
https://www.gdch.de/fileadmin/downloads/Netzwerk_und_Strukturen/Fachgruppen/Wasserchemische_Gesellschaft/Publikationen/2025-04-25_Leitfaden_Strukturaufklaerung_aus_LC-HRMS-Daten.pdf
https://www.gdch.de/fileadmin/downloads/Netzwerk_und_Strukturen/Fachgruppen/Wasserchemische_Gesellschaft/Publikationen/2025-04-25_Leitfaden_Strukturaufklaerung_aus_LC-HRMS-Daten.pdf
https://www.gdch.de/fileadmin/downloads/Netzwerk_und_Strukturen/Fachgruppen/Wasserchemische_Gesellschaft/Publikationen/2025-04-25_Leitfaden_Strukturaufklaerung_aus_LC-HRMS-Daten.pdf
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Fachausschuss Non-Target-Screening Trinkwasser fur Baden-Wiirttemberg

Name Chemical Formula
o Isotopenmarkierte Standards zur %o etormi 06 o GG
4 Sotalol D7 PH7 C12H13N203S
_ Qu al ItatSSICheI’u ng sed - lopromid-D3 DH3 C18H21I3N308
Saccharin D4 2H4 CTHNO3S
] 7e4 - Hydrochlorothiazide 13C,D2 13C1 2H2 C6HBCIN304S2
- Erkennung von Matrixeffekten Eonzoiiazoe 2
6e4 - etoprolo
_ _ _ U, Chioridazon-D5 hH5 C10H3CIN3O
- besseren Verg|e|Ch barkeit beil der S Sulfamethoxazol-Dd bHa C10H7N303S
= oe4 1 Bromacil-D3 PH3 COH10BrN202
. . 4 Simazine-D10 2H10 C7H2CIN5
laborUbergreifenden NTS-Auswertung £ ] Cotaneispt BHCI5D0
] ] ] 304 - l . Irbesartan D4 2H4 C25H24N60
o Mischung bel Neochema erhaltlich | — Benlaaonsopropy D6 0 C1OHONR03S
] Diuron-D6 hHE COHACI2N20
2ed r : Bezafibrat D6 PHE C19H14CINO4
http S ) / / WWW n eOCh e m a CO m / P 1e4 | i Darunavir D 2H9 C27H28N307S
I . - - N I : Fipronil 13C4 13C4 C8H4CI2F6N40S
h a rm a_ D X_ M | X_ 2 2 / RO 1 2 4 3 00 J'; . . . . Diflufenican-D3 2H3 C19H8F5N202

2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 19
Time, min

Produkt-ID:
R01243-WaaAN5
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