GDCh - Ich bin dabei:

Thomas Letzel

Als nicht-akademisch und akademisch ausgebildeter Chemiker und seit fast 20 Jahren
als Ausbilder nicht-akademischer und akademischer Chemikerlnnen trete ich nun seit
Januar 2019 als stellvertretender Vorsitzender der Arbeitsgruppe Berufliche Bildung der
GDCh verstarkt dafur ein, dass unser deutsches —weltweit einzigartiges- chemisches
Berufsbildungssystem Bestand haben kann. In Zeiten der Akademisierung ist es wichtig,
die Berufsbilder startend mit technischen Schulen (z.B. CTA), der dualen Ausbildung
(z.B. zum Chemielaboranten) Uber Chemieingenieure der Hochschulen und das duale
Studium hin zur ,klassischen® universitdren Chemieausbildung (mit Promotion) klar
einzuordnen und als gleichwertige Berufe in den unterschiedlichen Bereichen der
Chemie zu verstehen. Lassen Sie uns dieses aktuelle Zukunftsthema weiterhin
gemeinsam Uber die gesamte GDCh und ihre Fachgruppen hinweg diskutieren,
konkretisieren und die Ergebnisse der Politik sowie Offentlichkeit vermitteln.

- in den GDCh Mitteilungsblattern (67. Jahrgang; 07/08 2019; Seite 101) -
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1 Entstanden ist die Idee der barrie-
refreien Wissensvermittlung in der
analytischen Forschungsgruppe AFG

. der TU Miinchen vor iiber zehn Jah-

ren, als mit dem ,Chemnixblog
(Schiiler fragen - Wissenschaftler
antworten)“ ein wissenschaftsvermit-
telnder Jugend-Blog gestartet wur-
de.) Weiter reifte sie, als im Interna-
tionalen Jahr der Chemie 2011 die Ini-
tiative ,,Wissenschaft vermitteln“ zu-
sammen mit Kollegen der Fachgruppe
Analytische Chemie bundesweit of-
fentlichkeitswirksame Aktionen
durchfiihrte wie Kindergartenpaten-
schaften und Kinderunivorlesungen
zur analytischen Chemie (das Mittei-
lungsblatt berichtete).2™)

In gerade diesen Jahren kam aber
auch immer mehr das Bewusstsein
auf, dass es vielen jugendlichen che-
mischen Auszubildenden im Zuge
der schnellen Entwicklungen in der
modernen instrumentellen Analytik
nicht mehr maoglich ist, Schritt zu
halten. Dies ist bis heute zum einen
der rasanten Entwicklung der Tech-
nologien selbst geschuldet, zum an-
deren der Tatsache, dass es fiir Auszu-
bildende nur eingeschrinkte, bis
nicht vorhandene Moglichkeiten gibt,
sich Erfahrung direkt an den Gerdten
zu holen. So war ein Vorstof® aus die-
ser Zeit, Kurse in analytischer Chemie
als iiberbetriebliche Blockpraktika
anzubieten. Dabei sollten neben Stu-
dierenden besonders zukiinftige
Fachkrifte aus der nicht-akademi-
schen Berufsbildung betreuten Zu-
gang zu Gerdten in akademischen
Einrichtungen (wie der TU Miinchen,
TUM) bekommen. Leider wurde das
Angebot damals von den Ausbil-
dungsstitten nicht angenommen, so
dass es den Anschein hatte, dieses
Vorhaben wiirde scheitern. Aber es
kam anders.

So nahm in Lindern wie Georgien,
Griechenland, Polen und der Tiirkei
das Interesse an speziellen, modularen
Schulungen in instrumenteller Analy-

tik zu und besonders der gesamtheitli-
che Ansatz zur chemischen Berufsaus-
bildung. Die Ausbildungssysteme die-
ser Lander kannten bis dahin fast aus-
schlieflich nur akademische Ausbil-
dung in der Chemie. Dies sollte sich
mit Hilfe von EU-Forderung in den
kommenden Jahren dndern. Im Rah-
men von mehreren europdischen
Leonardo-da-Vinci-Projekten wurde in
den Jahren 2009 bis 2013 eine grund-
sdtzliche internationale Einfiihrung
und partnerschaftliche Harmonisie-
rung der nicht-akademischen dualen
Ausbildung in fiinf Lindern erreicht.
Im Rahmen des Projekts EU Chemlab
entstanden detaillierte Curricula und
Lehrpline zur Ausbildung von Che-
mielaboranten mit Schwerpunkt ana-
lytische Chemie nach Richtlinien der
Industrie- und Handelskammer und
zusdtzlich ein Netzwerk zum interna-
tionalen Austausch von Auszubilden-
den zwischen Laboratorien dieser
Linder und Deutschland.” Dabei wur-
de auch eine erste Open-access-Platt-
form erstellt, mit Beschreibungen zu
chemischen Experimenten und prakti-
schen Modulen in der instrumentellen
Analytik. Sie ist bis heute (nach An-
meldung) frei nutzbar.

Der internationale Bedarf an analy-
tischen und bioanalytischen Lehrma-
terialien nimmt seitdem weiter stetig
zu. Diesem Umstand geschuldet wur-
de nach offiziellem Ende des EU-
Chemlab-Projekts die Idee der Open-
access-Plattform weiterentwickelt
und als Open-access-E-Learning-Tool
konzipiert.

Resultat ist die nun unter dem Na-
men Analytics+ englischsprachige
E-Learning-Lehrplattform.” Diese zu-
nichst durch Mitarbeiter der TUM er-
stellte und befiilite Online-Lehrplatt-
form wurde in den Jahren ihrer Ent-
wicklungs- und Entstehungszeit
iiberwiegend durch das Bundesmi-
nisterium fiir Bildung und Forschung
(iiber den TUM Lehrfond und das
Projekt FOR-IDENT) finanziell unter-
stiitzt und auf einem internen Server
betrieben. Nachdem im Laufe der
Jahre mehrere hundert Studenten sie
nutzten, kommentierten, bewerteten
und optimierten, steht sie seit 2018
allen fiir barrierefreie Wissenserwei-
terung offentlich zur Verfligung.
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Die Plattform

Der Aufbau von Analytics + ist der
Abbildung zu entnehmen. Die in drei
Level gegliederten Lerninhalte wollen
Wissen auf eine umfassende, nach-
haltige und vor allem spielerische Art
vermitteln. Die Plattform erméglicht
es Lernenden, sich ortsunabhingig
auf den drei Wissensstufen (Lernen,
Uben und Anwenden) und in den fiir
sie relevanten Bereichen weiterzubil-
den. Dieses Konzept erlaubt und for-
dert selbststindiges Lernen und Uben
ebenso wie betreutes Uben und An-
wenden. Autodidaktisch genutzte
Medien lassen sich auch komplemen-
tir zu Dozententdtigkeiten einsetzen
und in Absprache mit lehrenden Ein-
richtungen nutzen. Damit alle Nutzer
das Lehrmaterial anpassen, weiter-
entwickeln und weitergeben kénnen,
sind viele der Texte und Bilder unter
sehr freier CC-Lizenzierung publi-
ziert, durch CC BY-SA 4.0.%

Level 1

Es enthdlt grundlegendes chemi-
sches Wissen und ausfiihrlichen In-
halt zu (bio-)analytischen Themen
und stellt dieses iibersichtlich und
verstdndlich in Graphik- und Textfor-
mat dar. Es umfasst Erlduterungen zu
Probenanreicherungen, chromatogra-
phischen Trennmethoden, Spektros-
kopie, Massenspektrometrie sowie
bioanalytisches Material zu elektro-
phoretischen Trenntechniken und Im-
munoassays. Neben der Beschreibung
der Techniken liegt ein Schwerpunkt
auf Datenauswertung und -interpreta-
tion (zum Beispiel bei massenspek-
trometrischen Non-Target-Scree-
nings).

Das Einbinden externer Inhalte wie
Handbiichern, Foliensitzen, Anwen-
dungsbeispielen und erlduternden
Filmen soll ganzheitliches Verstind-
nis fordern. So stellen Firmen wie

Agilent  Technologies, Deutsche
Metrohm, GE Healthcare Life
Sciences, Knauer, Phenomenex,

Restek und andere Kkostenfrei (Vi-
deo-)Tutorials und/oder Simulatoren
zur Verfiigung. Diese Materialien
wurden (und werden) kontinuierlich
durch die Betreiber der Plattform auf
ihre Lehrinhalte hin iiberpriift; nur
fiir gut befundenes Material kommt
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auf die Plattform. So lassen sich beste-
hende Lehrmaterialien industrieller
Partner zielfiihrend mit einbinden,
ohne dass der Eindruck entsteht, es
handele sich um eine Werbeplatiform.

Die Verlinkung frei zuginglicher
analytischer Fachartikel von zum
Beispiel Analytik-News, sepscience.
com, ,The Analytical Scientist“ und
peer-reviewten Open-access-Publika-
tionen runden das Ganze ab.”'!

Bei Vorhandensein anderer gepriif-

ter Plattformen (etwa deutsche
Chemgapedia) wird auf diese Lehr-
tools verwiesen, um redundante

Lehrmaterialien zu vermeiden und
um auch anderen Ansitzen eine Biih-
ne zu geben.'?

Level 2

Es ermoglicht die Wiederholung
und Vertiefung des in Level 1 ange-
eigneten Wissens. Dies geschieht un-
ter anderem in Form eines Wérterbu-
ches, das die wichtigsten Begrifflich-
keiten kurz und {ibersichtlich noch-
mals darstellt.

Besonders zielfiihrend und beein-
druckend ist in Level 2 die Maglich-
keit, Festphasenextraktion sowie
Fliissig- und Gaschromatographie in
Form von SPE-, HPLC- und GC-Simu-
lator-Software-Tools spielerisch ken-
nenzulernen.'®'> Mitte dieses Jahres
wird dazu noch ein HILIC-Simulator

Well-structured content

Divided into clear subdivisions, e.g.

«Sampling®, ,,Chromatography*,

»Mass spectrometry”

= Supplemented by external content, -
e.g. video tutorials and handbooks Level

(-

kommen; weitere Simulatoren sind in
Planung.

Uber selbst bestimmte Einstellun-
gen werden Effekte im Simulator di-
rekt visualisiert. So wird einfach und
prinzipiell dargestellt, was passiert,
wenn man bei einem Gerit ,,an die-
sem oder jenem Knopf dreht“ Es han-
delt sich bei den chromatographi-
schen Simulatoren (bis auf GC) nicht
um Vorhersagewerkzeuge von Reten-
tionszeiten, sondern sie dienen aus-
schliefllich dazu, physikochemische
Effekte anschaulich darzustellen. So
erhalten Lernende sofort einen visu-
ell eindeutigen Eindruck von Ande-
rungen und gewinnen Erfahrung in
Darstellung und Auswertung.

Hier lassen sich auch (von Dozen-
ten und Lehrern) gestellte Aufgaben
tiben und losen. Einige Berufsschu-
len oder CTA-Schulen setzen den
HPLC-Simulator schon jetzt im Pra-
xisunterricht (am Computer) ein, um
chromatographische Trennungen di-
rekt am Bildschirm nachvollziehbar
zu machen. Im spéteren realen Prak-
tikumsunterricht wird dann schon
Erfahrung mitgebracht.

Level 3

In ihm wird das Gelernte zunichst
in Form von Quizfragen abgefragt,
die sich an den Inhalt von Level 1
und 2 anlehnen.

o

programmed HPLC learning tool
\ and get immediate feedback.

»
ﬂ Analyt

Aufbau von Analytics +

= Teaching material offered and/or Jlearn”
\ checked by the plattform responsible
/ e = ,Briefreview®: Implementation of a\
[ glossary, with graphical illustrations
LeV el 2 and summaries, allows an easy

H A »Practice =
&

Repeat” enable the user to change relevant
‘\ . parameter in order to learn about. J/

« lestyour knowledge“ - The =) =
knowledge obtained through the study R
of L1 /12 canbe applied in Level3. | LEVEI 3 i R e

= .Quiz“: Questions are designed to « - = z
deepen the acquired knowledge. »Apply — 1

= Tryand error®: Plan your own HPLG = i
experiment with a specially = 3 c———

recapitulation.
»Playful learning“: GC, HILIC {coming
soon], HPLC, and SPE simulator

P
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Der Lernende kann auch eine
Chromatographie und eine Festpha-
senextraktion ausgehend von konkre-
ten Fragestellungen selbststindig pla-
nen und umsetzen. Hierfiir kommen
wieder die Simulatoren zum Einsatz,
diesmal allerdings nicht mehr im
Ubungsmodus. Im Priifungsmodus
gibt es fiir jede Einstellung der Para-
meter ein unmittelbares Feedback.
Eine Farbcodierung der Antwort und
ein direkter Kommentar verstdrkt bei
jedem Schritt den Lerneffekt.

Dem Lernkonzept sind ausrei-
chend Alternativen hinterlegt, da ei-
ne Entscheidung in der Analytik sel-
ten vollig richtig oder falsch ist. Bei
der Extraktion ist es beispielsweise
so, dass man prinzipiell ,vieles mit
der SPE“ machen kann, je nach Pro-
bencharakteristik gibt es aber bessere
Alternativen. Diese Alternativen sind
mit  objektorientierten  Entschei-
dungsstrukturen in den Simulatoren
hinterlegt.

Ein weiteres Gedankenspiel auf
Level 3 wire es, die Entscheidungs-
moglichkeiten einzuschranken, um
zum Beispiel die vorhandene Ausstat-
tung in einem Labor zu simulieren.
Diese Einschrankung kann entweder
durch den Dozenten oder zufillig er-
folgen. Eine Aufgabe konnte wie folgt
lauten: ,In IThrem Labor ist Ausstat-
tung ABC vorhanden, analysieren Sie
damit das Molekiil XY aus der Ma-
trix Z.“ Es ist auch denkbar, dass die-
se Aufgabe nicht lésbar ist und der
Lernende Alternativvorschlige ma-
chen kann, wie etwa in ein Labor mit
entsprechender instrumenteller Aus-
stattung zu gehen. So miissen sich
die Lernenden Gedanken zum strate-
gischen Vorgehen in der instrumen-
tellen Analytik machen und realisie-
ren schnell, dass man improvisieren
kann oder manchmal muss.

Letztlich kann man die Ansitze
und Simulatoren auf Level 3 auch fiir
klassische Priifungszwecke einset-
zen.

Die Vision

Die Lehrplattform Analytics+ ist
ein Beispiel barrierefreier und kosten-
loser Lernmdoglichkeit unter Zuhilfe-
nahme neuer Medien, Technologien
und Konzepte. Digitalisierung und

E-Learning ist so real im Alltag der
lernenden Jugend verankert, dass
sich die lehrende Generation darauf
einlassen muss. Es bleibt zu hoffen,
dass beide Generationen diese Platt-
form als gemeinsame Ausgangspositi-
on nutzen.

Inhalte und Anwendungen in Ana-
lytics + werden mit Beteiligung vieler
Partner aus Wissenschaft, offentli-
cher Hand, aus Industrie und den
Lehranstalten weite Verbreitung fin-
den und konnten dadurch inhaltlich
und technologisch stark erweitert
werden. So freuen sich die Entwick-
ler und Betreiber von Analytics + auf
einen Besuch am Poster auf der
ANAKON 2019 in Miinster. Gerne dis-
kutieren wir weitere zukiinftig not-
wendige und geplante Module fiir die
barrierefreie Nutzung sowie Moglich-
keiten zur Finanzierung oder Spon-
soring dieser Inhalte.

Die GDCh-Arbeitsgruppe Berufli-
che Bildung (AGBB) befasst sich der-
zeit mit der Erstellung eines strategi-
schen Papiers, unter anderem zur
zukiinftigen Einbindung von profes-
sionellen E-Learning-Strategien in
die chemische Berufsbildung.'® Ger-
ne konnen Sie in dieser Arbeitsgrup-
pe mitdiskutieren und sich einbrin-
gen fiir eine starke Zukunft der jun-
gen Generation analytischer Chemi-
ker.

Der bisher in Analytics + prakti-
zierte Ansatz ,Wissen vermitteln -
ohne personliche Daten abzugreifen“
kann weiterhin gelingen, wenn Da-
tenschutz und Personlichkeitsrechte
von allen Beteiligten ernst genom-
men werden (so werden zum Beispiel
keine Besuchszahlen der entspre-
chenden Seiten weitergegeben).

Thomas Letzel,
Technische Universitdt Miinchen
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Dankeschon

Ganz besonders bedanke ich mich bei meiner
Analytics+- Mitbegriinderin Johanna
Grassmann, den vielen enthusiastischen Mitar-
beitern am Projekt, besonders Christine
Kaufmann und Susanne Minkus, den Kollegen
der HSWT Marco Luthardt, Tobias Placht,
Veronika Worle, Fabian Schmerbeck und August
Gilg, dem Bundesministerium fiir Bildung und
Forschung fiir die langjdhrige finanzielle Unter-
stiitzung sowie den Sponsoren.

Den vielen auf der Plattform mit ihren Lehrma-
terialien zu findenden institutionen sei gedankt
fiir die kostenlose und barrierefreie Nutzbarkeit.
Falls Sie direkt komplementdres Lehrmaterial,
freie Videos oder anderes zur Verfiigung stellen
wollen, so lassen Sie es uns wissen.

Nicht zuletzt sei der GDCh-fachgruppe Analyti-
sche Chemie und der GDCh-Arbeitsgruppe Beruf-
liche Bildung fiir finanzielle und ideelle Unter-
stitzung gedankt.

= Die GDCh bei

www.facebook.com/GDCh.de « www.twitter.com/gdch_aktuell
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Why using an
e-learning platform ?

Analytical chemistry is an increasingly
evolving scientific field and needed in each
discipline. However, several techniques and
methods often hardly can be practiced
directly on the analytical systems.

Thus we provide clearly structured
theoretical and practical content about
methods like GC, HPLC, SPE, and mass
spectrometry

as well as simulators for practicing.

No matter if you are an apprentice, a pupil, a
student, a teacher, a scientist or another
interested person,

you can use this website anytime for free!

Content

Lessons on basic chemistry, sample prep,
chromatography, mass spectrometry, bio-
analytical methods and others

External content such as video tutorials,
handbooks or slide shows

GC, HPLC and SPE simulators to apply
what you ‘know ‘and what you ’'plan’

Glossary with brief summaries and
graphics

“Test your knowledge” and make quizzes

Analytics+ .
- the e-learning platform -

Your essential
training

in

Analytical Chemistry! ’W

_\(,\\\\ 1§
LiEBLl =

it
" N ‘fliffﬁi%%"

PD Dr. J. Grafdmann,

Dr. C. Kaufmann,

Susanne Minkus,
and PD Dr. T. Letzel
(all TUM)

www.analyticsplus.org

partially funded by
the TUM Lehrfond and FOR-IDENT
(both BMBF funding)

if you want to support these public pages
please contact T.Letzel@tum.de
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Massenspektrometrisches
Non-Target Screening

Open Access Strategien in Ausbildung, Auswertung und digitaler Datennutzung

Dr. Thomas Letzel

Nicht zielgerichtete Analytik durch Chromatographie gekoppelt mit Massenspektrometrie ist in Durchfiihrung und

Auswertung eine sehr anspruchsvolle Aufgabe, die vor allem auch frei zugangige Lern- und Auswertesoftware benétigt.

Hier ein paar Vorschldge.

Massenspektrometrische Screening Techniken (in Kombination mit chroma-
tographischen Trenntechniken), wie z.B. das Non-Target Screening (NTS),
sind als Messprinzip aber auch als Daten-Auswertestrategie schon seit Jah-
ren ein grofes Thema in der wissenschaftlichen Diskussion. Dabei tat sich
neben der klassischen’ Metabolomics-Szene besonders die umweltanaly-
tische Community hervor, welche sowohl die Einordnung und Definitionen
der Screening-Ansatze eingehend diskutierte sowie diese schliefSlich auch
gemeinschaftlich kategorisierte. So entstand beispielsweise aus unserem
Hause schon 2013 ein Uberblicksartikel zu den Definitionen [1], des Weite-
ren wurde in den folgenden Jahren mit Kollegen die Kategorisierung [2]
sowie wissenschaftliche Anwendungen [3,4] publiziert und das alles fand
schlieBSlich einen ersten Héhepunkt in der Veréffentlichung eines 2-bandi-
gen Buches mit insgesamt 21 Kapiteln internationaler Kollegen im vergan-
genen Jahr [5]. Gleichzeitig mit der Diskussion um Non-Target Screening
nahm auch die Erkenntnis zu, dass es bei dieser Art der Analytik nicht mehr
zielfihrend und effizient ist, wenn jedes Labor bzw. jede Einrichtung als
JEinzelkdmpfer’ unterwegs ist. Ebenso steigt in jedem Labor der Bedarf an
geschulten und erfahrenen Experten in diesem Sektor der instrumentellen
Analytik. Dieser Bereich hatte in den letzten Jahren allerdings damit zu
kdmpfen, dass die nicht-akademische Ausbildung (z.B. zum Laboranten so-
wie Chemisch-Technischen-Assistenten) im Vergleich zur akademischen
Ausbildung in Chemie und anderen analytisch-orientierten Studiengéngen
offensichtlich zurlickstehen musste. Da so aber ein zunehmender Mangel
an Experten fUr anspruchsvolle instrumentelle Analytik (wie z.B. der Massen-
spektrometrie) entstand ist es nun ldngst an der Zeit dem entgegenzu-
wirken und neue bzw. moderne Wege der Ausbildung zu gehen um auch
wieder verstdrkt junge Interessenten im nicht-akademischen Umfeld zu
finden. Einer dieser Wege ist die vermehrte Nutzung von kostenfreien

Apps durch Jugendliche. So gibt es mit dem Chemnix-Blog [6] und dem
Analytics+-Tool [7] zwei open-access (e-learning) Tools (siehe Abb. 1), die
gezielt Jugendliche bzw. Auszubildende ansprechen und ihnen den Zu-
gang zu interessanter Analytik ermdéglichen. Da beide Lernwerkzeuge fach-
lich organisiert und betreut sind, ist auch sichergestellt, dass die Jugend-
lichen (und nicht nur die) sowohl einen spannenden Einstieg in das
Thema finden aber gleichzeitig auch korrekte Informationen und Lern-
inhalte kostenfrei zur Verfigung gestellt bekommen. Der Chemnix-Blog
beantwortet in kurzweiliger Art und Weise unterschiedlichste Fragen aus
den Naturwissenschaften wéhrend sich Analytics+ direkt mit der analyti-
schen Ausbildung beschéftigt. Die Analytics+ e-learning Plattform arbeitet
auf drei Wissensstufen, namlich Lernen, Uben und Anwenden. In diesem
Rahmen konnen interessierte Personen neben Grundlagenmaterial auch
SPE-[8], HPLC-[9] und GC-[10] Simulatoren nutzen und so ihre Erfahrung
in instrumenteller Analytik erweitern. Mitte des Jahres 2019 wird zur
Familie der Simulatoren noch ein HILIC-Simulator kommen und Weitere
sind in Planung. Auch ist ein Prifungsansatz mit Zertifizierung (zum Nach-
weis der erfolgreichen Anwendung von Analytics+) in Vorbereitung. Dies

Anwender im Open-Access-Kontakt (mit Non-Target Screening):

Fachkrafte

Jugendliche Angehende Fachkrifte

. W

ater.for-iden

www.chemnixblog.de

Abb. 1: Open-Access Programme zur barrierefreien Nutzung
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Abb. 2: Schema von Screening-Techniken

soll sicherstellen, dass dieses Open-Access-Konzept (inkl. der Simulator-
Nutzung) auch nachhaltig eingesetzt werden kann. Die Verwendung der
Materialien und der Simulatoren ist in dem Tool Analytics+ ebenso erklart
wie die derzeit stark genutzten Screening Strategien, zB. NTS [11]. Das
massenspektrometrische Non-Target Screening ist generell ein Teil der
,Screening-Familie’ (siehe Abb. 2) und ist folgendermafen zu definieren:
NTS beinhaltet eine méglichst umfassende und nicht-zielgerichtete
Analyse (Uberwiegend organischer Molekule) kombiniert mit angepassten
Workflows zur Datenanalyse und statistischer Dateninterpretation. Abbil-
dung 2 zeigt dabei die Aufspaltung der nicht-zielgerichteten Analyse in
sogenannte Hidden Targets’ und ,Unknown Targets' Ersteres fihrt Uber
die Abfrage von Stoffdatenbanken sowie analytische Datenbanken oftmals
zur ldentifizierung von sogenannten ,Unknowns' Zweiteres sind die realen
unbekannten Substanzen und koénnen bisher lediglich beschrieben und
verglichen werden (bleiben somit,Unknown).

Eine bekannte und in den letzten sieben Jahren durch mehrere &ffentliche
Einrichtungen (siehe auch den Abschnitt Dankeschén’) unterstutzte Stoff-
datenbank ist die sogenannte STOFF-IDENT [12] und kann mit Nutzung
der freien Non-Target Screening Plattform FOR-IDENT [13] zur Unter-
stitzung in der Identifikation von Molekilen zu Rate gezogen werden.
Hierbei werden Uber die FOR-IDENT Plattform (siehe auch Abb. 1) die in
der LC-MS Analytik derzeit erhaltenen Informationen zu Retentionszeit,
akkurate Masse, Signalintensitat sowie Fragmentspektren tber Retentions-
zeitnormierung, Summenformelbildung und einen Vergleich mit in silico
Fragmentierungs-Software in konkrete physiko-chemische Information
wie logD, Summenformel und chemische Bindungen tbergefuhrt. Diese
physiko-chemischen Informationen kénnen dann von der FOR-IDENT
Plattform [13] mit den Molekilen (hinterlegt in den Stoffdatenbanken
STOFF-IDENT [12] und PLANT-IDENT (wird Mitte 2019 online geschalten))
abgeglichen werden. Dies fuhrt dann zu Vorschldgen der Identifizierung
die abschliefend mit Referenzmaterialien bestdtigt werden mdussten.
Weitere open-access Datenbanken fur diese Auswertestrategie in weiteren
Bereichen wie Lebensmittel, Forensik etc. sind in Vorbereitung.

So konnten mit dieser Auswertestrategie in der Vergangenheit einige
Molekule gefunden werden die urspringlich mit Non-Target Screening
Messungen wie beispielsweise im Oberflachengewdssern [3], Hausstaub
[14], und Rotwein [15] noch unbekannt waren. Diese Strategie der Aus-
wertung verbreitet sich derzeit weltweit und es bleibt zu hoffen, dass
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noch viele Molekdle Uber diese Stoffdatenbanken erkannt werden kénnen.
So wiirde aus der nicht-zielgerichteten Analytik eine systematische (zundchst)
identifizierende Analytik werden und neben den Experten in dem Bereich
wdirden sich auch schnell angehende Experten bis hin zur interessierten
offentlichen Gesellschaft damit zurechtfinden. Der freie Zugang waére da.
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