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4.2.7 Non-Target-Screening-Datenbank —
Online-Portal ,,Non-Target Screening fiir die
Umweltiiberwachung der Zukunft*¢

Non-Target-Daten der BfG und anderer Umweltlabore sollen erstmalig in einem digitalen Archiv
zusammengefiihrt werden, um stoffliche Belastungen von Gewiissern umfangreicher erfassen und

iiberwachen zu konnen.
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Abbildung 84: Non-Target-Screening-Daten werden in einem digitalen Archiv zusammengefihrt, um diese integrativ
auszuwerten (Grafik: BfG, GDWS, Wikimedia Commons: Kentolortigue)

Non-Target-Screening (NTS) ist eine moderne
analytische Methodik, um eine groe Anzahl von
organischen Spurenstoffen und deren Transforma-
tionsprodukte in der Umwelt nachzuweisen und
noch unbekannte Spurenstoffe zu identifizieren.
Diverse Umweltlabore entwickeln fiir Gewisser-
proben NTS-Messmethoden und Verfahren fiir
die Auswertung und Interpretation der Daten.
Neuartige Datenbanken machen es moglich, den
chemischen Zustand von Gewissern umfassender
und transparenter zu erfassen. So kénnen beispiels-
weise Daten iiber das Vorkommen unbekannter,

Bundesanstalt fir Gewasserkunde
Kompendium Forschung und Entwicklung 2020/2021

noch nicht identifizierter Spurenstoffe in einem
Datenarchiv zusammengetragen werden, um die
Identitiat, Umweltrelevanz und die Herkunft der
Substanzen effektiver und umfangreicher als bisher
zu ermitteln.

Veranlassung

Die Verwendung der NTS-Daten fiir Screening-
Ansitze entwickelt sich zu einer neuen, leistungs-
fahigen Methode zur Erkennung bisher unbe-



kannter Gewdsserkontaminanten. NTS bietet die
Chance, die chemische Gewdsserqualitiit detail-
lierter als bisher zu untersuchen. Die Bearbeitung
und Interpretation der komplexen NTS-Datensitze
ist allerdings bisher sehr ressourcenintensiv und
benotigt eine gute Datengrundlage. Die Entwick-
lung eines digitalen Portals fiir die Recherche

und Auswertung der Messdaten mit einer Daten-
bankanbindung ist ein entscheidender Schritt,
damit zukiinftig NTS-Daten von Gewésserproben
effizienter genutzt werden konnen. Das digitale
Portal ermoglicht es beispielsweise, eine noch
nicht identifizierte Substanz, die bis dato nur iiber
ihre massenspektrometrische Signatur bekannt ist,
iberregional und riickblickend in einem Daten-
archiv zu suchen. Mithilfe dieser Information zum
Vorkommen kann auch die Identitidt und Herkunft
der Substanz gezielt aufgeklirt werden.

Ziele

* Grundlagen schaffen, um NTS-Daten zusam-
menfiithren und Anwendungen fiir die Recher-
che und das Management von NTS-Daten im
Gewisserschutz bereitstellen zu konnen

e Sichere Speicherung der NTS-Daten von unter-
schiedlichen Laboren, unter spezieller Bertick-
sichtigung von Nutzungsrechten
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* Entwicklung von Anwendungen fiir die (statis-
tische) Analyse der Daten
* Insgesamt sollen NTS-Daten
- aus unterschiedlichen Regionen vergleichend
und riickblickend betrachtet werden,
- fiir Data-Mining-Anwendungen genutzt wer-
den und
- zur Unterstiitzung des Datenaustauschs zwi-
schen Laboren zur Verfiigung stehen konnen.

Ausblick auf die nichsten Jahre

* Einrichtung eines Begleitkreises mit Fach-
leuten zur kontinuierlichen Unterstiitzung des
Projektes

* FErarbeitung von Strategien zur Verschneidung
und integrativen Auswertung von NTS-Daten
verschiedener Regionen, Zeitpunkte und Mat-
rizes

° Aufbau einer Datenbank fiir die langfristige
Datenhaltung aufbereiteter NTS-Gewdésser-
daten

* Aufbau einer webbasierten Anwendung fiir die
Darstellung und Analyse gesammelter NTS-
Daten
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