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Veranlassung

Im BMBF-Forschungsverbund ,Risikomanagement
von neuen Schadstoffen und Krankheitserregern im
Wasserkreislauf (RiSKWa)“ wurde die Definition von
sIndikatorsubstanzen“ als ein interessantes Quer-
schnittsthema identifiziert. Es wurde dazu eine Ar-
beitsgruppe gebildet, die sich die Aufgabe stellte,
einen Leitfaden zur Zweckbestimmung, Auswahl, Be-
deutung und Interpretation von polaren organischen
Spurenstoffen als chemische Indikatoren zu ver-
fassen. Mit Hilfe der Indikatoren sollten insbesondere
anthropogene Veréanderungen der Wasserqualitat er-
kennbar sein, sowie nattrliche Prozesse und techni-
sche Aufbereitungsverfahren Uberwacht und gesteu-
ert werden konnen. Diese Indikatoren dienen nicht der
Bewertung der Wasserqualitét.

Mdégliche Anwender sind die Bearbeiter in den Ver-
bundvorhaben des RiSKWa-Programms und in wei-
teren Vorhaben in den Bundeslandern, die sich mit
Spurenstoffen befassen, Fachbehdrden, Forschungs-
einrichtungen, Wasserlabors der Trinkwasserversor-
gung und Abwasserreinigung und Ingenieurfirmen, die
wassertechnologische Themen der Spurenstoffentfer-
nung bearbeiten.

Einen Uberblick Uber magliche Quellen, Eintragspfa-
de und Barrieren im Wasserbereich zeigt die folgende
Abbildung aus dem Bericht eines DECHEMA-Arbeits-
ausschusses ,Pfad- und wirkungsspezifische Indika-
torsysteme flr Wasser- und Bodensysteme* (Leitung:
W. Dott). Dieser Leitfaden wird dabei sehr wesentliche
Teile des dargestellten Systems behandeln.

Haushalt, Arztpraxen

Krankenhaus Landwirtschaft

Grundwasser

Trinkwasser

DNNLY3IM3g

‘ (Lebensmittel)

Quelle: DECHEMA-Arbeitsausschuss ,Pfad- und Wirkungsspezifische Indikatorsysteme fir Wasser- und Bodensysteme* 2002
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Voraussetzungen fur Indikatoren 2

Die in diesem Leitfaden ausgewahlten Indikatoren sol-
len Leitstoffe fiir eine Substanzgruppe vergleichba-
rer Charakteristik sein (Herkunft, Verwendungsprofil,
Verhalten etc.). Sie sollten mindestens einige der fol-
genden Kiiterien erflllen:

m Die Stoffe sollten mdglichst dauerhaft und in Kon-
zentrationen erheblich oberhalb der Bestim-
mungsgrenze gefunden werden, auch wenn es
in Gewassern zu hdheren Verdinnungen kommt.
Dies bedeutet, dass die Emissionsfrachten recht
hoch sein sollten. Nur selten emittierte oder nur in
geringen Mengen verwendete Stoffe eignen sich
nicht.

B Gute Indikatoren sollten mit vertretbarem Auf-
wand analytisch empfindlich nachweisbar und
gut quantifizierbar sein. FUr die organischen
Spurenstoffe in diesem Leitfaden beruht die Ana-
Iytik Uberwiegend auf der LC-MS-Technik. Bei Be-
stimmungsgrenzen im Bereich von ca. 10 — 20 ng/|
(wie bei vielen Routineanalysen) ergibt sich daraus
ein Kriterium zu notwendigen Befunden im Bereich
von 50 ng/l und héher. Zu geringe Konzentrationen
erschweren die Nutzung und Funktionalitdt von
Kandidatenstoffen.

B Esist wlnschenswert, dass die Emissionsquellen
bekannt, moglichst eindeutig und weit verbreitet
sind und die Quellstérken zeitlich oder 0Ortlich rela-
tiv konstant sind. Es ist bekannt, dass die Emission
einiger Stoffe z.B. ein saisonales Verhalten zeigt,
nur lokal erfolgt oder auf Werktage beschrankt ist.
Diese Charakteristik ist zu beachten, wlrde aber
Kandidatenstoffe nicht ausschlieBen.

m Die Verfolgung der Indikatoren im Wasserkreislauf

setzt voraus, dass sie eine merkliche bis hohe
chemische und biologische Persistenz auf-
weisen. FUr besondere Aufgaben kann es aber
auch sinnvoll sein, gut abbaubare Indikatoren zu
verwenden (z.B. Kontrolle biologischer Stufen im
Wasserkreislauf).

Das Verhalten der Indikatoren in natirlichen
Kompartimenten des Wasserkreislaufs sollte
gut erforscht und bekannt sein, z.B. in FlieBgewés-
sern (photochemischer und biologischer Abbau,
Adsorption und Abbau in der Uferfiltration oder der
Grundwasseranreicherung).

Da in vielen Forschungsvorhaben die technische
Entfernung von Spurenstoffen bearbeitet wird,
sollten geeignete Indikatoren auch bereits gut aus
der konventionellen mechanisch-biologischen und
der weitergehenden Abwasserreinigung und der
Trinkwasseraufbereitung bekannt sein.

Die Auswahl der chemischen Indikatoren erfolgt nicht
aufgrund human- oder 6kotoxikologischer Kriterien.



Vorgehensweise bei der Indikatorenauswahl

Die zahlreichen Kriterien in Kap. 2 fUr chemische Indi-
katoren sind nicht gleichzeitig zu erfUllen, d.h. es gibt
nach dem derzeitigen Wissensstand keinen Satz we-
niger Indikatoren, der sich fur alle Zwecke gleicherma-
Ben eignet. Daher wird in diesem Leitfaden an erster
Stelle eine Funktion bzw. Fragestellung definiert und
spezifisch daflr eine begrenzte Zahl geeigneter Indi-
katorsubstanzen mit nachvollziehbarer, spezifischer
Begriindung genannt. Es werden also ,Funktionsin-
dikatoren® abgeleitet, die dann aber auch den allge-
meinen Kriterien (Kap. 2) soweit wie mdglich gentigen

(wie analytische Nachweisbarkeit, ausreichende Be-
funde, weite Verbreitung etc.). Die Arbeitsgruppe hat
sich deshalb bemuiht, maglichst groBe Ubereinstim-
mungen in der Indikatorauswahl flr verschiedene
Funktionen zu erzielen, was die Nutzung dieser Indi-
katoren vermutlich begunstigt.

In der Folge werden abschnittweise die Funktionen,
fUr die Indikatoren gesucht werden, und die zugehdri-
gen Indikatorsubstanzen jeweils kurz dargestellt.



4.1 HaAusliches Abwasser

Hausliches Abwasser ist Wasser, das nach Gebrauch
in Haushalten abgeleitet wird. Kommunales Abwas-
ser enthalt neben dem h&uslichen auch gewerbliches
Abwasser und mdglicherweise auch Regenwasser.
Die wesentlichen Eintragspfade fur Spurenstoffe aus
h&uslichem Abwasser sind Reinigungsmittel, Medika-
mente, Korperpflegeprodukte und mit der Nahrung
aufgenommene Stoffe.

Durch Indikatoren lassen sich die FlieBwege eines
Abwassers nachvollziehen und die Anteile hauslichen
Abwassers in einem Wasserkorper quantifizieren. Alle
diese Voraussetzungen erfUllt der kinstliche SuBstoff
Acesulfam in idealer Weise. Acesulfam wird zum Su-
Ben in Speisen und Getranken eingesetzt, findet aber
auch in Medikamenten und Kdrperpflegeprodukten
Anwendung. Die weltweiten Verbrauchsmengen wer-
den auf mehrere tausend Tonnen pro Jahr geschéatzt
[1]. Aufgrund seiner spezifischen Einsatzgebiete sind
Acesulfam-Emissionen weitgehend auf den Eintrag Uber
hausliches Abwasser zurtickzufiihren [2]. Diffuse Ein-
trage in die aquatische Umwelt sind nach derzeitigem
Kenntnisstand nur von untergeordneter Bedeutung.

Die bisher veroffentlichten Fachartikel belegen, dass
Acesulfam eine ausgepragte Persistenz wahrend der
biologischen Abwasserreinigung besitzt [1, 3, 4]. Die
Konzentrationen in Klaranlagenzu- und -ablaufen
bewegen sich i. d. R. im zweistelligen pg/L-Bereich
und damit in einer GroéBenordnung, wie sie nur flr
sehr wenige andere Mikroverunreinigungen bekannt
ist. Allerdings gibt es Hinweise, dass durch den sai-
sonal variierenden Verbrauch von Acesulfam (héher
im Sommer) jahreszeitlich unterschiedliche Konzen-
trationen auftreten kdnnen. Bei Konzentrationen von
20 pg/L und mehr in Klaranlagenabldufen und einer
Bestimmungsgrenze von 0,01 pg/L ist mit modernen
LC-MS/MS-Systemen der Nachweis eines Abwasser-
einflusses von bis zu 0,05% mdglich. In vielen Ober-
flachenwassern, die durch Einleitungen héauslichen

Funktionelle Indikatoren

Abwassers beeinflusst werden, ist Acesulfam in Kon-
zentrationen zwischen 0,1 und einigen pg/L nachge-
wiesen worden. Acesulfam kann auch tageszeitlich
variieren, daher ist zu empfehlen, Tagesmischproben
zu untersuchen.

Acesulfam wird in der Regel als Kaliumsalz eingesetzt
und liegt Uber einen weiten pH-Bereich als Anion
vor (pKg = 3, log Kow = -1,49). Auf Grund der damit
verbundenen Mobilitat und seiner Persistenz kann
die Verbindung nicht nur in Oberflachengewéassern,
sondern auch in anthropogen beeinflussten Grund-
wassern und Uferfiltraten nachgewiesen werden [1, 5].
Neueste Untersuchungen einer Abwasserfahne in
einem kanadischen Grundwasserleiter lassen eine
Halbwertszeit von >15 Jahren erwarten [6].

In der Vergangenheit wurden auch andere Indikato-
ren verwendet, wie EDTA, Bor oder Carbamazepin.
Bei EDTA ist die Analytik schwierig und die Nachweis-
grenze nicht niedrig genug. Bor aus Waschmitteln hat
keinen eindeutigen Bezug zu hauslichem Abwasser
und kommt zudem nattirlich vor. Carbamazepin kann
unter anaeroben Bedingungen metabolisiert werden.

4.2 Emissionen aus Siedlungsflachen

Die Eintragspfade flUr Spurenstoffe aus Siedlungsfla-
chen sind im wesentlichen Verkehr und Hausbrand,
aber auch Dach- und Fassadenflachen und die Ver-
wendung von Pestiziden. Spurenstoffe aus Siedlungs-
flachen gelangen Uber die Niederschlage entweder
in den Regenwasserkanal bei der Trennkanalisation
(Anteil von 44% [7]) oder in die Mischkanalisation und
teilweise aus MischwasserUberlaufen in die Gewasser.
Der Regenwasseranteil in der Mischkanalisation wird
zur Klaranlage gefordert und behandelt und mit dem
gereinigten Abwasser in die Gewasser eingetragen.
Der Regenwasserabfluss aus der Trennkanalisation
und die Mischwasserlberlaufe werden z.T. unbe-
handelt in die Gewasser eingeleitet. Neue Studien zu
ausgewahlten organischen Spurenstoffen im Regen-
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Funktionelle Indikatoren

wasserabfluss und Gewéssern zeigen zum Teil hohe
Konzentrationen.

Neben unpolaren Stoffen werden auch polare Stof-
fe, die hauptséchlich in der Wasserphase gefunden
werden, eingetragen. Aus Kunststoffen und Gummi
werden organische Substanzen freigesetzt, wie bei-
spielsweise Flammschutzmittel, Weichmacher, Anti-
oxidantien oder Bisphenol A, die als relativ polare Stoffe
nachgewiesen werden. Die Quelle der Spurenstoffe
aus Baustoffen wird vermutlich im Rahmen der ener-
getischen Sanierung von Gebauden noch weiter zu-
nehmen. Biozide werden, wie z.B. Mecopropester als
Durchwurzelungsschutz in Bitumendachern oder wie
Diuron, Isoproturon, Terbutryn und Carbendazim, als
Algenschutz in Hauserfassaden genutzt [8, 9]. Vor allem
Mecoprop wurde in diesen Arbeiten mit den hdchsten
Gehalten (bis zu 1 pg/L in der Glatt, Zurich) in den un-
tersuchten Oberflachengewéassern nachgewiesen [9].

Es wird empfohlen, Mecoprop als Indikator fur Eintra-
ge aus Siedlungsflachen in Abwasser zu verwenden.
Mecoprop tritt in ausreichend hohen Konzentrationen
auf, wird in der biologischen Abwasserreinigung nicht
entfernt und ist in der Bodenpassage persistent.

4.3 Landwirtschaft

4.3.1 Intensive Tierproduktion

Der deutsche Tierarzneimittelmarkt I&sst sich in Bezug
auf die Umsatzzahlen wie folgt einteilen: Antiinfektiva
(28%), Antiparasitika (18%), Biologika (28%) und phar-
mazeutische Spezialitdten (26%). Hierbei werden in
etwa die gleichen Umsétze bei Nutz- und Heimtieren
erzielt [10]. Hinsichtlich der eingesetzten Praparate ist
festzuhalten, dass der Uberwiegende Anteil der Antiin-
fektiva auf den Nutztierbereich entfallt.

Die absoluten Verbrauchsmengen fur Tierarzneimittel
lagen im Jahr 2011 in Deutschland bei 1.734 Tonnen
[11]. Eine européische Vergleichsstudie zeigte, dass
Antibiotika in allen untersuchten L&ndern eingesetzt
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werden und die bedeutendsten Wirkstoffgruppen Tet-
racycline, B -Laktame und Sulfonamide darstellen [12].

Die starke Sorption von Tetracyclinen — aber auch von
den nur in sehr geringen Mengen eingesetzten Fluor-
chinolonen — an den Oberboden ist schon langere Zeit
bekannt und daher ist eine Verlagerung dieser Wirk-
stoffe in das Grundwasser nur in ganz seltenen Fallen
nachgewiesen worden (Tab. 1) [13-15].

B-Laktam-Antibiotika werden aufgrund der leichten
enzymatischen Spaltbarkeit und der Saurelabilitéat des
B-Laktamringes in Umweltmedien wie Gulle oder Ab-
wasser relativ rasch inaktiviert und sind im Wasser-
pfad in der Regel nicht mehr nachweisbar [16].

Bestimmte Sulfonamide hingegen sind — trotz einer
ebenfalls starken Sorption im Oberboden — wiederholt
in Grund- und Oberflachengewassern gefunden wor-
den [16-18]. MengenmaBig bedeutende Wirkstoffe
auf dem deutschen Markt sind insbesondere Sulfadi-
azin und Sulfa-methazin (Synonym: Sulfadimidin), die
v.a. in der Schweinehaltung eingesetzt werden. Kirz-
lich erfolgte die Zulassung von Sulfamethoxazol, das
bislang in Deutschland ausschlieflich in der Human-
medizin Verwendung fand, fir Gefligel. Der Wirkstoff
wurde bereits in Nordrhein-Westfalen in Regionen mit
besonders hoher Geflligelproduktion im Grundwasser
gefunden [19]. Daher wére auch hier eine gewisse In-
dikatorfunktion gegeben, allerdings mit der Einschran-
kung, dass keine Haushaltsabwéasser bzw. Klaran-
lagenabflisse den untersuchten Grundwasserleiter
erreichen konnen.

4.3.2 Anbau von Pflanzen

Das Auftreten von Pflanzenschutzmittel-Wirkstoffen
(hier abgekirzt PSM) in Grund- und Oberflachen-
wassern geht im Wesentlichen auf ihren Einsatz in
der Landwirtschaft zurtick. Die oberflachliche Auswa-
schung in Oberflachengewasser oder die Verlagerung
in das Grundwasser werden oft als ,diffuse Eintrage”
bezeichnet. Hinsichtlich der eingesetzten Substanzen



Funktionelle Indikatoren

gibt es jedoch Uberschneidungen mit den Bioziden,
die vor allem im urbanen Bereich, etwa im Bauten-
schutz, eingesetzt werden.

In Deutschland sind derzeit etwa 260 PSM zugelas-
sen, verteilt auf verschiedenste Substanz- und Wirk-
stoffklassen [20]. Der Einsatz von PSM ist lokal stark
differenziert und abhangig von der angebauten Kul-
tur. PSM werden in der Regel saisonal eingesetzt,
hauptsachlich im Frihjahr, sodass insbesondere in
Oberflachengewassern zeitlich stark variable Belas-
tungen auftreten kdnnen. Vor diesem Hintergrund ist
die Auswahl einer kleinen Zahl an Indikatorsubstanzen
fur den Eintrag von PSM grundsétzlich schwierig und
hinsichtlich ihrer Aussagekraft eingeschrankt. Insbe-

Tabelle 1: Indikatoren der Intensivtierhaltung

Substanzklasse Indikator

Sulfadiazin
Sufamethazin
(Sulfamethoxazol)*

Sulfonamide

sondere ist zu beachten, dass aufgrund der lokal und
zeitlich differenzierten Anwendung die Tatsache, dass
ein bestimmter PSM-Wirkstoff in einer Wasserprobe
nicht nachgewiesen werden kann, nicht als Beleg fur
einen fehlenden Einfluss landwirtschaftlicher Aktivita-
ten gewertet werden kann.

Die nachfolgende Auswahl beinhaltet ausschlieBlich
polare Metabolite (Transformationsprodukte) solcher
PSM, die in groBer Menge eingesetzt und in weit ver-
breiteten Kulturen angewendet werden. Anders als
fr die PSM selbst ist fur Metabolite das Auftreten in
Oberflachengewéassern weniger saisonal begrenzt.
Zudem haben Untersuchungen in den vergangenen
Jahren deutlich gemacht, dass es auf regionaler Ebe-

Beispiele fir Pro/Kontra

andere Spurenstoffe

hohe Persistenz,
spezifisch fur Tierhaltung,
bereits nachgewiesen

Sulfachloropyridazin
Sulfadiazin
Sulfadimethoxin
Sulfaguanidin
Sulfamerazin
Sulfamethazin
Sulfamethoxypyridazin
Sulfapyridin
Sulfathiazol

B-Lactame -

werden leicht abgebaut

Tetracycline —

Chlortetraclin
Doxycyclin
Oxytetracyclin
Tetracyclin

starke Adsorption an
Oberboden

Fluorchinolone —

starke Adsorption an
Oberboden

Ciprofloxacin

(als Enrofloxacinmetabolit)
Enrofloxacin

LLomefloxacin

Norfloxacin

Ofloxacin

Desinfektionsmittel Kupfer

Zink

quartdre Ammonium- nicht spezifisch

verbindungen

*spezifisch mit Einschrankung (s. Text)
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ne erkennbare Zusammenhange zwischen groBflachig
angebauten Kulturen und dem Auftreten bestimmter
PSM-Metabolite zumindest fur das Grundwasser gibt
(z.B. [21]). Die Auswahl der als Indikatorsubstanzen
empfohlenen PSM-Metabolite erfolgt unter Berlck-
sichtigung der in jingster Zeit berichteten Haufigkeit
der Befunde bestimmter Metabolite in Grund- und
Oberflachenwassern [21-24].

Die Indikatorsubstanzen sollten grundsatzlich in der
Lage sein, aktuelle Eintrége aus der Landwirtschaft zu
erfassen. Somit sind in Tab. 2 nur Metabolite von PSM
bertcksichtigt, die heute noch in Deutschland einge-
setzt werden.

Der polare Metabolit Aminomethylphosphonsaure
(AMPA) des mit Abstand meistverwendeten Herbizids

Tabelle 2: Indikatorsubstanzen fiir Eintrage aus der Landwirtschaft, in Abhangigkeit von der Anbaukultur

Kultur Indikator

Zugehoriges PSM

Weitere Indikatoren

(CGA354743 = CGA 380168) | (Herbizid)

Weizen Chlorthalonil-Metabolit Chlorthalonil Trifloxystrobin-Metabolit NOA
R417888 (Fungizid) 413161
Mais Metolachlor-ESA S-Metolachlor Metolachlor-Metabolit NOA 413173

oder Metolachlor-OXA (CGA51202 =
CGA 351916); Terbuthylazine-2-
hydroxy (MT13) oder Terbuthylazin-
Metabolit CGA324007

Raps, Olsaaten Metazachlor-ESA Metazachlor Metazachlor-OXA (BH 479-4);
(BH 479-8) (Herbizid) Dimethachlor-Metabolit
CGA369873; Quinmerac
Metabolit BH 518-2
Riben (Zucker-R., | Desphenylchloridazon Chloridazon Methyldesphenylchloridazon
Futter-R.) (Metabolit B) (Herbizid) (Metabolit B1)
Kartoffel Chlorthalonil-Metabolit Chlorthalonil
R417888 (Fungizid)

Tabelle 3: Indikatorsubstanzen fiir Eintrage in das Grundwasser aus frither verwendeten PSM

Kultur Indikator Zugehoriges PSM*
Mais Desethylatrazin Atrazin

(Herbizid, bis 1990)
offentl. Bereich, Dichlorbenzamid (BAM) Dichlobenil

Reben (Herbizid, bis 2001)
Obst, Reben, Dimethylsulfamid (DMS) Tolylfluanid
Hopfen (Fungizid, 1977-2007)

* Zeitangaben entsprechend BVL, fir Tolylfluanid ,Ruhen der Zulassung” seit 2007 [25].
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(Glyphosat) ist analytisch zu schlecht zuganglich, um
als Indikatorsubstanz zu fungieren. Zudem tritt AMPA
auch als Transformationsprodukt organischer Phos-
phonsauren auf; ihr Vorkommen kann daher nicht
eindeutig auf landwirtschaftliche Aktivitdten zurlckge-
fGhrt werden.

Einige friher in groBer Menge eingesetzte, heute
aber nicht mehr zugelassene PSM haben in der Ver-
gangenheit zu verbreiteten Metaboliten-Befunden in
Grundwassern gefuhrt. Diese halten oft mehr als ein
Jahrzehnt nach Aussetzen der Anwendung noch an.
Die in Tab. 3 aufgefihrten PSM-Metabolite k&nnen
dementsprechend, bestimmungsgemaien Einsatz vor-
ausgesetzt, als Indikatoren fur Eintrage in Grundwéasser
aus friheren landwirtschaftlichen Aktivitaten dienen.

4.4 Biologische Abwasserreinigung

Ein hoher Anschlussgrad und die vorwiegend ein-
gesetzten Kanalisationssysteme in Deutschland be-
dingen den Eintrag neuer Schadstoffe und Krank-
heitserreger aus kommunalem Abwasser (hdusliches
und industrielles Abwasser) in die Gewasser auf drei
Eintragspfaden: () mit gereinigtem Abwasser als Haupt-
eintragsweg; (i) mit Rohabwasser Uber Mischwasser-
entlastungen und (i) mit Rohabwasser aus Leckagen
der Kanalisation. In mechanisch-biologischen Klaran-
lagen, ausgelegt zur Kohlen- und Nahrstoffelimination,

werden die Abwasserinhaltsstoffe teilweise eliminiert
oder umgewandelt. HierfUr sind drei Hauptprozesse
verantwortlich: (i) Verflichtigung; (i) biologischer Ab-
bau und (i) Sorption [26]. Der Eliminationsgrad in
den Klaranlagen ist sowohl abhangig von den Stoff-
eigenschaften als auch von den Prozessbedingungen
und kann je nach Einzelsubstanz zwischen O und
100% variieren [27-29]. Aufgrund geringer Henry-Koef-
fizienten und der Polaritat der meisten Mikroverunreini-
gungen haben die Prozesse Verfliichtigung und Sorp-
tion nur fUr eine geringe Anzahl an Einzelsubstanzen
eine Bedeutung [30]. Fur die Mehrzahl der geltsten
Inhaltsstoffe ist der biologische Abbau maBgebend.

Neben den spezifischen Substanzeigenschaften be-
einflussen vor allem betriebliche Faktoren wie pH,
Temperatur, Rohwasserqualitat, hydraulische und
Feststoffverweilzeit den Abbaugrad [28-31]. Dies er-
schwert eine pauschale Einordnung der Einzelsubs-
tanzen bezuglich ihres biologischen Abbaus in Klar-
anlagen. Die bisher umfassendste Zusammenstellung
wissenschaftlich publizierter Monitoring-Daten zum
Verhalten von 118 Arzneimitteln auf 264 Klaranlagen
findet sich im Review-Artikel von Verlicchi et al. [29].
Umfassende Monitoring-Daten zu Arzneimittel, Kos-
metika, Haushaltschemikalien und Industriechemi-
kalien auf Klaranlagen finden sich bei UBA [32], Fatta-
Kassinos et al. [33], van Beelen [34], van der Aa et al.
[35], MUNLYV [36].

Tabelle 4: Indikatorsubstanzen fir die biologische Abwasserreinigung

Biologischer Abbau Indikator Weitere Stoffvertreter
Unter 10 % Acesulfam Carbamazepin, EDTA, MTBE
30 -80 % Benzotriazol Sulfamethoxazol, Bezafibrat
Nicht geeignet: Diclofenac*
Uber 95 % lbuprofen Koffein, Bisphenol A
* Die Elimination fur Diclofenac variiert zwischen 0 und 80% (im Mittel 20-41%) [31] und ist kein Indikator fUr die biologische Wirksamkeit einer Kldranlage.




Funktionelle Indikatoren

FUr die Indikatorfunktion biologische Abwasserreini-
gung werden die in Tab. 4 aufgefuhrten Substanzen
vorgeschlagen, die das gesamte Spektrum von gering
bis sehr gut in mechanisch-biologischen Klaranlagen
abbaubar abdecken. Alle in Tab. 4 gelisteten Verbin-
dungen sind nicht fllichtig und schlecht sorbierend.
FUr eine ahnliche Klassifizierung bezUglich der Ver-
flichtigungs- und Sorptionsneigung mussten zusatz-
liche Substanzen ausgewahlt werden [26, 28, 30, 34,
37].

Die Literatur zum Abbau von Sulfamethoxazol in Klar-
anlagen ist dabei nicht einheitlich [38, 39]. Dies lasst
sich mit der moglichen Retransformation des hu-
manen Hauptmetaboliten N,4-Acetylsulfamethoxazol
zu Sulfamethoxazol erklaren [40, 41], wodurch ein
scheinbar geringerer Entfernungsgrad ermittelt wird.
Studien, die auch den humanen Metaboliten N4-Ace-
tylsulfamethoxazol einbeziehen, zeigen einen maBig
bis guten biologischen Abbau [40].

4.5 Aktivkohleadsorption

Eine Reihe von organischen Spurenstoffen und ein
Teil des organische Hintergrunds (DOC) eines Was-
sers lassen sich Uber die Adsorption an pulverférmi-
ger oder granulierter Aktivkohle (PAK, GAK) entfernen.
Die sehr unterschiedlichen Stoffeigenschaften (Polari-
tat, MolekilgroéBe etc.) zeigen sich auch in einer sehr
unterschiedlichen Adsorbierbarkeit an Aktivkohle, mit
einem weiten Spektrum von sehr gut, gut, Uber mit-

Tabelle 5: Indikatoren fiir die Adsorbierbarkeit an Aktivkohle

tel, gering bis nicht adsorbierbar [42-44]. Als direkte
Folge davon wird die notwendige Einsatzmenge von
Pulveraktivkohle von der Festlegung des Zielstoffes
und dessen Entfernungsgrad abhangen. Bei einem
GAK-Filter werden der Durchbruchspunkt und damit
der erreichte spezifische Durchsatz in m%/kg von der
Wahl des Zielstoffs und der angestrebten Ablaufkon-
zentration abhangen.

Grundsatzlich kann festgestellt werden, dass sehr
gut und gut adsorbierbare Spurenstoffe mit hohem
Wirkungsgrad (> 80%) entfernt werden. Bei mittel
bis gering adsorbierbaren Stoffen sind derartige Ent-
fernungsgrade unter den ublichen verfahrenstechni-
schen Randbedingungen nicht erreichbar. Die Adsor-
bierbarkeit der Stoffe kann dabei Uber die Parameter
der Isothermengleichung nach Freundlich beschrieben
werden, also den ke-Wert und den Exponenten n [45].

Nach der bisherigen Kenntnis Uber die relative Ad-
sorbierbarkeit von Spurenstoffen kénnen daher die in
Tabelle 5 aufgefuhrten Indikatorsubstanzen vorgeschla-
gen werden.

In DOC-armen Wassern (wie in der Trinkwasseraufbe-
reitung) ist die Adsorbierbarkeit immer deutlich bes-
ser als in DOC-reichen Wassern (wie im Klarlauf der
kommunalen Klarwerke), da weniger Konkurrenz mit
dem Hintergrund-DOC auftritt. Die obige Bewertung
der Adsorbierbarkeit schlieBt das dadurch ein, dass
die bessere Einstufung immer fir DOC-arme Wasser

Adsorbierbarkeit an Aktivkohle Indikator Weitere Spurenstoffe

Sehr gut bis gut Benzotriazol Carbamazepin, Diclofenac

Mittel bis schlecht Acesulfam Sulfamethoxazol, Rontgenkontrastmittel,
Primidon

Nicht adsorbierbar EDTA* MTBE, ETBE

* Messungen zu EDTA sind nicht erforderlich zur Kontrolle der Aktivkohleanwendung.
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Funktionelle Indikatoren

gilt (DOC um und unter 2 mg/l, d.h. Benzotriazol ist
hier sehr gut adsorbierbar, im Abwasser aber nur gut
adsorbierbar).

Weil in der Adsorption auch eine Teilentfernung des or-
ganischen Hintergrundes stattfindet, kann der spekt-
ral Absorptionskoeffizient bei 254 nm (SAK,s,) als
ein geeigneter Begleit- und Kontrollparameter verwen-
det werden. Hierzu kénnen Korrelationen zwischen
der relativen UV-Abnahme und der relativen Abnahme
der Spurenstoffe etabliert werden (Hilfsbeziehungen).
Damit ist eine recht einfache Uberwachung der Wir-
kung der PAK bzw. der GAK-Filter zu erwarten.

4.6 Ozonung

Zur Entfernung von Spurenstoffen in der Wasser- und
Abwasseraufbereitung wird Ozon als starkes Oxida-
tionsmittel bereits erfolgreich eingesetzt. Die Ozonung
flhrt zur Oxidation des organischen Hintergrundes
(DOC) und zur oxidativen Transformation von organi-
schen Spurenstoffen. Der Erfolg der Ozonung hangt
im Wesentlichen von drei GroBen ab: der Hohe der ins
Wasser eingetragenen Ozonmenge, der Reaktivitat

der zu entfernenden Spurenstoffe mit Ozon und dem
zeitlich variablen Vorliegen von ozonverbrauchenden
Verbindungen in Form von z.B. Nitrit, Eisen(ll) und des
Hintergrund-DOC.

Es werden vier Stoffe zur Kontrolle des Erfolgs einer
Ozonung vorgeschlagen: Carbamazepin und Diclofenac
als Vertreter fUr Stoffe mit einer hohen Reaktivitat
mit Ozon (kpz > 10* M-'s™") sowie Benzotriazol und
Acesulfam als Vertreter flr Stoffe mit einer mittleren
Reaktivitat (kog: 102-10* M's™). Es genlgt, nur je einen
Vertreter aus jeder Kategorie regelmaBig zu Uber-
wachen. Wenn flir diese Stoffe eine Entfernung > 80 %
bei den in Tab. 6 angegebenen spezifischen Ozon-
zehrungen nicht gegeben ist, liegen sehr wahrschein-
lich Stérungen durch andere Wasserinhaltsstoffe oder
verfahrenstechnische Probleme wie z.B. eine Uber-
schétzung des Ozoneintrags vor.

Zur Vereinfachung der mdglichen Reaktivitaten sind in
Tab. 6 verschiedene Bereiche flr die Reaktionskons-
tanten ko angegeben [46]. Fur Stoffe in der gleichen
Klasse kdnnen bei gleicher spezifischer Ozondosis
ahnliche Entfernungsraten angenommen werden. Bei

Tabelle 6: Indikatoren fiir die Ozonung; Reaktionskonstanten aus [46, 47], Zehrung und SAK-Abnahme aus [48, 49]

Bereich Reaktions- Indikator Beispiele fiir andere Spuren- Spezifische Zehrung
konstante koz [M's™] stoffe mit vergleichbarer [mg O3z/mg DOC]
bei pH 7 Reaktivitat bzw. ASAK5,4 [%]
fiir > 80 % Transformation
> 104 Carbamazepin® | Sulfamethoxazol, Clarithromycin, |Z ==0,3
(hoch) (Diclofenac) Clindamycin, Estron, Estradiol, ASAK55, = 30 - 40 %
Ethinylestradiol, Erythromycin,
iso-Nonylphenol, Roxithromycin,
Trimethoprim
10 - 10* Benzotriazol* Atenolol, Bezafibrat, Isoproturon, [Z=0,7 - 0,8
(mittel) (Acesulfam) Mecoprop, Metoprolol, Sotatol ASAK s, = 50 - 60 %
<10 Nicht erforderlich | Rdntgenkontrastmittel, Atrazin,
(niedrig) Clofibrinsaure, Diuron, Ibuprofen
* Bei Bedarf kann auch auf andere Stoffe aus der jeweiligen Kategorie ausgewichen werden. Insbesondere wenn die Konzentration anderer Stoffe hoher
als die der vorgeschlagenen Indikatoren ist oder wenn bei der Trinkwasseraufbereitung andere Stoffe fur das vorliegende Rohwasser relevant sind.
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diesem Ansatz wird nur die Reaktion mit Ozon, nicht
aber die mit OH-Radikalen berUcksichtigt. Letztere
hangt stark von der Wasserzusammensetzung und
dem daraus resultierenden Ausmal der Radikalbil-
dung zusammen [47]. FUr Stoffe mit koz < 102 M's™
kdénnen hohere Stoffumsetzungen nur durch erwei-
terte Oxidationsverfahren (Advanced Oxidation Pro-
cesses, AOP) mit erhdhter OH-Radikalbildung erzielt
werden.

Zusétzlich werden Bereiche fur die spezifische Zeh-
rung und der Abnahme des SAK,s, angegeben, fur
die eine Entfernung der Spurenstoffe > 80 % zu er-
warten ist. Dabei ist zu beachten, dass der Parameter
SAKss4-Abnahme primér fUr die Abwasserbehand-
lung, nicht aber flr die Trinkwasseraufbereitung vali-
diert wurde [48, 49].

4.7 Uferfiltration und
Grundwasseranreicherung

Generell verbessern Uferfiltration und Grundwas-
seranreicherung (GWA) Uber eine Kombination von
Filtrations-, Sorptions-, Fallungs-, Abbau- und Mi-
schungsprozessen beim Transport im Untergrund die
Wasserbeschaffenheit erheblich. Erfahrungsberichte

von einer betrachtlichen Anzahl von Standorten lassen
insbesondere auch die erhebliche Reinigungsleistung
der Bodenpassage gegenuber organischen Spuren-
stoffen erkennen.

Untersuchungen belegen, dass ein GroBteil der in den
Oberflachengewéssern detektierbaren polaren Mikro-
verunreinigungen Uber eine Uferfiltration/GWA entfernt
oder zumindest signifikant in seiner Konzentration ver-
mindert wird. Einzelne Spurenstoffe haben sich als
persistent erwiesen und missen entsprechend als
wasserwerksrelevant eingestuft werden.

Neben der Verweilzeit ist vor allem das Redoxmilieu
fur die Eliminierung vieler Substanzen von Bedeutung.
So wird ein GroBteil der im Fluss detektierbaren phar-
mazeutischen Wirkstoffe und Rontgenkontrastmittel
bei einer aeroben Uferfiltration am Rhein durch mikro-
bielle Abbauvorgange entfernt. Carbamazepin, Sulfa-
methoxazol, lopamidol und Amidotrizoeséure werden
hingegen kaum eliminiert. Letztere werden bei einer
Uferfiltration unter anaeroben Bedingungen besser
entfernt [50-53]. Gut geeignete Indikatorsubstanzen,
die bei der Bodenpassage generell schlecht entfernt
werden, sind EDTA, MTBE, Acesulfam und N,N-Dime-
thylsulfamid (Tab. 7).

Tabelle 7: Indikatoren fir den redoxabhéngigen Abbau in Uferfiltration und Grundwasserpassage

Abbau im Untergrund Indikator Weitere Stoffvertreter

Vollstandig, aerob Diclofenac Ibuprofen, Trimethoprim und alle anderen
Antibiotika, Phenazon, AAA

Teilweise, aerob/anoxisch Sulfamethoxazol FAA, 2,7 und 1,7-Naphthalinsulfonsauren

Teilweise, nur anaerob Carbamazepin lodierte Rontgenkontrastmittel, AOI,
Clofibrinsaure

Kein Abbau, aerob/anoxisch/anaerob Acesulfam* 1,5-Naphthalinsulfonsaure, EDTA, PFOA,
PFOS, N,N-Dimethylsulfamid, MTBE

* Acesulfam ist ein gut geeigneter Verdinnungstracer fUr die Uferfiltration und Grundwasseranreicherung.
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4.8 Prozesse in Gewassern

Spurenstoffe unterliegen im Gewasser bzw. im System
Gewasser/Sediment neben der biologischen Trans-
formation auch abiotischen Reaktionen wie Hydrolyse
und Photolyse. Der Abbau erfolgt meist in mehreren
Stufen. In der ersten Stufe, dem so genannten Priméar-
abbau, wird der Ausgangsstoff strukturell verandert,
um ggf. in folgenden Stufen vollstéandig mineralisiert zu
werden. Im nachfolgenden wird nur der Primarabbau
betrachtet.

Das Ausmal der jeweiligen Transformationsprozesse
ist von vielen externen Faktoren sowie von der Natur
der Substanz abhangig. Es lasst sich in genormten
Testverfahren ermitteln, wie z.B. dem Wasser-Sedi-
ment-Test (OECD 308), der Hydrolyse als Funktion
des pH-Wertes (OECD 111) und der Phototransfor-
mation von Chemikalien im Wasser (OECD 316).

Folgende Spurenstoffe, die in Tab. 8 aufgelistet wer-
den, kénnen das Verhalten im Gewasser als Indika-
toren beschreiben und sollten immer gemeinsam mit
Acesulfam als Verdinnungstracer bestimmt werden:

Carbamazepin wird schlecht biologisch abgebaut
und nur geringfligig sorbiert. Zudem ist Carbamazepin
sowohl in wassriger Lésung als auch in Suspension Uber

Tabelle 8: Indikatoren fir Prozesse in Gewassern

den umweltrelevanten pH-Bereich hydrolysestabil. Die
Photolyse gilt als Hauptabbauweg von Carbamazepin
in Oberflachengewassern. Andreozzi et al. [54] und
Doll & Frimmel [565-57] stellten fur Carbamazepin ei-
nen vergleichsweise guten photochemischen Abbau
fest, wobei im Oberflachenwasser vorliegende geltste
organische Materie (DOM) diesen Abbau beeinflussen
kann. Allerdings liegen die Halbwertszeiten im Bereich
von Monaten bis Jahren [54, 58, 59], so dass Car-
bamazepin als persistente Substanz in der wassrigen
Umwelt angesehen werden muss'.

Diclofenac wird biologisch nur maBig abgebaut (stark
schwankend, s. Kapitel 4.4 sowie [60, 61] und ist hy-
drolysestabil. Als Hauptabbauweg im Gewasser ver-
bleibt die (direkte) Photolyse mit Halbwertszeiten von
Stunden bis wenigen Tagen [62]. Diclofenac weist
demzufolge nur eine geringe Persistenz in der wassri-
gen Umwelt auf.

Sulfamethoxazol wird im Wasser-Sediment-System
relativ gut biologisch abgebaut [41]. Eine Hydrolyse im
Gewasser ist nicht zu erwarten, wohingegen die Halb-
wertzeiten des photolytischen Abbaus im Bereich von
Stunden bis Tagen liegen [58, 63, 64]. Damit ist die
Persistenz von Sulfamethoxazol in nattirlichen Gewas-
sern insgesamt als maBiig anzusehen.

Prozess im Gewdasser Elimination Indikator
Biologischer Abbau Gut Sulfamethoxazol
MaBig Diclofenac
Schlecht Carbamazepin
Hydrolyse Stabil Sulfamethoxazol, Diclofenac, Carbamazepin
Photolyse Schnell Diclofenac
Mittel Sulfamethoxazol
Langsam Carbamazepin

1) Im Rahmen der PBT-Bewertung gilt ein Stoff im SiBwasser als persistent, wenn seine Halbwertszeit mehr als 40 Tage betragt.
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Erganzende Hinweise

Die in diesem Leitfaden vorgeschlagenen Indika-
toren sollen insbesondere anthropogene Veran-
derungen der Wasserqualitat erkennbar machen
sowie eine Bewertung und Steuerung natUrlicher
Prozesse und technischer Aufbereitungsverfahren
ermdglichen. Diese Indikatoren dienen nicht der
Bewertung der Wasserqualit&t.

Um verschiedene Prozesse miteinander zu verglei-
chen, lassen sich die vorgeschlagenen Indikatoren
sinnvoll kombinieren. M&chte man beispielsweise
Ozonung und Aktivkohleadsorption vergleichen
und hinsichtlich ihrer Funktionstlchtigkeit beurtei-
len, wére eine Kombination aus Sulfamethoxazol

(mittel bis schlecht adsorbierbar; gut oxidierbar)
und Benzotriazol (gut bis sehr gut adsorbierbar;
mittelmaBig oxidierbar) vorteilhaft.

Sollen Aufbereitungsverfahren beurteilt werden, bei
denen verschiedene naturliche oder technische Ver-
fahren kombiniert werden (beispielsweise biologische
Abwasserreinigung und Ozonung oder Ozonung und
Aktivkohlefiltration) ist bei der Auswahl der Indikator-
substanzen zu beachten, dass die Verbindungen im
Ablauf der ersten Stufe (und damit im Zulauf der zwei-
ten Stufe) noch nachweisbar sind.
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Anhang 6

Weitere Angaben zu den Indikatorsubstanzen in alphabetischer Reihenfolge

Bezeichnung Summen- CAS Nr. IUPAC/CAS Name Kapitel
formel
1,5-Naphthalindisulfonsdure C1oHg06S> 211366-30-2 | 1,5-Naphthalenedisulfonic acid 47
2,7- und 1,7-Naphthalindisulfonsduren | C1oHgOgS» 1655-35-2, 2,7-Naphthalenedisulfonic acid, 1,7-Naphthalenedisulfonic 4.7
5724-16-3 acid
AAA C3HpCloNg04 | 5102-83-0 2,2'-[(3,3‘-Dichloro[1,1‘-biphenyl]-4,4‘-diyl)bis(azo)]bis[N- 47
(2,4-dimethylphenyl)-3-oxo-butanamide
Acesulfam C4HsNO,S 33665-90-6 6-Methyl-1,2,3-oxathiazin-4(3H)-one 2,2-dioxide 41,4.4,45,
4.6,4.7,4.8
Amidotrizoesdure Cq4HglsN,O4 | 117-96-4 3,5-Bis(acetamido)-2,4,6-triiodobenzoesdure 45,4.6,4.7
(Rontgen-
kontrastmittel)
Atenolol C14H2oN504 29122-68-7 (#)-4-[(2-Hydroxy-3-isopropyl- aminopropoxy)-phenyl]- 4.6
acetamid
Benzotriazol CgHsN3 95-14-7 1H-Benzotriazole 4.4,45,4.6
Bezafibrat CqgHooCINO,4 | 41859-67-0 2-(4-{2-[(4-Chlorobenzoyl)amino]ethyliphenoxy)-2-methylpro- | 4.4
panoic acid (IUPAC)
Bisphenol A Cy5H160, 80-05-07 2,2-Bis(4-hydroxyphenyl)propane, 4,4‘-Isopropylidenediphenol | 4.4, 4.6
Carbamazepin Cy5H12No0 298-46-4 5H-Dibenzolb,flazepine-5-carboxamide 41,4.4,45,
4.6,4.7,4.8
Carbendazim CqHgN30, 10605-21-7 Methylbenzimidazol-2-ylcarbamate 4.2
Chlorthalonil-Metabolit R417888 CgHsClaNo0,4S | 1418095-02-9 | 2-Carbamoyl-3,5,6-trichloro-4-cyano-benzene-1-sulfonic acid| 4.3.2
Clarithromycin CagHgoNO15 81103-11-9 6-0-Methylerythromycin 4.6
Clindamycin C1gH33CIN,05S | 18323-44-9 Methyl-6-amino-7-chlor-6,7,8-trideoxy-N-[(2S,4R)-1-methyl- | 4,6
4-propylprolyl]-1-thio- B-L-threo-D-galactooctopyranosid
Desethylatrazin CgH1oCINg 6190-65-4 6-Chloro-N-isopropyl-1,3,5-triazine-2,4-diamine 432
Desphenylchloridazon (Metabolit B) C4H4CIN5O 6339-19-1 5-Amino-4-chloro-3(2H)-pyridazinone 432
Dichlorbenzamid (BAM) C7HsCINO 2008-58-4 2,6-Dichlorobenzamide 43.2
Diclofenac Cq4H11CI,NO, | 15307-86-5 {2-[(2,6-Dichlorophenyl)amino]phenyllacetic acid 45,46,4.7,
4.8
Dimethachlor-Metabolit CGA369873 CqoH13NO,S | 1418095-08-5 | [(2,6-Dimethylphenylcarbamoyl)methanesulfonic acid 432,47
Dimethylsulfamid (DMS) CoHgN,0,S 3984-14-3 N,N-Dimethylsulfamide 432,47
EDTA C1oH16N20g 60-00-4 2,2',2",2"~(1,2-Ethanediyldinitrilo)tetraacetic acid 41,4.4,45,
47
Erythromycin Cs7Hg7NO15 114-07-8 6-(4-Dimethylamino-3-hydroxy-6-methyl-oxan-2-yl)oxy- 4.6
14-ethyl-7,12,13-trihydroxy- 4-(5-hydroxy-4-methoxy-4,6-
dimethyl- oxan-2-yl)-oxy-3,5,7,9,11,13-hexamethyl- 1-oxacy-
clotetradecan-2,10-dion
Estradiol C1gH240, 50-28-2 173-Estradiol 4.6
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Anhang
Bezeichnung Summen- CAS Nr. IUPAC/CAS Name Kapitel
formel
Estron C1gH000, 53-16-7 3-Hydroxyestra-1,3,5(10)-trien-17-on 4.6
ETBE CgH140 637-92-3 2-Ethoxy-2-methylpropane 4.5
Ethinylestradiol CooHog05 57-63-6 19-Nor-17o-pregna-1,3,5(10)-trien-20-in-3,17-diol 4.6
FAA CsHgN,0, 40730-94-7, Formamidinium acetate 4.7
3473-63-0
Ibuprofen Cy3H150, 15687-27-1 2-(4-Isobutylphenyl)propanoic acid 4.4,46,4.7
lohexol CygHoglsN30g | 66108-95-0 1-N,3-N-bis(2,3-dihydroxypropyl)-5-[N-(2,3-dihydroxypropyl) | 4.5, 4.6, 4.7
acetamido]-2,4,6-triiodobenzene-1,3-dicarboxamid (Réntgen-
kontrastmittel)
lomeprol Cq7Hp0lsN30g | 78649-41-9 1-N,3-N-bis(2,3-dihydroxypropyl)-5-(2-hydroxy-N-methyl- 45,46,4.7
acetamido)-2,4,6-triiodobenzen-1,3-dicarboxamid (Rontgen-
kontrastmittel)
Iso-Nonylphenol Cy5H240 11066-49-2 3-Nonylphenol 4.6
lopamidol Cq7HpolsN30g | 62883-00-5 1-N,3-N-bis(1,3-dihydroxypropan-2-yl)-5-[(2S)-2-hydroxy- 45,46,4.7
propanamido]-2,4,6-triiodobenzene-1,3-dicarboxamid (Rontgen-
kontrastmittel)
lopromid CigHoalaN30g | 73334-07-3 1-N,3-N-bis(2,3-dihydroxypropyl)-2,4,6-triiodo-5-(2-methoxy- | 4.5, 4.6, 4.7
acetamido)-1-N-methylbenzen-1,3-dicarboxamid (Réntgen-
kontrastmittel)
[soproturon CqoH1gNo0 34123-59-6 3-(4-Isopropylphenyl)-1,1-dimethylurea 4.3
Koffein CgH1gN405 58-08-2 1,3,7-Trimethyl-3,7-dihydro-2H-purin-2,6-dion 4.4
Mecoprop C1oH11C105 7085-19-0 2-(4-Chloro-2-methylphenoxy)propanoic acid 42,46
Metazachlor-ESA (BH 479-8) Cq4H17N30,S | 172960-62-2 | N-(2,6-Dimethylphenyl)-N-(1H-pyrazol-1-ylmethyl)amino- 432
carbonylmethylsulfonic acid
Metazachlor-OXA (BH 479-4) C14H15N305 N-(2,6-Dimethylphenyl)-N-(1H-pyrazol-1-yimethyl)oxalamide | 4.3.2
Methyldesphenylchloridazon (Metabolit | CsHgCIN3O 17254-80-7 5-Amino-4-chloro-2-methyl-3(2H)-pyridazinone 432
B1)
Metolachlor-ESA (CGA354743 = CGA | Ci5HogNOsS | 171118-09-5 | [(2-Ethyl-6-methylphenyl)-(2-methoxy-1-methylethyl)carbamo- | 4.3.2
380168) yllmethanesulfonic acid
Metolachlor-Metabolit NOA 413173 Cy4H1gNOgS | 1418095-19-8 | 2-[((S)-1-Carboxyethyl)(2-ethyl-6-methylphenyl)amino]2-oxo- | 4.3.2
ethanesulfonic acid
Metolachlor-OXA (CGA51202 = CGA | C45Hy¢NO,4 152019-73-3 | N-(2-Ethyl-6-methylphenyl)-N-(2-methoxy-1-methylethyl) 432
351916) oxalamic acid
Metoprolol C15H25NO3 37350-58-6 1-(Isopropylamino)-3-[4-(2-methoxyethyl)phenoxy]-2-propanol | 4.6
MTBE CsH420 1634-04-4 2-Methoxy-2-methylpropane 4.4,45,4.7
N,N-Dimethylsulfamid CoHgN,0,S 3984-14-3, N,N-Dimethylsulfuric diamide 4.7
22504-72-9
PFOA CgHF150, 335-67-1 Perfluorooctanoic acid 4.7
PFOS CgHF1705S 1763-23-1 Perfluorooctanesulfonic acid 4.7
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Anhang

Bezeichnung Summen- CAS Nr. IUPAC/CAS Name Kapitel
formel
Phenazon Cq4H1oNo0 60-80-0 1,5-Dimethyl-2-phenyl-2,3-dihydro- 1H-pyrazol-3-on (IUPAC) | 4.7
Primidon C1oH14N50, 125-33-7 5-Ethyl-5-phenyldihydro-4,6(1H,5H)-pyrimidinedione 45
Quinmerac-Metabolit BH 518-2 C11HgCINO,4 90717-07-0 7-Chloroquinoline-3,8-dicarboxylic acid 4.3.2
Roxithromycin Cy41H76N2045 | 80214-83-1 (3R,45,55,6R,7R,9R,11S,12R,13S,14R)-6-{[(2S,3R,4S,6R)- | 4.6
4-(dimethylamino)-3-hydroxy-6-methyloxan-2-yljoxy}-
14-ethyl-7,12,13-trihydroxy-4-{[(2R,4R,5S,6S)-5-hydroxy-
4-methoxy-4,6-dimethyloxan-2-yljoxy}-3,5,7,9,11,13-hexa-
methyl-10-(2,4,7-trioxa-1-azaoctan-1-ylidene)-1-oxacyclote-
tradecan-2-one
Sulfachloropyridazin C10HgCIN4O,S | 80-32-0 4-Amino-N-(6-chloro-3-pyridazinyl)benzenesulfonamide 431
Sulfadiazin CqoH1oN40,S | 68-35-9 4-Amino-N-(2-pyrimidinyl)benzenesulfonamide 431
Sulfadimethoxin CioH14N40,S | 122-11-2 4-Amino-N-(2,6-dimethoxypyrimidin-4-yl)benzenesulfonamide | 4.3.1
Sulfaguanidin C/H1N40,S | 57-67-0 4-Amino-N-(diaminomethylene)benzenesulfonamide 431
Sulfamerazin Cq1H1oN40,S | 127-79-7 4-Amino-N-(4-methyl-2-pyrimidinyl)benzenesulfonamide 4341
Sulfamethazin (Sulfadimidin) CqoH14N40,S | 57-68-1 4-Amino-N-(4,6-dimethylpyrimidin-2-yl)benzenesulfonamide | 4.3.1
Sulfamethoxazol CqoH11N305S | 723-46-6 4-Amino-N-(5-methyl-1,2-oxazol-3-yl)benzenesulfonamide 4.3.1,44,4.5,
46,4.7,4.8
Sulfamethoxypyridazin Cq1H;oN405S | 80-35-3 4-Amino-N-(6-methoxy-3-pyridazinyl)benzenesulfonamide 431
Sulfapyridin Cq1H11N30,S | 144-83-2 4-Amino-n-(2-pyridinyl)benzenesulfonamide 431
Sulfathiazol CgHgN>0,S, | 72-14-0 4-Amino-N-(1,3-thiazol-2-yl)benzenesulfonamide 431
Terbuthylazine-2-hydroxy (MT13) CqH47N50 66753-07-9 N4-tert-Butyl-N6-ethyl-2-hydroxy-1,3,5-triazine-4,6-diamine | 4.3.2
Terbuthylazin-Metabolit CGA 324007 C7H1oN405 309923-18-0 6-(tert-Butylamino)-1,2,3,4-tetrahydro-1,3,5-triazine-2,4-dione | 4.3.2
6-(tert-Butylamino)-1,3,5-triazine-2,4-diol
Trifloxystrobin-Metabolit NOA 413161 | CygH15F3N,0g | E: 1367578-46-8 | (E,2)-{2-[Carboxy-(3-trifluoromethylphenyl)-methyleneamino- | 4.3.2
Z:1367578-44-6| oxy-methyl]-phenyl}-methoxyiminoacetic acid
Trimethoprim C14H1gN405 E: 1367578-46-8| 5-(3,4,5-Trimethoxybenzyl)-2,4-pyrimidinediamine 46,47

738-70-5
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