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Institute of EnvironmentaReserch

INFU

Liebe Kolleginnen und Kollegen,
liebe Freunde des Instituts & Um-
weltforschung,

der valiegende Jahreslericht soll interessan-
te Informationenund Ergebnisseler Forschung
aus dem Institut fir Umweltforschung(INFU)
vastellen.Dasneue\ Out t\ in deutschemund
englischeSpachesolldazubeitragen,dasswir
einenweiterenLeserkreigrreicheninskesonde-
re ausAndischerStudentenund Post-Dacs wol-
len wir damit die Gelegenheibieten, sich dber
unserlnstitut zu informieren. Bereits jetzt ar-
beiten junge Forscher aus zehn eurofischen
La&ndernund aus Bberseein denverschiedenen
Arbeitsgrupgn und bilden ein internationales
Team.

AusderVielzahlderim folgendenJahreslericht
nur kurz dargestelltenThemenwird die Band-
breite der Forschungsaktivéten sichtba. Ich
méchte beispielhaftzwei Projekte des Bericht-
zeitraums herausgreifent ecomabel ist ein
Forschungsvdhaben dasvom BMBF nanziert
wurdeund desserKoordinationdas|Institut fiv
Umweltforschunghbernommerhat. Vom trans-
diszipér arbeitendenProjektteam,in demu. a.
mehrereFachkereichaderUniversifit Dortmund
(INFU, WISO,RaumplanunglinddasFraunho-
ferinstitut filr Material°ussund Logistik (IML),
Dortmund mitgeabeitet haben, wurdeeinein-
novativeBranchemdsungfér die Wiedervenan-
dung von M@beln entwickelt. Das ecomehel-
Netzwerk wurdedurch zahlreichePraxispaner
(Entsager, Tischler, Restaurateure Kédnstler
und Gebauchtnmbbeltdndler) vervollséindigt.
Gelrauchte Mébel werden auf Schadsto®a
mut getestet,originellumgestaltetund Boer die
ecomebel-Internetplattfom wiederam Markt
angeloten. Ein als \ ecoma&bel quali ziertes
M@belstdck wird mit demecomebel-Qualifts-
siegelund demecomebel-Zerti kat ausgestat-
tet. Im Falle einer Aufabeitung werden aus-
schlievilichProdukte verwendet, die gkologi-
schen und gesundheitlicherKriterien stand-
halten. Hierzuwurde eine speziellePositivliste
mit geeigneterProdukten entwickelt. Dasvom
BMBF gefbrderte Forschungsmjekt wird nach
Ablauf der Projektlaufzeitin privatwirtschaft-

Dear colleagues and friends of the
Institute of Environmental Rese-
arch

This annualreport presentdnterestinginforma-
tion and recent reseach resultsfrom the In-
stitute of EnvironmentaReseech (INFU). The
dual publicationof this report in both German
and Englishis intendedto enableus to reach
a widerreadershipln paticular, studentsfrom
alroad and post-dacs now havethe opportuni-
ty to obtain information about the activitiesof
our Institute. At present,the Institute hasten
youngscientistsfrom other Europeancountries
and from overseasvorking in various rese&ch
groupsandthus forming an internationalteam.
The broad spectrum of our reseach activities
can be seenfrom the vaiety of the brie®y pre-
sentedtopics containedin this annualreport.
To exemplifythis, | will focus on two of the
projects realisedduring the period coveredby
the report:

\ ecomebel is a reseach project nanced by
the BMBF and coordinated by INFU. The
project-team, which conducts multidisciplina-
ry rese&ch, is comppsedof severablepatments
fromthe Universiy of Dortmund (INFU, Econo-
mics, Spatial Planning),which cooperate with,
amongst others, the Fraunhofer Institute for
Material Flow and Logistics(Fraunhoferinstitut
filr Material°ussund Logistik,IML), Dortmund.
Flexibleand individualsolutionsconcerninghe
refurbishmenof second-handurniture andthe
restaation of antiquesare o®eredhanksto our
regionalnetwork, a cooperation betweenwaste
managementspecialists, artisans, traders and
artists. Eachecomebel is testedfor formalde-
hydecontaminationusinga speciallydeveloged
detectionsystem.If the second-handurniture
is not contaminatedit is a potential ecomebel
and it will be refurbishedrestaed and o®ered
for salein our onlinecatalogue.

This furniture is, additionally refurbishedand
customisedusing products and materialsatte-
stedto be eco-friendlyTherefae, we havede-
veloped and publisheda \ positive list of ac-
ceptablerefurbishmenproductsto our network
memlers. At the end of the reseach project,
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liche HAnde aus dem Kreis der Partner gber-
geken.\ ecomabel ist damit ein beispielhaf-
tes Projekt ausdemBereichdes\ Nachhaltigen
Wirtschaftens, das seinenWeg aus der For-
schungin die Praxisgefunderhat.

Ein weiteresProjekt betri®t den Nachveis von
gefahrlichenSto®enin kommunalenKlaranla-
gen.

Obwohl die Chemischelndustrie bemiht ist,
Produkte auf gute Abbaubakeit zu optimieren,
sofernsiein die Umwelt gelangerkdnnen,gibt
esimmernoch eineVielzahlvon Verbindungen,
die in Klaranlagennur einemgeringenAbbau
unterliegenin manchenFallenist die KlAranla-
ge soga eine Punktemissionsquelld die an-
grenzenderGewAsser.

Diestri®t fir chlaierte Organophosphate
(Flammschutzmittel), Human- und Veterirér-
phamalka und zum Teil fir synthetischeMo-
schusduftsto®eund endokrin wirksame Sub-
stanzenzu. Die Ablauflonzentrationendieser
Verbindungenliegen zum Teil erheblich Bber
den gkotoxikologischrelevantenKonzentratio-
nen.

In einerzweiten Stufe diesesProjekteswerden
wir versuchenzusammenmit dem Lehrstuhl
filv Umwelttechnik, dem Landesumeitamt in
Diésseldd und der DeutschenProjekt Union
GmbHMethodenzu entwickeln, um die Abbau-
leistungvon Klaranlagerzu verkessern.
Wahrend des Berichtzeitraumshat sich un-
sere Zusammendeit mit den Universifiten
Belgrad, Novi Sad und So a im Rahmen
desStabilitAtspaktesSAdosteuropantensiviert.
Mit Unters#éitzung des DAAD haben wir das
Zentrum fér angevandte Spektroslopie ge-
grdndetund fhrenregelnévzigSommerschulen
zuanalytisch-chemischemdumweltrelevanten
Fragestellungedurch.

Alle dieseArbeiten wAren ohne die groYu#gi-
ge nanzielle Unters#éitzung der Europischen
Gemeinschaft,der Deutschen Forschungsge-
meinschaft,desDeutschenAkademischeius-
tauschdienstesjesBundesministeriumfgy Bil-
dung und Forschung (BMBF), des Umwelt-
bundesamtesder Alexandervon Humboldt-
Stiftung, der Gamlinus Stiftung sowie durch
Mittel desLandesNRW, inskesonderelesMi-

\ ecomeabel will be establishedas a business
enterpise,formedby severapatnersin the re-
sedch project and newcooperatingcompanies.
Thus\ ecomebeh will be oneof the exemplay
projectsin the wide eld of sustainabledeve-
lopmentthat hassucceededéh nding the way
from reseach to praxis.
Anotherprojectconcernsnvestigationsnto the
occurrenceand eliminationof hazadouscom-
poundsin wastevater treatmentplants.
Althoughthe chemicalindustryis keento opti-
misetheir productsto givegood biodegradabili-
ty - insofa asthey canreachthe environment
thereremainmanycommundsthat degradeo
only a smallextentin sevagetreatmentplants.
In certain casesthe sevagetreatmentplant is
evenan emissiompoint sourcefor neighlouring
waters. This is the casefor chlainated organo-
phosphategusedas °ame retardants and pla-
sticisers) humanandveterinay phamaceutical
productsand,to someextent,to syntheticmusk
scentsand endarine-disruptingsubstanceslin
certain casesthe concentrationof thesecom-
poundsin the output water is considerablabo-
ve the eco-txicologicallyrelevantconcentrati-
on. Within the secondpart of this project, to-
getherwith the chairof Environmentallechno-
logy at the FederalState EnvironmentalAgen-
cy in Disseldd and DeutscheProjekt Union
GmbH, we are developingnethads to improve
the degradationperfamanceof sevage treat-
ment plants. During the report period, our co-
operationwith the Universitieof Belgrade No-
vi SadandSo awasintensi edwithin the scope
of the Stability Pact\ SoutheasEuropeancoun-
tries . Underthe sponsashipof the DAAD, we
havefoundedthe Centreof AppliedSpectrosco-
py andwe arrangeregula summerschmlsrela-
ting to analyticalchemistryand environmental
questionsAll theseoperationswould neverha-
ve been possiblewithout the generous nanci-
al support of the EuropeanUnion,the German
Reseech Foundation(DFG), the GermanAca-
demic ExchangeService(DAAD), the Federal
Ministry of Educationand Reseech (BMBF),
the FederalEnvironmentalAgency(UBA), the
Alexandervon Humboldt Foundationand the
Gambinus Foundation,as well as funds provi-
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nisteriumsfdy Umwelt und Naturschutz,Land-
wirtschaft und Verlraucherschutz(MUNLY)
nicht méglichgewesen.Das Drittmittelaufkom-
men hat sichim Berichtszeitraunauf mehrals
800.000Euroverdopglt und auchfér die kom-
mendenJahreist durchdie Anfang2005geneh-
migte DFG-Forschergrupp eine gute Basisfir
unsereweiterenArbeiten gescha®eworden.
Mein Dank gilt nicht nur den Sponseen, son-
dernauchdenKollegen,Mitarbeitern und Stu-
denten,diemit ihrengutenldeenundihremEn-
thusiasmuswesentlichzum Erfolg beigetragen
habten.

Ich wAnschelhnen nun viel Spa¥beim Lesen
des Jahreskerichtesund ho®e,dass Sie ange-
regt werden,mit unsin Kontakt zu treten. lhre
Meinungund Anregungist unswichtig.

dedby the FederalState of North RhineWest-

phalia (NRW), paticularly with regad to the

Ministry for Environmen{MUNLY). Third pa-

ty fundswere duplicatedduring the report pe-

riod to mare than 800,000Euro and the per-

spectivefor the forthcomingyeas is promising,
due to a rese&ch project recently granted by

the DFG. It is therefae my great pleasureand

privilegeto thank all thosewho havehelped us

in thesepasttwo yeas. | acknavledgethe work

of colleagues;o-workersandstudents whoha-

ve giventheir best ideasand their enthusiasm
to malke thesetwo yeas so successfulEnjoy

readingour annualreport. | hope that you will

be encouragedo get in contact with us. Your

opinionsand suggestionsre important to us.
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Umweltchemie und
Analytische Chemie

Untersuchungen zum Eintrag und
zur Elimination von gefahrlichen
Sto®en in kommunalen Klaranla-
gen

Ziele

Das von der Universifit Dortmund, der Deut-

scheProjekt UnionGmbHund demLandesum-
weltamt NRW gemeinsandurchgedihrte Pro-

jekt beschiftigt sich mit der Eliminationslei-
stungvonverschiedenekilAranlagenn Hinsicht
auf organische Spurenverunreinigungerbies
betri®t unter anderemRicks@ndevon Arznei-
mitteln, Industriechemidien und/oder endo-
krin wirksamenSubstanzenDie untersuchten
Verbindungengelen aufgrundvon Persistenz,
ToxizitAt oder Bioakkumulierbekeit Anlasszur

Besagnis (EU-WRRL).

Vorgehensweise

Untersuchungszieist die Erfassungund Be-
wertungder Gehalteausgedhlter Sto®e/Sto®-
gruppen in verschiedenerProzessstufender
Abwasserkdrung. Neken halbtechnischerver-
suchsanlagemwerden die Klarwerke in Kdln-
Stammheim und DAsseldd-SAd untersucht.
Bis zu Aber 10 AbwAsserund SchAmme wer-
dendabei tAglichbeprobt und auf eineVielzahl
von Parameternuntersucht.Am INFU werden
derzeit 4 Substanzgrupgn untersucht. Dazu
gehdrenhalogeniertaund nichthalogenierter-
ganophosphatewelche als Flammschutzmittel
undWeichmacheverwendetwerden sowvie syn-
thetischeMoschusduftsto®ayie z. B. Galaxolid
und Tonalid. Bei den phenolischeverbindun-
gen(BisphenolA, Nonylphenolund Pentachlo-
phenol)handeltessichum Industriechemiien
oderderenAbbaupodukte,welcheinskesondere
aufgrundihrer Wirkung auf das endokrineSy-

Institut fAr Umweltforschung

Environmental Chemistry
and Analytical Chemistry

Investigations of occurrence and
elimination of hazardous compounds
in waste water treatment plants

Aims

This project dealswith the removalof organic
trace contaminantsfrom severalwaste water

treatment plants (WWTPs) in NRW, Germa-
ny. The Universiy of Dortmund, the Deutsche
ProjektUnionGmbHandthe Landesumeitamt

NRW are involvedin the coordinationof samp-
ling, analysisof water and sludgesamplesand

interpretation/discussiorof the results.Among

others, residuesof phamaceuticals,industrial

chemicalsand endarine-disruptingcompunds
(EDCs) have been analysed.All investigated
substancesare of great environmentaland/or

ecotxicologicalrelevancedue to their persi-

stence toxicity or potentialfor bioaccumulation
(EU-WRRL).

Approach

The main task of the project is the monitaing
and assessmentf the concentrationof several
trace organicsin all processstepsof waste wa-
ter treatment. Therefae, WWTPs in Cologne
(KdIn-Stammheim)Désseldd (SAd) andBott-
rop, aswell assometechnicaldevicedor enhan-
cedcontaminantgemoval,havebeensampled.
In eachsamplingperiad a large numker of para-
meterswere determinedn up to ten (or mare)
water andsludgesamplesAt presentfour maja
groupsof contaminantshavebeenanalysedat
the Institute of EnvironmentaReseech (INFU).
The rst two groupsare organophosphategha-
logenatedand non-halogenatedyhichare used
as’ameretardantsandplasticisersandsynthe-
tic muskfragranceqe.g. Galaxolideand Tona-
lide). The third group compisesphenoliccom-
pounds(or their metalolites), e.g. bisphenoA,
nonylphenoland pentachleophenolwhich are



Institute of EnvironmentaReserch

INFU 5

stem kritisch zu beurteilensind. Das gilt auch
fiv die mittlerweile ubiquitar vorhandenerDeri-
vate der Phthalgdure, welcheals Weichmacher
in Kunststo®enein breites Anwendungsgebiet
besitzen.Wichtiger Bestandteilist die Quanti-
“zierung in den °@ssigenund festen Kompa-
timenten, um die Entfernungaus dem Abwas-
serstromz.B. durch einem@glicheSaption an
denSchlammoder Abbauder Verbindungerzu
ermitteln.

RT: 12.27

A

either widely used or have been usedin lar-
ge amounts. These substancesare endarine-
disruptingcommunds.The nal groupconsists
of derivativef phthalicacid, e.g.diethylhexyl-
phthalate (DEHP) which were previouslyused
as plasticisersand are novadays detectablein
severaknvironmentatompatments. For com-
plete monitaing of trace organicsconcentrati-
ons and risk assessmentguanti cation in all
water and sludgesamplesfrom the concerned
WWTPs is necessg. This will helpto identify
the removalperfamancesof the plantsin view
of saption to sludgeor biodegradation.
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Abbildungl: Selectedon monitaing (SIM)-
Chromatogrammeon Tonalid,Galaxolidund
dem internenReferenzstandd in einer Ab-
wasserpobe

Analytik

Die Analytik umfasstalle fir die Beurteilung
der Abwasserreinigungnotwendigen Proben.
Dazu gehdren die unbehandelterkommunalen
AbwAsser, wassrige Proben bestimmter Pro-
zessstufendie anfallendenKlarschimme und
natdvlich dasgereinigteAbwasser.Die genann-
ten Substanzgrupgn werden je nach Aufga-
benstellungund Probenmatrixmittels Festpha-

Figurel: Selectedon monitaing (SIM) chro-
matogramsof Tonalide, Galaxolideand the
internalreferencestandad; wastewater sam-
ple

Analytical methods

To achievehe aimsof the project, sensitiveand
selectiveanalyticalmethads, applicablefor wa-
ste water and sludgesamplesare required.All
the above-mentione@roupsof compoundswe-
re pre-concentratedand cleanedup either by
solidphaseextraction(SPE) or liquid-liquidex-
traction (LLE). The extractionof sludgesamp-
les was basedon freezedrying and accelera-
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senextraktion(SPE), beschleunigtel.dsungs-
mittelextraktion (ASE) oder FlAssig-Flssig-
Extraktion (LLE) aufkonzentriert. Die Iden-
ti zierung und Quanti zierung erfolgt nach
gaschromatographisch@&rennungmit massen-
spektrometrischeDetektion (GC-MS). Zur si-

chererQuanti zierungwerdenvor dergesamten
Probenvabereitungund Messunggeeignetan-

terne Referenzstandds zugesetzt(Abbildung
1).

Ergebnisse

DieamINFUdurchgefihrte Bestimmungleror-
ganischerspurenverunreinigungest bisin den
unterenng/l (wAssrigeProben) bzw. ng/g
(Schlammpoben)-Bereichmdglich. Die Mas-
senbilanzierungiber die entspechendervolu-
menstédme des Abwasser-und Schlammwges
zeigt dasunterschiedlich&erhaltender unter-
suchten Verbindungenauf. Zum Beispiel Oc-
tylphenoloder der WeichmacheDEHP sabie-
ren nur gering an den Schlamm, sie werden
durchdengesamterAbwasserreinigungspzess
jedach gut abgebaut. Anders verhdlt es sich
z.B. mit dem Moschusduftsto®Tonalid. Die
Entfernungaus dem Abwasserscheinthier im
wesentlicherauf der Saption an den primaren
und sekundren Schlammzu beruhen.

ted solventextraction (ASE). Additionally so-
me substance$ad to be derivatisedo enable
sensitivagaschromatographyldenti cationand
quanti cationof all compundshasbeenperfa-

medby gaschromatographisepaation coupled
to detectionby massspectrometry (GC-MS).
The useof suitableinternalreferencestandads
and selectedon monitaing (SIM) hasenabled
reliableanalyticalresults(Figure 1).

Results

Optimisation of the analytical methad allowvs
the determinationof almostall trace organics
down to the low ng/L- (water samples)and
ng/g- (sludge)level. Thus, calculationof mass
balancesbasedon the measuredconcentrati-
onsis possible.The resultsshav the di®erent
behavioursof single commpundsor groups of
compounds.For examplepctylphenolor DEHP
shav onlylow saption to the sludgethus, their
removalfrom the wastewater is assumedo be
basedmainlyon other mechanismsConversely
the muskfragranceTonalideis adsaobed to the
primary and secondey sludgeto a greatextent
andis removedrom the water path in this way.

80

70 4

80 4

50 1

40 4

Mass Flux [gid]

24 1

20 4

10

g 100 % 67 %

O Secondary Excess Sludge
ORrimary Sludge
O YWater Route

20 % 15 %

Grit Removal Effluent

Abbildung2: Massenbilanzon Tonalidin ei-

nemuntersuchterKlArwerk

Frimary Effluent

Secondary Effluent Filter Effluent

Sampling Points

Figure2: Massbalanceof Tonalidein anin-
vestigatedwastevater treatmentplant
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Um die in den ersten Messserieraufgestell-
ten Hypothesenzu besttigen. werdenmehre-
re mehrwdchige Messhicke fir jedesder un-
tersuchterKlArwerke durchgedihrt. Die statisti-
scheAussagekrafsollte dann auch die in Ab-
wassermben generellzu erwartendenSchvan-
kungenin den Einzelsto®é&nzentrationeraus-
gleichenund zu aussageléftigen Ergebnissen
fdhren.

Geldgeber

DasbeschriebneProjekt wird durchdasMini-
steriumfdy Umwelt und Naturschutz Landwirt-
schaftund VerlraucherschutdesLandedNRW
gefdrdert.
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Prof. Dr.-Ing. Hans Fahlenkamp
H.Rahlenlamp@®bi.uni-dotmund.de

Tel. +49 (0)231755-2322

Universifit Dortmund

FachlereichBio- und Chemieingenieurgen
LehrstuhlUmwelttechnik

Emil FiggeStra¥&r0 (G2 616)
44221Dortmund

Verg®entlichung / Publication
1. MUNLV Hrsg.(2004):

To con rm the hypothesedrom the rst series
of measurementsveryWWTP wassampledor
at leastseveralveeksn about threecampaigns.
This enables high statisticalvaluefor all mea-
suredconcentrations.This is necessg for all
trace organicswith high cyclicaland seasonal
variationsin their wastewater concentrations.
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The authas thank the Ministeriumfér Umwelt
und Naturschutz,Landwirtschaftund Verlrau-
cherschutzdes LandesNRW for funding and
supporting theseinvestigations.
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Zusammensetzung der Atherischen

é_l_e der Hypericum L. Arten aus
Shdostserbien

Ausgangssituation

Hypericum L. ist eine Gattung von ungefhr
400 Saten, weltweit verbreitet in den Warm-
temperaturkereichensowvie gut vertreten im
Mittelmeerraum. Die Flora von Serbienver-
zeichnet 19 Saten der Hypericum Gattung.
Vor kurzemist die chemischeZusammenset-
zungder Atherischer®le von H. atomaium, H.
maculatum H. olympicumand H. perfaatum
untersuchtworden, alle stammenaus SAdost-
serbien.

LAsungsansatz

DasZiel dervaliegenderUntersuchungver es,
die Zusammensetzunder Atherischer®le von
neunwildwachsenderlypericumArten (H. ba-
batum H. hirsutum H. linarioides H. macula-
tum, H. olympicum H. perfaatum, H. richeri
H. rumeliacumund H. tetrapterun) in SAdost-

serbienzu vergleichenDie Zusammensetzung

des Atherischen®Ils von H. barbatum H. hir-
sutum H. linarioides H. richeri und H. tetrap-
terum wurde bis dato nicht ved®entlicht.Die
AtherischerBle der ° fichtigenBestandteileder
P°anzenwurdenan unterschiedliche®rten in
Shdostserbiemgesammeltdurch Wasserdampf-
destillationextrahiertunddurchGCundGC-MS
analysiert.

Ergebnisse

Die untersuchterétherischer®le werdendurch
einen hohen Gehalt an Nicht-Terpenen und
einenniedrigenGehaltan Monotergenencha-

rakterisiert. Das 6! von H. olympicumunter-
schiedsichvon denanderendurcheinenhgher-
en Terpengehalt.GroYseSchvankungenwvurden
in der Blzusammensetzungder untersuchten
Sate gefunden.Sowar n-Nonander Hauptbe-
standteilim H. hirsutumund H. maculatum®l,
®-Pineneim H. linarioides él, Germacrend
im H. olympicum®l, 2-Methylatanim H. per-

Essential oil composition of Hyperi-

cum L. speciesfrom Southeast Ser-
bia

Initial situation

Hypericum L. is a genuscompgisingabout 400
species,widespeadin warm temperatureareas
throughoutthe world andwell representedn the
Mediterraneararea. The °ora of Serbialists 19
speciesof the Hypericum genus.Recently the
chemicakompositionsof the essentiabils of H.
atomaium, H. maculatum H. olympicumand
H. perfaatum, all originating from Southeast
Serbia,havebeendetermined.

Proposed solutions

The aim of the presentstudy was to determi-
ne and compae the essentiabil composition of
nine wild-graving Hypericum species(H. ba-
batum, H. hirsutum H. linarioides H. macula-
tum, H. olympicum H. perfaatum, H. richeri
H. rumeliacumandH. tetrapterum of the sou-
theasternregionof Serbia.So far the essential
oil composition of H. barbatum H. hirsutum
H. richeriandH. tetrapterumhad not beenpu-
blished.The essentiabils of the aerialparts of
plants,collectedrom di®erentocationsin Sou-
theastSerbiawereobtainedby hydraistillation
and analysedoy GCand GC-MS.

Results

A highcontentof non-terggnecommpundsanda
low content of monotergneschaacterisedhe
investigatedessentiabils. The oil of H. olym-
picum di®eredfrom others by higher terpene
content. Large variations were found in the oll
compositionsof speciesinvestigated.Thus, n-
nonanewas the maja componentin H. hirsu-
tum andH. maculatumoils, ®-pinenen H. lina-
rioidesoil, germacrend in H. olympicumoil,
2-methylatane in H. perfaatum oil and (E)-
anetholin H. richeri oil. On the other hand,
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foratum &l und (E)-Anetholim H. richeri &l.

Andererseitsvurden-Nonannicht im H. olym-

picum und H. rumeliacurpél sovie ®-Pinene
nicht im H. tetrapterum &l gefunden.Germa-
creneD wurdeim H. maculatum H. olympi-
cum H. perfaatum und H. rumeliacum®l,

2-Methylatane im H. maculatum H. olym-

picum H. perfaatum und H. richeri &l und

(E)-Anetholim H. richeri and H. tetrapterum
Bl gefunden.Es gab 11 Hauptbestandteilein

den untersuchter®len. Ein Vergleichder che-
mischerZusammensetzungder Atherischer®le

von Blate, Blatt und StammvonH. perfaatum

wurde zugatzlich durchgedihrt. Es zeigte sich,

dassdie Nicht-Terpene die héchstenKonzen-
trationen im BlAten- und im Stamn®l hatten,

wahrend eine hohe Konzentrationan Sesqui-
terpenen chaakteristischfér das Blattél war.

Es gab erheblicheUnterschieden der Zusam-
mensetzungder gleichenInhaltssto®ein den
AtherischerBlen von H. maculatum H. olym-

picum und H. perfaatum, die in unterschied-
lichenJahrenan dem gleichenOrt gesammelt
wurden.

Abbildung3: Hypericumperfaatum - Johan-
niskraut

Férderung
Alexandeivon Humboldt Stiftung

n-nonanewas not found in H. olympicumand

H. rumeliacunoils and ®-pinenewas not found

in H. tetrapterumoil. Germacren® wasfound

in H. maculatum H. olympicum H. perfaa-

tum and H. rumeliacumoils, 2-mehylatanein

H. maculatum H. olympicum H. perfaatum

andH. richeri oilsand (E)-anetholin H. richeri
and H. tetrapterum oils. There were 11 com-
mon compnentsof the studiedoils. A compa-
rison of the chemicalcomposition of essential
oilsfrom °ower, leafandstemof H. perfaatum

wasalsocariedout andshavedthat the highest
concentration®f non-tergenecompoundswere
observedn the “ower andstemoil, whilea high

concentrationof sesquiterpneswas chaacteri-
stic of the leaf oil. There were signi cant dif-

ferenceof the contentof the samecompound
in the essentiabils of H. maculatum H. olym-

picumandH. perfaatum, collectedin di®erent
yeas from the samelocation.

Figure3: Hypericumperfaatum - St. John{s
Wort

Funding
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Isomerisierung und Metab olismus
von Tri°o xystrobin im Boden un-
terschiedlicher geographischer Re-
gionen

Ausgangssituation

Tri°oxystrobin (TFS) ist ein var kurzem ein-
gefdhrtes mesostemischesungizid der Stro-
biluringrup@ mit einer Oximether-Seiterdtte.
Die Kombination aus Methyl- und Phenyl-
Substituentenin der Oximetherllfte und die
Anwesenheitder CR;-Gruppe im Phenyl-Ring
der Seitenlette besitzt momentandie breiteste
Wirkung der bekannten Strobilurin-Ringizide
gegember pilzatigen Erkrankungender mei-
sten Obst- und Gemisesowie Getreidegen.

Isomerisation and metabolism of
Tri°o xystrobin in soils of di®erent
geographic region

Initial situation

Tri°oxystrobin (TFS) is a recently introduced
mesostemidungicide of the strobilurin group
with an oximethersidechain. The combination
of the methyl and substitutedphenylsubstitu-
entsin the oximethermoiety and the presence
of atri’uoromethylgroupin the sidechainphe-
nyl ring providesthe broadestfungicidal bio-
excacy amongthe presentlyknown strobilu-
rin fungicides,againstthe fungal diseaseshat
mostly attack fruit and vegetablecrops.
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Photoisomerisierung von Tri°o xystrobin

Durchdie BestrahlungeinerTFS/AcetoniBsung
(= EE Isomer)wurde eine Mischungder vier
geometrischermisomerehergestellt.Die Kinetik
dieserlsomerisierungvurde mittels HPLC ge-
messemnd die Quantenausbutebestimmt. In-
nerhalbvon sielen Stundenerreichtedie Mi-
schungihr Gleichgewichtwie mittels GC-MS
und LC-MSbestatigt wurde. Alle Isomerewur-
den durch die prApaative HPLC getrenntund
auskristallisiertDie jeweiligenKristalle wurden
kristallogra schuntersuchtund den einzelnen
Isomererdie StrukturenEE-, ZE-, EZ- und ZZ
zugeodnet.

Photoisomerisation of tri°o xystrobin

TFS (= EE isomer)was convertedinto a mix-

ture of four geometriasomerdy illuminationin

acetone.The kineticsof the isomerisatiorwas
measuredand the quantum yield determined.
Within 7 hours, the EE isomerwas converted
into an equilibium mixture of four isomersas
evidentfrom GC-MSand LC-MS analysis.All

isomerswere sepaated by prepaative HPLC
to give the pure crystallineforms. The crystal
structure of eachwas obtainedby X-ray cry-
stallographyandthe compoundswereidenti ed

asthe EE, ZE, EZ and ZZ isomersf TFS.

Abbildung4: Ortep-Dastellungvon Tri°oxy-
strobinohneNumerierungder H-Atome.

EinespektraleUntersuchunddér jedesdsometer-
folgte mittels IR- und Ramanspktroslopie.Die
Molekilschwingungesindsehrchaakteristisch
und von analytischeBedeutung.Die *H- und
13C-NMR-Sktren (1D und 2D Mode) zeigten
eine gute Basislinientrennungir die Protonen
der CH,-Gruppe (C-20) zwischenden beiden
Phenylringen.

Figure 4: Ortep plot of Tri°oxystrobinsho-
wing the numbering schemeof the non-H
atoms.

The spectral elucidationfor eachisomerwas
perfamed by IR and RamanSpectroscop. Vi-
brational assignmentswvere very chaacteristic
with good analyticalsigni cance.The *H- and
13C-NMR spectrain 1D and 2D modesshaved
good baselinesepaation of protonsat C-20.
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Synthese und Charakterisierung des SAure-
metab olits von Tri°o xystrobin

Der Mono-Suremetablit, wie er auch in

der Umwelt zu nden ist, wurde fir jedes
TFS-Isomerdurch alkalischeHydrolyse(0,05M

NaOH) der Esterdurchgefihrt. Die vollsiAndige
Hydrolysewar innerhalbvon 30 Minuten been-
det. Die Kinetik der Hydrolysewurde fir das
biologischaktivere EE-Isomerbei unterschied-
lichen Konzentrations-und Temperaturkedin-

gungengemesserDie SAuremetablite wurden
durch prApaative HPLC gereinigtund mittels

IR-, Raman- und NMR-Sgektroslopie unter-

sucht.

Biologische in-vitro Aktivit A&t von TFS ge-
gen Zielpilze

Die Resultatezeigen,dassTFS (=EE-Isomer)
daseinzigebiologischaktive Isomerist. Die an-
derenlsomeresindinaktiv, halben aber dasPo-
tential die Umwelt zu kontaminieren.

Entwicklung der LC-MS-Metho de fir die
Bodenexperimente

Fiv die simultaneBestimmungler TFS-Isomere
und ihrer Mono-Siuren aus Béden wurde ei-
ne analytischeMulti-RAckstand-Methde ent-
wickelt, die auf LC-MS/MS basierte.Die Me-
thode zur Extraktionund Bestimmungder Ziel-
substanzeraus Bddenist mit einer Wieder n-
dungvon> 99%fi jedenBestandteilsehrlei-
stungshhig. Mit der LC-MS/MS-Methale ist
esm@glich, alle Esterund SAurenin der Probe
durch eineneinzelnerchromatogra scherauf
zu bestimmen.

Isomerisierung und Abbau von Tri°0o xy-
strobin im Erdreich.

Die Isomerisierungind der Metabolismusvon
Tri°oxystrobinwurdenin drei Béden (zwei aus
Indien, eineraus Deutschland)unter Lichtaus-
schlusssowie unter BestrahlunggemessenGe-
fundenwurde ein Abbauvon TFS im gesam-
ten Boden mit einersehrkurzenHalbaertszeit
innerhalbvon vier Tagen.Die Abbauratefolg-
te einerKinetik ersterOrdnung.Die EE-SAure

Synthesis and characterisation of the acid
metabolites of tri°o xystrobin

The mono-acid metalolites of environmental
concern,carespnding to each tri°oxystrobin
isomer,were prepaed by alkaline hydrolysisof
the paent esterswith 0.05M NaOH. Almost
100% hydrolysiswas observedwithin 30 mi-
nutes. The kineticsof hydrolysisvas measured
for the biologicallyactive EE isomerat di®erent
temperaturesandin di®erentchemicalenviron-
ments. The mono-acidmetalolites thus prepa-
redwerepuri ed by prepaative HPLCand sub-
sequenthchaacterisedoy IR, RamanandNMR
spectroscop.

In-vitro biological activity of the tri°o xy-
strobin isomers against target fungus.

Theresultsestablishedhat the EEisomeristhe
only biologicallyactive compound. The others
are inactive,but havethe potentialto contami-
nate the environment.

Development of LC-MS method for soil ex-
periment

for the simultaneousstimationof the tri°oxy-
strobinisomersand their acid metalolitesfrom

soil. A multi-residueanalyticalmethad basedon
LC-MS/MS was develogd. The methad deve-
loped for extractionand estimationof the tar-

get compundsfrom soil is very excient, with

recoverie®f > 99% for eachcomponent. The
LC-MS/MS metha is enableghe estimationof
all the estersand acid compundsin a mixture
in a singlechromatographicun.

Isomerisation and degradation of Tri°o xy-
strobin in soll

The isomerisationand metalolism of tri°oxy-
strobin was measuredn 3 soilscollectedfrom
3 di®erentgeographicalocationsin India and
Germanyin the presenceand absenceof light.
EE was found to degradevery quickly with a
half-life within 4 days in all the soils. The de-
gradationfollomed rst order rate kineticsand
EE-acidwas identi ed as the maja metaloli-
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wurdealsderHauptmetalolit ermittelt. Der Ef-

fekt von Tri°oxystrobinauf die Mikrobenpopu-

lation im Bodenwurdezu Beginnund am Ende
der Experimenteuntersucht,um den E®ektei-

ner AnnendungdesPestizidesauf die gesamte
Bodengesundheitu erfaschen.Die Resultate
zeigen,dassTri°oxystrobindie mikrobiellePo-

pulationim Bodennicht schadigt.

Sorptionsmechanismus

Die Adsaption/Desaption von Tri°oxystrobin
und seinemHauptmetalwlit der EE-Rurewur-
denin allen ausgehlten BAden getrenntun-
tersuchtund die Adsaptions-und Desaptions-
isothermerbestimmt. Der hoheKp -Wert zeigt,
dassdieseVerbindungersehrschnellim Boden
adsabiert werdenundfolglichkeinebemerlens-
werte Gefahrdungfir dasGrundvasserauftritt.
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te. The e®ectof tri°oxystrobinon the micro-
bial populationin the soilswas determinedat
the beginningandendof the experimentsin or-
der to explae the e®ectof pesticideapplicati-
on on overallsoil health. The resultsshav that
tri°oxystrobindoes not ham the microbialpo-
pulationin soils.

Sorption mechanism

Adsaption-desaption of tri°o xystrobinand its
maja EE-acid metalolite in all the selected
soilswasstudiedsepaately The adsaption and
desaption isothermsnereestablishedT he high
Kp valuere’ectsthe fact that thesecompounds
are adswbed very quicklyto soilsand hencedo
not poseanyappeciablehreatto groundvater.
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EintrAge und Quellen von phos-
phororganischen Flammschutzmit-
teln in Ober® aAchen- und Abwassern

Aufgabenstellung und Ziele

Organisch&hosphoverbindungehemmerden

Verlrennungsmzessund werden deshalbals

Flammschutzmittein Kunststo®ereingesetzt.
Im Rahmendes Projektessollten die Quellen

und EintrAge von Tris(2-chl@ethyl)phosphat
(TCEP) undTris(2-chlopropyl)phospha{TCPP)
in die aquatische Umwelt aufgekéirt, savie

die Konzentrationsvesufe dieser Substanzen
in Ober°Achengewissernund in Abwasserbe-

stimmt werden(Strukturenin Abbildung).

@)

O

Cl

Abbildung5s: Strukturfamelnvon TCEP und
TCPP

Origin and fate of organophospha-
te °ame retardants in surface and
waste water

Intention and Task

For decadesorganophosphatestershave be-
en used as °ame retardants in plastic ma-
terials and plasticisers.The project aims to
throw light on the origin and fate of tris-
(2-chlaethyl)phosphate(TCEP) und tris-(2-
chlapropyl)phosphate(TCPP) in the aquatic
environmen{structuresin gure). Both TCEP
and TCPP are usedpredominantlyin rigid po-
lyurethanefoams.

Cl

Figure 5: Structural formulae of TCEP and
TCPP
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Hierzu wurde die Validierungeiner Analysen-
methade zur Bestimmungder hauptsichlich
in PolyurethanscAumen eingesetztenTCEP
und TCPP sowie der weiterenOrganophospha-
te Tris(butoxyethyl)phosphat(TBEP), Tris(di-
chlapropyl)phosphat (TDCP), Tri-iso-buyl-
phosphat(TiBP), Tri-n-butylphosphat(TnBP)
und Triphenylphosphat(TPP) durchgefhrt.
Die Methodesolltezur AufklarungdesEintrags-
pfadesin die Umwelt auf KIArschlammAbwas-
serund Ober°Achenvasseanwendba sein.Par-
alleldazuwurdemit Hilfe ausgehlter in-vitro
Prifsystemeauf cytotoxischeund genotxische
E®ektesawvie auf einemdglicheharmonellewir-
kungvon TCEP und TCPP untersucht(Institut
filr Arbeitsphysiologie IfADO).

Vorgehensweise

Als Probenahmegebietvurde die Ruhr aus-
gewahlt, da sie fér ca. 7 Millionen Menschen
im Ruhrgebietdie Hauptversoggungsquellamit

Trinkwassedastellt. Essollteermittelt werden,
ob sich an diesemBeispielspezielle Eintrags-
quellenfér die Organophosphatteststellenas-
sen.Zu diesenZweckwurdenauchdie Gehalte
in Klaranlagenalufen und Neben®Assenbe-

stimmt, welchein die Ruhr ménden.Die Orga-
nophosphaten den untersuchtenProben wur-

den mittels FestphasenextraktiofSPE) oder
Fldssig-Flssig-Extraktion (LLE) aufkonzen-
triert. Die Identi zierung und Quanti zierung
erfolgte nach gaschromatographischefren-
nung mit massensgktrometrischerDetektion
(GC-MS) im Selectedlon Monitoring (Abbil-

dung®6).

Thus, an analytical methad for the unambi-
guousidenti cationandquanti cationof TCEP
and TCPP, as well as other organophosphate
compunds hamelytris-(butoxyethyl)phosphate
(TBEP), tris-(dichlapropyl)phosphate (TD-
CP), tri-isobutyl phosphate(TiBP), tri-n-butyl
phosphate (TnBP) and triphenylphosphate
(TPP) was developd and validated.The con-
centration of these contaminantsin environ-
mental sampleswas determined,shaving the
potential of these®ame retardantsand plastici-
sersto enterthe environmentvia sevage slud-
ge, wasteand surfacewater. At the sametime,
selectedzytotoxic und genotxic systemswe-
re tested, indicating possiblee®ects,including
the endarine-disruptingotentialof TCEP und
TCPP (Institut fir Arbeitsphysiologie IfADo).

Approach

The samplingsite was predominantlythe Ruhr
river which is the sourceof drinking water for
severalmillion peoplein the greaterRuhr Ba-
sin area. The aim was to identify the main
sourcesof organophosphates this paticular
samplingregion. Therefae, the fate of the °a-
me retardants and plasticisersan waste water
treatment plant (WWTP) e2uents andin dif-
ferenttributariesenteringthe Ruhrwasinvesti-
gated.The samplesverepre-concentratedising
solid-phaseextraction (SPE) or liquid-liquid-
extraction (LLE). The analyteswere sepaated
by gaschromatographwith massspectrometric
detection(GC-MS) and quanti ed via external
standad calilration alongsidesuitableinternal
standad compounds(Figure6).
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Abbildung6: Ausgevéhlte lonenspureSIM)

von TCEPunddeminternenRefernzstandd
in einerAbwasserpbe

Ergebnisse

Die Untersuchungsreihem Abwassernetbort-
mundsund in KlAranlagenhaben die Prdsenz
der hier betrachteten Organophosphweerbin-
dungenim Abwassermgezeigt.In der Ruhrkonn-
ten die OrganophosphatschonwenigeKilome-
ter nachder Quelleaufgefundemwerden.Deut-
lich zu erkennenist, dassdie Konzentrationen

13,5 13,6 13,7

Figure 6: Tracesof selectedion monitaing
(SIM) chromatogramsf a TCEP reference
standaid and a wastewater sample

Results

Theinvestigatiorinto the wastewater systenof
Dortmund indicatedthe relevanceof the orga-
nophosphate# the treated and untreatedse-
wage. In the Ruhr, severalplasticisersand °a-

me retardants were detected,evena few miles
from the spring of this river. Downstream,con-
tinuouslyincreasingconcentrationf all orga-
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stromab bis zur MAndungin den Rhein stark
zunehmen.Als Eintragsquellerfiy die Orga-
nophosphate&onnten unter anderemKlaranla-
genidenti ziert werden.Dabei zeigtesich,dass
die verschiedeneKlarwerke auch unterschied-
lich zur Verschmutzungpeitragen.Die intensive
UntersuchunglesAbwasserreinigungeprzesses
zeigte, dasssich die halogenierterund nicht-
halogenierterOrganophosphatanterschiedlich
verhalten. Wahrend sich bei den nichthaloge-
niertenVerbindungerkliminierungsrateibis zu
90% Aber die gesamteKlAranlagenpassadest-
stellenlie¥aenwurdeeineVerringerunglerKon-
zentrationen der halogeniertenVerbindungen
TCPP und TCEP nicht festgestellt.
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nophosphatecommundswere observed WW-
TPs could be identi ed as one maja source
for thesetrace organiccontaminantsNeverthe-
less,the investigatedVWTPs emitted di®erent
spectra of the organophosphateompundsat
di®erenttoncentratiorratios. The removalper-
formanceof aninvestigatedVWTP di®eredor
the halogenatedno or poor removal)and the
non-halogenatefup to 90%removal)contami-
nants.
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Molekular gepragte
Polymere

Molekular gepragte Polymere

Einleitung

Eine der grdVstenHerausfederungender Che-
mie im Nanolereichist die Nachahmungmo-
lekulaer Erkennungin biologischenRezepto-
ren durch stabile SystemegeringererKomple-
xitat. Dies kénnte eine Mdglichlet zur mavs-
geschneiderteRlerstellungobusterkdnstlicher
Rezepteen fir eineVielzahlvon Anwendungen
ed®nenSokdnnenentspechendeMaterialien,
die starke und selektiveHaftmolelle enthal-
ten, beispielwisein Bereichemit einemgro¥zen
Bedaf an selektivenTrennungenExtraktionen
oder Messungemieder-oder makromolekula-
rer SubstanzerausbiologischerMedien,einge-
setzt werden. Alternativ kénnen diesekinstli-
chenRezepteen zur Entfernungunerwinschter
KomponentenausLebensmitteln,Umwelt- oder
biologischerMedienVernendung nden. Aber
auchdie Nutzungzum Transport von Wirkstof-
fen oder fiv anspuchsvolleprapaative Tren-
nungenim industriellenMaYsstalsind denkba
Im KontextdesWirksto®transprts e®netsich
einebesondergaszinierendéMgglichleit durch
Kombinationdermolekulaen Erkennungnmit ei-
ner makrosbkpischerRickantwort. So kann als
Antwort auf die Konzentrationeiner endoge-
nen Komponentedurch eine bindungsinduzier-
te Anderungder Gelgermeabiliéit, die Freiset-
zung einer biologischaktiven Substanzerfol-
gen.Durch dasDesigndieserBindungstaschen
fiv spezi sche Proteine und wichtige biotech-
nologischeZielsubstanzensind Anwendungen
denkba, die Down-Stream-Proessing,Senso-
rik, Diagnostikund die Steigerungder Selek-
tivitAten und Emp ndlichleitenim Bereichder
Proteomicsumfassen.

Molekula gepAgte Polymere(Moleculaly Im-
printed Polymers= MIPs) werdenin Gegen-
wart eines Templatmolells hergestellt(Abb.
7). Letzteresagiert als Formkérper bei der Er-
zeugungler komplemendrenBindungstaschen.

Molecular imprinted
Polymers

Molecularly Imprinted Polymers

Intro duction

Oneof the greatestchallenge nanoscalehe-
mistry is to mimic the molecula recognition
properties of biologicalreceptos in stable sy-
stemsof reducedcomplexiy. If successfulthis
would open up the possibiliy of being able to
easilytailor-male robust arti cial receptos for
givenapplicationsFor instance stablerecogni-
tion elementsapableof stronglyandselectively
binding moleculescould be usedin areaswith
urgentneedsfor methads enablingselectivese-
paations,extractionsor sensingdf low molecu-
lar weight or macromoleculatargets in biolo-
gical °uids. Alternativelysuchrecognitionele-
ments could be usedto sepaate undesirable
compoundsfrom foods, the environmenbr bio-
logical °uids, for targeteddeliveryof drugsor
for demandingsepaations at prepaative level
in the ne chemicalindustry In the context of
drugdeliverya particularly intriguing possibiliy
liesin the couplingof the molecula recogniti-
on eventwith a macroscopicespnse.This can
consistin a bindinginducedchangein gel per-
meabiliy leadingto releaseof a bioactivecom-
pound in respnseto the concentrationof an
endogenousompound.If theserecognitionele-
mentscan be designedo bind to speci ¢ pro-
teins, important biotechnologicabpplications,
includingdownstreamprocessing sensingdia-
gnosticsand for enhancingselectiviy and sen-
sitivity in the eld of proteomics,can be envi-
saged.

Moleculaly Imprinted Polymers(MIPS) are po-
lymersprepaed in presenceof a template (Fi-
gure7). The latter servesasa mold for forma-
tion of template-complementsy bindingsites.
Thus, MIPs can be programmedo recognisex
large variety of target structureswith antibody-
like axnities and selectivitiesTheseproperties,
in addition to the robustnessand easeof pre-
paration of thesearti cial receptes, hasso far
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Diese MIPs kénnen fir die Erkennung einer
breiten Vielzahl von Zielstrukturen program-
miert werden, wobei sie Antikérper#hnliche
Axnit Aten und Selektiviiten aufweisen. Die-
se Eigenschaftenhinzuziglich der Robustheit
und einfachenHerstellung dieser knstlichen
Rezeptoen, machte diese auvsenaentlich at-
traktiv fiv Problembsungenin Bereichender
prApaativen Trennung, Festphasenextraktion
und Erkennung(Sensaoik). Zusgatzlich wurden
bereitsersteKonzeptevargestellt,in denenun-
ervdnschteKomponentenausLebensmittelund
biologischenMiedien entfernt wurden oder als
Sreening-Wrkzeugin der Wirksto®sucherer-
wendetwurden.

Self-

assembly
A

I
T=Template

Abbildung 7: Prinzip des Molecula Imprin-
tings

Besondersierausfodernd,aber auchmit einem
gro¥enPotential, sind die Anwendungender
MIPsin derBiotechnologi@indin medizinischen
Therapien.Dafér werdenallgemeineuniversel-
le Methoden fiv die Herstellungvon biologisch
kompatiblenMIPssawiedie ErzeugungonBin-
dungstaschefér entprechenderbiologiscirele-
vantenZielmolellen bendtigt. Abgesehewon
interessantenrAnwendungenin Down-Stream-
Processing Sensak, Diagnostikund als Hilfs-
mittel in der Proteomics kénntensolcheMIPs
auch als Therapeutika genutzt werden.Bisher
wurdennurwenigerdieseldeernwegensystema-
tischer Problememit der Imprinting-Methae
realisiert.Die aktuellenForschungsmjekte am
INFU versuchengieseProblemeaufzugreifen.

Ansprechpartner / Contact

Dr. Andrew J. Hall
A.Hall@infu.uni-adtmund.de
Tel. +49 (0)231755-6114

Polymerization

madethem extremelyattractivefor problemsol-
ving in the areasof prepaative chemicalsepa-
rations, solid phaseextraction and sensing.In

addition, proofs-of-concepof their useas sca-
vengergo removeundesirableompoundsfrom

foods or biological°uids, or as screeningools
in drug discoveryhavebeenpresented.

Template
removal

Figure7: Principleof Molecula Imprinting

Particularly challengingput with enadmouspo-

tential, are the applicationsof MIPsin the area
of biotechnologyandmedicaltherapy. Here,ge-

nericmethadsare requiredor the prepaation of

MIPs compatiblewith biological°uids and for

the engineeringdf binding sitesfor biological-
ly relevanttarget molecules Apat from inte-

resting applicationsin downstreamprocessing,
sensos, diagnosticandasaznity toolsin pro-

teomics,suchMIPs couldalso nd therapeutic

use.However few of theseideashavebeenrea-
lisedthusfar dueto someinherentproblemsas-
saciated with the imprinting methadology Ad-

dressingheseproblemdormspart of the urgent
rese&ch projectsat INFU.

Priv.-Doz. Dr. Bdrje Sellergren
B.Sellergren@infu.unittimund.de
Tel. +49 (0)231 755-4082
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Aqua-MIP Wasserkompatible MIPs
mittels Hochdurchsatz-Screening

Wasserkompatibilit At und Erkennung groYaer
Zielmolek Ale

Eine besondereHerausfoderung liegt in der
Entwicklungvon MIPs, welcheZielmolelle in

vollstAndig wAssrigenSystemenmit minimaler
unspezi scheBindungerkennenund bindenso-
wie MIPs, die zur ErkennungkomplexeiBiomo-
lekélle fahig sind. Die Erschlievaundieserneu-
en GenerationgepAgter Materialien wird im

RahmendesEuroischeriHP Netzwerkgojek-
tes (AquaMIP)durchgedihrt, welchesson Dort-

mund aus koordiniert wird. Ziel diesesProjekt
sindgrundstzlicheChaakterisierungederbin-

dendenHohl@ume im Detail auf molekulaer
Ebene, die Erzeugungder Hohléume nur auf
der zuganglichenFeststo®obr°Ache savie die
SynthesaeuerfunktionelleMonomerezur Bin-

dung spezi scherstruktureller Templatmotive.
Einige dieserAngAtze werdenhier kurz disku-
tiert.

Unterdr Ackung der unspezi schen Bin-
dung in MISPE von niedermolekularen
Wirksto®en

Eine Technik,die eineHochdurchsatz-Synthese

und Evaluierungmolekula gep#gter Polyme-
re im verkleinertenMaYastakermdglicht (mini-
MIPs), wurdeam INFU fir die Optimierungvon
MIPs zur Nutzungin rein wAssrigemgebun-
gen entwickelt. Diese Methode umfassteinen
4-Kanal Pipettierroboter fér die schnelleVer-
mischungvon Monomeren,Templat, L&sungs-

Aqua-MIP Water-compatible Mo-

lecularly Imprinted Polymers (MIPSs)
via high throughput screening

W ater-compatibilit y and recognition of lar-
ge target molecules

A paticular challengeoncernghe development
of MIPsthat canrecognisendbind target mo-
leculesexciently in fully aqueoussystemswith
minimalnon-sgci ¢ binding,aswell asthe de-
velopmentof binding sites capableof recogni-
singcomplexbiomoleculesThe developmenof
sucha newgeneratiorof imprinted materialsis
beingcaried out within the frameverk of a Eu-
ropeanIHP network project (AquaMIP) coordi-
nated by the Dortmund group. It will be partly
guidedby the insightsgainedthrough a series
of fundamentalchaacterisationstudiesaimed
at probingthe bindingsitesin detail at a mo-
lecula level,the con nementof the bindingsi-
tes to the accessiblesurfacesof solids,as well
as the synthesisof functional monomersdesi-
gnedto bindto speci ¢ structuralmotifs of the
templates.Someof theseappoachesre brie®y
discussedbelow:

Suppression of non-speci ¢ binding in
MISPE of low molecular weight drugs

A techniqueallowing high throughput synthe-
sisandevaluationof MIP sabentsat a reduced
scale(mini-MIPs) develoed at INFU was used
for the optimisationof MIPs for usein pure-
ly agueousenvironmentsThe techniqueinca-
porates a 4-port liquid handlingrobot for the
rapid dispensingof monomerstemplates,sol-
vents and initiator into the reactionvesself
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mittel und Initiator in denReaktionsgéf/serei-
ner 96er Mikrotiterplatte. Eine Bibliothek von
80 Polymeren,jedes50mg, kann so innerhalb
von 24 Stundenhergestelltwerden.Eine paral-
lele Analyseerlaubteinekomplette Evaluierung
von Freisetzungsund Bindungscheaakteristila
der80-Polymer-Bibliothekn etwa einerWoche.
Mit dem Ziel, gepAgte Polymerefidr das Lo-
kalamsthetikumBupivacainzur Verwendungin
wAssrigerSystemerzuoptimierenwurdenneue
wasserkmpatibleMIPs hergestellf{AquaMIP),
welchebei unseremndustiepaner (AstraZene-
ca, Schveden) als Saptionsmittel fiv die di-
rekte Festphasenednnungvon Wirksto®eraus
Plasmapoben eingesetziverden.Im Gegensatz
zu den konventionellerPhasenerlaulen diese
neuenFestphasereineselektiveExtraktion des
Wirksto®esusim WesentlichenwassrigerPro-
ben.

2004 kam diesesSystemzum Einsatzmit dem
gleichenZiel ein Polymerherzustellenyelches
in Wasserden lipophilen P zer Wirksto® Sil-
denal (Viagra) erkennt. Ein erweitertes 2x2
Experimentdesigrerzeugteine Bibliothek von
90 Polymeren.Diese wurde bei der Festpha-
senextraktiorbewertet, in demdasZielmolel
komplett aus Wasserin das Polymer adso-
biert wurde, gefolgt von schritweiser Desap-
tion durchWaschfraktionersteigendeMengen
von Acetonitril. Dies erzeugteeine kumulative
Wiedergewinnungskurfér jedesPolymer,von
der je ein Polymerhydrophilie-IndeX) undein
kumulativer Pragefakto (=50 / Y) errechnet
werdenkonnte. Basierendauf dieseninfarma-
tionen wurden 6 Polymerefér ein Upscaling
und weitere Tests der Erkennungseigenschaf-
ten ausgewdhlt. Die Ergebnisseaunterséitzten
die Screening-Ergebnissmd die bestenCha-
gen wurden dem Industriepaner fir weitere
Tests an realenProben Abergelen. Diese Ar-
beiten wurdenim RahmeneinesVortrags auf
der IUPAC KonferenzMacro2004in Paris (Ju-
li 2004) und mit zwei PosterpAsentationerauf
derMIP 2004-Konferenm Cadi®(Sept.2004)
vargestellt.

a 96-well plate. A library of 80 polymers,each
ca. 50mg, can thus be prepaed in 24 hours.
A parallelanalysiamode allovs a completeeva-
luationof the releasendbindingchaacteristics
of the 80 polymerlibrary in apgroximatelyone
week. With the objectiveof optimisinga poly-
mer imprinted with the local anaesthetidBupi-
vacainefor usein purelyagueoussystemsnew
water compatibleMIPs were obtained (Aqua-
MIPs) whichwereusedby our industrialpartner
(AstraZeneca,Sweden) as extraction sabents
for directsolidphaseextractionof the drugfrom
plasmasamplesin contrastto the conventional
phaseghe newphasesllonved selectiveextrac-
tion of the drugfrom essentiallypurelyaqueous
samples.

During 2004 the systemwas usedfor the same
purpose,i.e. to give a polymerwhichworks in
water, but targetedtowards the lipophilic P -
zer drug Sildena T (Viagra). An extended2x2
experimentaldesignled to a library of 90 poly-
mers.Thislibrary wasassesseih the SPEmode
by completelyadsabing the target to the poly-
mersin water, folloved by stepvise desaption
by applyingwashfractionscontainingincreasing
amountsof MeCN. This produced cumulative
recoverycurvesfor eachlibrary memker, from
which a polymer hydrophiliciy index (X) and
a cumulativeimprinting factar (=50/Y) could
be calculated.Basedon this information 6 po-
lymerswerechoserfor upscalingandtheir reco-
gnition propertiesassessed. he resultssuppor-
ted thoseof the screeningandthe bestbatches
wereforwardedto the industrialpartner for fur-
ther tests on real samplesThis work hasbeen
presentedn the form of oneinvitedoral presen-
tation at the IUPAC conferenceMacro 2004in
Paris (July 2004) and two poster presentations
at MIP2004in Cadi® (Sep.2004).
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Prageformate fiv verbesserte Zu-
ganglichkeiten, reduziertes Templat-
Bluten und Wasserkompatibilit At

DieseProjektbescPAftigt._sichmit neuenForma-
ten derMIPs, welchedie Bberwindunglermeist
BblichenLimitierungenverspechen.Dies bein-
haltet die einfacheHerstellung,das Templat-
bluten, denMassentransfennd die Zuganglich-
keit derHohlAumefiyr dasletztendlicheZiel der
Erkennungvon Biomakromole#len. Eswurden
MIP-Formate entwickelt, die diese Vorausset-
zungenerfdllen. DasINFU hat kévrzlichdie Ver-

Imprinted formats for enhanced ac-
cessibility, reduced template blee-
ding and water compatibilit y

This project concernsthe evaluation of no-
vel formats for MIPs that haveshavn promise
in overcomingtheir most commonlimitations.
Thisincludesaseof prepaation, templateblee-
ding, masstransfer and site accessibilyt with
the nal goal of biomacromoleculeecognition.
MIP formats full Tlling theserequirement$ave
beendevelogd. We havepreviouslyintroduced
the useof immobilisedinitiators, alloving thin
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wendungimmobilisierterinitiatoren eingefihrt,

welchesein Pfropfen dinn gepégter Schich-
ten auf varhandeneTragermaterialiererlaubt.
Kivzlich konnten erheblicheVerbessungertlie-
serMethode erzieltwerdendurch das Pfropfen
mittels lebender radilalischer Polymerisation.
Die oberste PriaritAt lag dakei in der Herstel-
lung einesReferenzplymers,welchesaus den
gleicherBestandteilerbestehtwie ein MIP ent-

spechendder Standadbedingunger{gemahle-
ne Monolithe), mit demdasneueMaterial ver-

glichenwerden soll. Anschlievsendiurden ge-
prAgte Komposite synthetisiertmittels auf Kie-

selgelimmobilisiertennifertern. Ein hydropho-
besund ein hydrophilesSystemwurdenvergli-
chen, wobei letzteresdurch ein schichiveises
Pfropfeneiner gepAgten gefolgt von einer hy-

drophilenSchichthergestelltwurde. Diese Po-

lymerewerdenzur Zeit untersucht.

H

imprinted layersto be grafted from pre-famed
support materials Recentlyconsiderablenpro-
vementsin this procedurehave beenmadeby
perfaming the grafting step under controlled
radical polymerisation(CRP) conditions. The
“rst priority has beento prepae a reference
polymer- a MIP prepaed accading to stan-
dard conditiong(crushedmonolith) - with which
the new materialswill be compaed. Imprinted
compositeshavethen beenprepaed usingsilica
containingimmobilisediniferters. A hydropho-
bic and a hydrophilicsystemhavebeencompa-
red, the latter prepaed via layer-by-layer graf-
ting of an imprinted layer folloved by a hydro-
philic layer. These polymershave been partly
evaluated.
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Abbildung8: Beispielammobilisierternitia-
toren, welchein den Pfropftechnilen und in
gepAgten monolithischerKompositendurch
\ grafting from\ verwendetwerden.Kontrol-
lierte radikalischePolymerisationwird durch
die Zugale einesRAFT-Reagenzesrzielt.

Figure 8: Examplesof immobilisedinitiators
usedin the grafting from techniquesand in
imprinted monolithic compositessynthesised
by \ grafting from\ . CRP can be perfamed
by additionof RAFT agent.
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Substruktureller Ansatz zur
von Peptiden, modi zierter
Proteine

Erkennung
Peptide oder

Die GenerierunginesHohlraumegir denAmi-

noterminusdes -amyloidPeptideswelchesals
Biomaker fiv die Alzheimererkrankunginge-
setzt wird, wurdein Angri®genommenDabei

wurde der sogenanntehierachischePragean-
satzerfolgreichangevendet,um eineBindungs-
taschefor denN-Terminuszu erzeugen.

Substructure approach to recognise pepti-
des, modi ed peptides or proteins

The generationof bindingsitesfor the amino-
terminusof the -amyloidpeptide,usedasbio-
maker for AlzheimersdiseasgAD), hasbeen
attempted. Thus, the so-calledhierachicalim-
printing appoachwassuccessfullysedin order
to createbindingsitesfor the N-terminusof -
amyloidpeptides.

Solid Phase Synthesis

U

Ligand

Ligand

Ligand = Peptide,
Oligosaccharide, Oligonucleotide

Template%

| Disolvable or degradable

11 Rernoval

U

I. &ddition of monoraer mixture
II. Polymerisation

of template

N [

Polymer containing surface imprints

complementary to ligand
Abbildung 9: Prinzip des hierachischen
Pragens.

Ebenfalls erwdhnt werden sollten die Studi-
en Boer eine neue Klasse Harnsto®-basierter
Haftmonomerer zum PrAgen von Oxyanio-
nen in stark kompetitiven Medien, wie DM-
SO oder DMSO/Wasser-MischungeGepagte
Polymere mit den Enantiomerenvon N-Z-
Glutaming@urewurdenmit demZiel hergestellt,
selektive Materialien fiv FolsAure und deren
Analoga(z. B. Methotraxatund Leucovan) zu
kreieren Auf demgepAgtenPolymerwurdeder
Analyt innerhalbdes Versuchszeitraumaicht
eluiert,wohingegerer auf demnicht-gepagten
Polymerin 10 Minuten eluierte.Bei einemGe-
halt von6% Wassefm Laufmittelergabsichein

Figure9: Principleof hierachicalimprinting.

We havealsostudieda newclassof urea-based
functionalmonomersuitedfor the imprinting of
oxyanionsin strongly competitive media, such
as DMSO and DMSO/water mixtures. Mate-
rials imprinted with each enantiomerof N-Z-
glutamic acid, were prepaed with the aim to
produce materials selectivefor folic acid and
analogueqe.g. methotrexateand leucovain).
In chromatographiexperiments,on the imprin-
ted polymer,the solutedid not elutewithin the
time windov of the measurementwhereason
the non-impinted, control polymerit elutedwi-
thin 10 minutes (MeCN/1% triethylamine as
mobile phase).A very abrupt fall in imprinting
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abrupter Abfall des Pragefaktos. Bei der Ver-

wendungvon Harnsto®enmit Chromopheen

konnte die Bindungmit bloYsenAugenerkannt

werden. Dies ist das erste Beispieleiner bin-

dungsinduziertefarbAnderungn MIPs. Dieses
Systemwird nunin der Peptid- und Proteiner-
kennunggetestet.

O.N Q,Noz
OTEE H N;N(o
<9 QO

I MeCN/H,O/Et,N

—
47

MeCN/H,0

factar was seenabove 6% water in the mobile
phase Usingureaswith pendantchromophees,
the bindingwas detectablewith the naked eye.
This is the rst exampleof a binding-induced
colourchangein MIPs. The systemis underin-
vestigationfor peptideand protein imprinting.

@

[Z-L-Glu]=10mM (MeCN/H,O/TEA : 92/7/1 (v/v))

Abbildung10: Bindungsinduziert&arbAnde-

rungin einemZ-D-GlugepAgtenPolymer.

Abschlie¥zenuleibt zu berichten,da¥einerheb-
licher Fortschritt hin zu gepAgten Rezeptoen
fir phosphoylierte Zielmolele durchdenEin-

satz solcherHaftmonmereerzieltwurde.Dabei

ergabein Diarylhansto®-Monomeein MIP mit

einerausgepagten Erkennungphosphoylierter
Tyrosinan hydroorganischeaufmitteln.Diese
Arbeiten wurdein 2004 auf verschiedeneRo-

sternauf der MIP 2004 Konferenzvargestellt.

Férderung

Deutschd~orschungsgemeinschd&eG, 777/5-
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Figure 10: Binding-inducecdtolour changein
an N- Z-D-Gluimprinted polymer.

Finally considerabl@rogresgowardsimprinted

receptos for phosphoylated target molecules
has been made using this type of monomer.
Thus, a diaryl ureamonomergaveMIPs exhibi-

ting a very pronouncedrecognitionof phosmo-

rylatedtyrosinein hydro-@ganicmobilephases.
The work desciled herewas recentlypresented
on severapostersat MIP 2004.

Funding

Deutsche~orschungsgemeinsch&¢G, 777/5-
1 Heinelen TechnicalServices
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Solid phase extraction

Die Nutzung gepAgter Polymere als selekti-
ve Sabentien fir die Festphasenextraktiorst
der Bereich,in demerstekommerziellAnwen-
dungenvon MIPs demonstriertwurden (siehe
www.miptechnologies.seln unseremvarange-
gangeneriU nanziertenNetzwerkpojekt (MI-

CA), mit INFU als Koordinata, war die Ziel-
setzungdie Erschlie%sungon MIPs fir die se-
lektive Probenaufreinigungn den Gebieterder
Bio-, Lebensmittel- und Umweltanalytik. Der
Erfolg diesesProjektes spiegeltsich im star-

ken Anstiegder Forschungsaktivten auf die-
sem Gebiet, dem steigendeninteresseder In-
dustrieund der GiindungeinerSpin-o®Firma,
die sich gegenvrtig im Ideon Reseech Park
in Lund, Schvedenbe ndet, wider. Dort wer-
denin Zusammendeit mit Entwicklungspg-

nernGebieteder Proteomicsawvie miniaturisier-
te Trennungemund Anreicherungsfaatebasie-
rend auf Kapillaen oder Biochipsimmer wich-
tiger.
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Solid phase extraction

The use of imprinted polymers as selecti-
ve sabents for solid phaseextraction is the
area where the rst commercial applicati-
ons of MIPs have been demonstrated(see
www.miptechnologies.seln our previousEU-
sponsged TMR Network project (MICA), with
us as coordinata, the objectivewas to explo-
re MIPs for selectivesampleclean-upin the
area of bioanalysisfood analysisand environ-
mentalanalysisThe successfubutcomeof the
project is re°ectedin the large increasen the
reseach activitiesin the eld, the intensein-
terest shavn by industry and the creation of
a spin-o®company presently located at Ide-
on Reseech Park in Lund, Sweden. Such ap-
plications are also being investigatedwithin
the framevork of the new IHP project Aqua-
MIP (http://www.aquamip.arg), with applica-
tion patnersfocusingon important areas,such
as proteomicsand miniaturisedsepaation and
enrichmentformats basedon capillaiesor bio-
chips.
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polymers:Applicationto the extractionof triazinesfrom complexmatrices.

Journalof Chromatographys., 804, 93-101.
2. Quaglia,M.; SellergrenB.; De Larenzi, E. (2004):

\ Approachedo imprinted stationay phasedor atnity CEC\

Journalof Chromatography, 1044, 53-56.



28 INFU

Institut fAr Umweltforschung

Schaltbare Anordnungen geordne-
ter molekularer Schichten: Eine re-
versible Biosensor-Plattfo rm

Zielsetzung

Wir haben eine neue Klassevon Bolaamphi-
philen gefunden,um hochgeodnete Schichten
auf funktionalisiertemGoldoker°’Achen zu er-
zeugen Das BesondereywelchesdiesesSystem
von anderenMonoschichtsysteme(SAM) un-
terscheidet,ist die M@glichleit deswiederhol-
ten Schichtenaufund abbausdurch pH-Wert-
Zyklen.DieseSchichtensind im Basischersta-
bil, wobei siein diesenUmgebungerineSelek-
tivitAt und Stabilitdt gegemiber Nukleingéuren
und Proteinenaufweisen Die Tatsache dassei-
nige Schichtenkristallin geadnet sind, hat uns
dazuveranlassteinereversibleé/ersionder weit
verlreiteten Self-assemblellonolaersvon Al-
kylthiolenauf Goldzu entwickeIn. SolcheSyste-
me hétten einbreitesPotentialin verschiedenen
Anwendungsbkreichen,z. B. als Chemosenso-
ren,in dermolekulaen Elektronik,in der Opto-
elektronikund TrennungenDer Chaakter die-
sesArbeitsfeldesst dementspechendinterdis-
ziplindr. Mit demZiel, dasKonzeptder reversi-
blenFunktionalisierungu erneitern,werdenim
Moment ®,! -heterofunktionalisierteBolaam-
phiphilesynthetisiertund entspechendeviono-
schichtererzeugt.Dabei sollenfunktionalisierte
Ober°Achenmit einemahnlicherOrdnungsgrad
wie in Schichtenaus Thiolen auf Gold erzeugt
werden,die aber die Schaltfunktionbeinhalten.

Ergebnisse

DieseSchichtenweisenbisherdie gleicheSta-
bilitAt auf wie die zuva synthetisierterMono-
schichten einschlie¥lictler gemischtenSomit
kénnte diesesSystemeine reversiblePlattform
bietenfir die EinfAhrungvon Liganderzur Bin-
dung von Rezeptoen oder Antikgrpern. Diese
wiederverartbaen Substratewgrden fér An-
wendungemit anspuchsvollerMesspinzipien
(z.B. Cantilever)von Interessesein, in denen
eine Verschmutzungrwartet werdenkann. Im
weiteren Verlauf wird diesesKonzept fir die
schnelleDptimierungeinesOber°Achehinsicht-

Switchable assembly of ordered
molecular layers: A reversible bio-
sensa platform

Objectives

We havediscoverea novelclassof bolaamphi-
philesthat form well ordered Ims on functiona-
lisedgold surfacesParticular to thesesystems,
distinguishingthem from other self-assembled
layered systems,is that the layers can be re-
peatedlyassemblednddisassemblebly pH cy-
cling. The layers are stableat basicpHs whe-
re they exhibit selectiviy and stability towards
nucleicacidsand proteins. The fact that some
of them exhibit crystallineorder hasled us to
developa reversibleversionof the widely used
self-assembledionolgersof alkylthiolsongold.
Suchsystemsavepotentialusein awidevarie-
ty of elds, includingchemicakensingmolecu-
lar electronicspptoelectronicsand sepaations.
The chaacter of this work is therefae highly
interdisciplinay.

With the goal of extendingthe conceptof re-
versiblefunctionalisationwe are presentlysyn-
thesisingand examiningself-assemblpf ®,! -
hetero-functionalisedolaamphiphilesThe goal
hereis to prepae functionalisedsurfaceswith
a simila degreeof order as those prepaed by
self-assemblgf thiols on gold, but retainingthe
switchingfunction.

Results

Theselayers appea equallystableto the pre-
viously synthesisedayers, includingwhen pre-
sent in mixed monolgers. Thus, the systems
may serveasa reversibldiosensoplatform, in-
caporating ligandsfor bindingreceptaes or an-
tibodies. Theserestaable substrateswould be
of interest for applicationsusing sophisticated
sensingorinciples(e.g. AFM cantilevers)n ca-
seswherefouling can be expected. Furthermo-
re, use of this conceptfor rapidly optimising
a surfacetowards binding a paticular target
compund will be tested. Then the useof this
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lich der BindungeinesbhestimmtenZielsubstanz
gestestet. Anschlie’sendoll eine selektiveEr-
kennungund Bindung von DNA Oligonukleo-
tiden und Proteinen untersucht werden. Wir
konntendemonstriererdassdieseSchichterse-
lektiv auf eine DNA SequenzeagierenDeren
Ein°u¥sauf die Orientierungder adsabierten
Proteine wird weiter untersucht. Zusétzliches
Potential in der Verwendungvon Multischicht-
systemeiin derOptoelektronikundmolekulaen
Elektronikwird ebensoevaluiert.
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methad for selectivedetectionand binding of

DNA oligonucleotidesind proteinswill be fur-

ther investigated We havealreadydemonstra-
ted that the layersrespnd selectivelyto DNA

sequenceslheirin°uenceon the orientation of

adsabed proteinswill be studied.Additionalpo-

tential usesof the multilayered systemsn op-

toelectronicsand molecula electronicswill also
be evaluated.

Au Au
Abbildungl1:Beispiederreversiblefrormie-
rung geschichteteNanolomposite.

Férderung

Deutschd~orschungsgemeinsch&ff 7/2-5: Re-
versibleselfassemblyf bis-aomatic amidines
for selectiveadsaption of biomoleculesr build-
up of orderedthin "Tms.

Ansprechpartner / Contact

Priv.-Doz. Dr. Bdrje Sellergren
B.Sellergren@infu.unittimund.de
Tel. +49 (0)231 755-4082

Verd®entlichung / Publication
1. Auer, F.; Nelles,G.; SellergrenB. (2004):

S S S
Au
Figurell: Exampleof reversibldormation of
layerednanaccomposites

Funding

Deutsche~orschungsgemeinsch&fi7/2-5: Re-

versibleselfassemblyf bis-aomatic amidines
for selectiveadsaption of biomoleculesr build-

up of orderedthin Tms.

\ Odd-Everchainlength dependentorderin pH-switchableself-assembleldyers\

Chem.Eur. J., 10, 3232-3240.
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Dokto randensymposium #ber Mo-
lekular gepragte Polymere

Zum zweiten Mal hat die Arbeitsgrupg von
Bdvrje Sellergreram INFU der Universifit Dort-

mundein Doktorandenseminralber dasThema
Molecula Imprinted Polymers (MIPs) durch-
gefdhrt. 33 TeilnehmerrmusganzEuropakamen
AnfangDezemier 2004 nachDortmund.

Abbildung 12: Die Teilnehmerdes Dokto-
randensemirra Boer molekula gepAgte Po-
lymere (Foto: Ole LAnnemann,Universift
Dortmund).

Ziel desSeminas Aber molekula gepAgte Poly-
mere(Molecula Imprinted Polymers MIPs) war
es,Doktorandendie Gelegenheitu gelen, ihre
Arbeitenvar einemFachpublikumzu prasentie-
renund dardber hinausdie Mdglichleit zu erd®-
nendurch VortrAge einigerGrupgenleitermehr
Bber dasGebietzu lernen.Entscheidendekri-
terium bei der Ausvahl der Referenterwar da-
her, die Vielfalt der Sichtveisenabzubildendie
chaakteristiscHfir dasinterdisziplidreArbeits-
gebietMIPs sind: Peter Camack (Strathclyde,
UK, Polymersynthesen)Chris Allender (Car-
di®, UK, Phamazeutischénwendungen)Ma-
thias Ulbricht (Duisburg-EssenfechnischeAn-
wendungen)und Geagios Theaodaridis (Thes-
saloniki, GriechenlandAnalytischeAnwendun-

Institut fAr Umweltforschung

Graduate Student Symposium on
Molecularly Imprinted Polymers

For the secondime, the reseach groupof Bérje
Sellergrerat INFU, Universiy of Dortmund, or-
ganiseda graduatestudent sympmsiumon re-
sedch in the area of Moleculaly Imprinted Po-
lymers(MIPs). 33 paticipantsfrom all Europe
attendedthe meetingin ealy Decemler 2004

Figure 12: The participants of the graduate
student meeting about molecula imprinted
polymers(Foto: Ole LinnemannJniversiét
Dortmund).

The intention of this symmsiumon MIPs was
to provide graduatestudentswith an opportu-
nity to presenttheir work in front of an au-
dienceof experts and alsoto lean mare about
the “eld from a numkber of keynote lectures.
The decisivecriterion for the choice of the
keynotespealerswasthat they shouldrepresent
di®erentpoints of view, which are chaacteri-
stic for the interdisciplingy area of MIPs: Pe-
ter Camack (StrathclydeUniversiy, UK, poly-
mer synthesis) Chris Allender(Cardi® Univer-
sity, UK, phamaceuticalapplications),Mathi-
as Ulbricht (Duisburg-Essertechnicalapplica-
tions) and Geagios Theadaridis (Thessaloniki
Universiy, Greeceanalyticalapplications)spo-
ke about the basicsand applicationsof MIPs
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gen)spachenéber die Grundlagerund Anwen-
dungsnéglichleiten der MIPs und stelltenihre
neustenErgebnissea.

Die Prasentationender Doktoranden waren
weitausvielfltiger alsim Jahr zuva. Von den
insgesamtl6 VortrAgender Doktorandenwur-
den drei mit einem Preis ausgezeichnetHer-
varzuhelen war dakei var allem die Prasen-
tation von Estelle Burri (Lausanne,Schveiz)
Boer ihre hochaktiven Polymere gepagt mit
Porphain-Katalysatoen zur Oxidationvon Al-
kanenoder Alkoholen.DesveiterenkonntenPa-
wel Szalelski(Lublin, Polen)und Oliver Castell
(Cadi®, UK) pberzeugendlie Aber die theaeti-
scheBetrachtungder Adsaptionseigenschaften
von MIPs bzw. die Anwendungsmglichlei-
ten von MIPs in Mikro°uidsystemenreferier-
ten. Mit neuenVerfahrenzur Polymerherstel-
lung bescléftigten sich mehrereBeitrAge des
erstenTages.So spachenMarc Herold (Stutt-
gat) Aber einenZugangzu Nanopatikeln mit
Emulsionsplymerisationrsavie Uwe Langenha-
gen und Frank Schneider(beide Essen)ber
MIP-Membrane zum selektivenSto®transprt.
Immobilisierte Templatmolelle und lebende
radikalische Polymerisationwaren Thema von
Cala Aureliano(Dortmund). Zwei Alternativen
zur Optimierungder Polymerzusammensetzung
und -eigenschafterprasentiertenEric Schillin-
ger (Dortmund) und Keith Farrington (Dublin,
Ireland): ein kombinataischesVerfahrenbzw.
rationalesDesignvia Molecula Modelling. Ein
Schverpunktlag auf der Anwendunggepégter
Polymerein der ErkennungbiologischerTar-
gets.Soging SophieWilliams(Cadi®, UK) auf
die Kombinaton von immobilisiertenProtein-
templatenmit derlebendenradikalischenPoly-
merisationmit Inifertern(Initiator, Transfermit-
tel und Terminata) ein. Zwei BeitrAgeausun-
abhAngigenArbeitenvonBetty Petrillo (Cardi®,
UK) und CristianaBorelli (Dortmund) befas-
sten sich mit neuenpolymerenRezeptoen fiv
die Erkennung phosphoylierter Aminogiuren.
Eine alternative Methode zur ProteinpAgung
mit Hydrogelenstellte Joris Schillemang(Ut-
recht, NL) mit dem Projekt Protein Imprinted
Nanopaticlesvar. Im zweiten Vortrag toer An-
wendungervonMIPsin derKatalyseprésentier-

and alsopresentedheir recentresults.

The presentationsof the PhD studentswere
far mare multi-facetedthan the previousmee-
ting, heldin October 2003. From the total of
16 talks, three were recognisedvith the award
of a prize. Especiallyimpressivavasthe presen-
tation of EstelleBurri (LausanneSwitzerland),
who descriled her highly active polymersim-
printed with porphyrin catalystsfor the oxidati-
on of alkanesor alcohols Pawel Szalelski(Lub-
lin, Poland)andOliverCastel(Cardi®,UK) pre-
sentedconvincingtheaetical viewsof the ad-
saption propertiesof MIPs and their applicati-
on in micro°uidic systemsyrespectively
Severaltalks dealt with new methals of MIP
synthesisMarc Herold (Stuttgart) presenteca
methad to accessianopaticlesviaemulsiorpo-
lymerisationwhileUwe LangenhageandFrank
Schneide(both Essen}alked about MIP mem-
branesfor selectivaransport. The useof immo-
bilisedtemplatesand living radical polymerisa-
tion were the topics of Cala Aureliano(Dort-
mund). Eric Schillinger(Dortmund) and Keith
Farrington (Dublin, Ireland) presentedtwo al-
ternative methads for the optimisationof po-
lymer compositionsand properties:a combina-
torial approachand rational designvia molecu-
lar modelling, respectively A maja focus was
on the use of imprinted polymersfor the re-
cognitionof biologicaltargets. SophieWilliams
(Cadi®, UK) combinedan immobilisedprote-
in template with living radical polymerisation
usinginiferter (initiator, transferagentandter-
minata’) chemistry Two independentcontribu-
tions from Betty Petrillo (Cardi®, UK) and Cri-
stianaBorelli (Dortmund) were concernedvith
new polymericreceptaes for the recognitionof
phosphoylated amino acids and peptides.Jo-
ris SchillemangUtrecht, NL) presentedan al-
ternativemethal for the imprinting of proteins
using hydrogels,the title of his project being
Protein Imprinted Nanopaticles. In the second
talk on catalytic applicationsof MIPs, Alexan-
derSchiller(LausanneSwitzerlandshaved po-
lymersimprinted with copper chelatecomplexes
that act ascaboanhydrasenimics.Finally Pa-
nagiotisManesiotigDortmund), who organised
the sympsium, discussedhis latest resultson
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te AlexanderSchiller(Lausanne Schveiz) mit
Kupfer-Chelatkmplexengepagte Polymer als
Caboanhydrase-Mimetgk Abschlie¥zendisku-
tierte Panagiotis Manesiotis(Dortmund), der
die OrganisationdiesesSeminas fbernommen
hatte, seineneuesterkErgebnisséber die Erken-
nung/EntfernungwassemslicherVitamine wie
Riblo°avin mit MIPs. Neben den hervaragen-
denVortrAgen hat auchdasAbendesseim Re-
staurantdesFernsehturmsind ein Besuchdes
Weihnachtsmiktes den pergnlichenund wis-
senschaftlicheAustauschge®rdert. Das Semi-
na sollin dennAchstenJahrenweiter ausgewi-

tet werden,um Doktorandeneine regelnéviige

Plattform f&r eineintensivenAustauscheu bie-
ten.

Ansprechpartner / Contact

Dr. Marco Emgenbroich
M.Emgenboich@infu.uni-domund.de
Tel. +49 (0)231 755-4082

Dr. Andrew J. Hall
A.Hall@infu.uni-dbmund.de
Tel. +49 (0)231755-6114

Verg®entlichungen / Publications

1. Hall, A. J.; Emgeniboich, M. (2004):

the selectiverecognitionand removalof water-
solublevitamins,suchasribo®avin.
Alongsidethe excellentpresentationsthe sym-
posiumdinnerat the TV tower restaurantand
the visit to the Dortmund Christmasmaket as-
sistedpersonaland scienti ¢c exchangeQur in-
tention is to extendthe sympsiumin the co-
ming yeas to give studentsa regula platform
for intensiveexchangef ideas.

\ Symmsiumiber molekula gepAgte Polymere.
Nachrichtenausder Chemie, Heft 4, 477.

2. Emgenboich, M.; Hall, A. J. (2005):
\ 2. Doktorandenseminalber moleckula gepAgte Polymere.
Nachrichtenausder Chemie, Heft 2, 171.
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Nachhaltige
Branchenkonzepte

Seit Bber einem Jahrzehntliegt der Schver-
punkt der Forschungs-und Beratungsétigkei-
ten der Arbeitsgrupe SkologischeBranchen-
konzeptedesinstituts filr Umweltforschung(IN-
FU) derUniversiét Dortmundin derErfassung,
Beurteilungund Minderungvon Umwelt- und
ArbeitsplatztelastungerdurchChemilalien,die
in verschiedensteimdustrielbbancheneingesetzt
werden.Die ErgebnissalieserArbeiten sind in
zahlreichenPublikationen zuganglich und ha-
ben wesentlichzur Versachlichungler Diskus-
sionenum kritische Chemilalien, Chemilalien-
gruppen oder Produkte, in denendie Sto®e
enthaltensind, beigetragenDie dabei gemach-
ten Erfahrungerfandenunmittelbaen Eingang
in die Beratungsétigkeiten der Arbeitsgrupge
fiv kleine und mittelstAndischeBetriete. Ziel
der Arbeiten und Forschungswvdiaben ist es,
den Betrieken konkrete Vorschge zu unter-
breiten,in welchenWeiseArbeitsplatz-und Um-
weltbelastungerreduziertwerdenkénnen,wel-
cheKostendamitverbundersindund ob esbei-
spielswisem@glichist, die RealisierunglerVor-
schAgeiber einen,auchbetriebswirtschaftlich,
tragbaen Zeitraum zu verteilen.Einige Ergeb-
nisseder Vorhaben haben Eingangin Referen-
tenentvilrfe zu neuenoder veéndertenVerad-
nungen(Vemaltungsveschriften) der Bundes-
republikim BereichdesUmweltschutzegefun-
den.In der Arbeitsgrupg sindeineChemilerin,
eineBetriebswirtinund ein Verfahrenstechné
mit der Durchfdhrungder Forschungsaufgan
betraut. Siewerdenvon fanf studentischeMit-
arbeiternunterstizt.

Ansprechpartner / Contact

Dr.-Ing. Werner Baumann
W.Baumann@infu.uni-dmund.de
Tel. +49 (0)231 755-4095

Sustainable concepts for
industrial sectors

For overa decadethe main focus of reseach
and counsellingoy the workgroup\ Product in-
tegratedenvironmentaprotection at INFUhas
beenthe registrationand assessmenof envi-
ronmentalpollution and workplacecontamina-
tion through chemicalsusedin a variety of in-
dustries.The goal hasbeen,and remains,eco-
logicalproduct developmenthroughthe useof
environment-friendlyaw materialsand

aids. In addition to this work, numerousrese-
arch projects havebeenexecutedon behalf of
the FederalEnvironmentalAgency The results
of theseprojects have beenmadeavailableby
publicationand have contributed an objective
view to the discussiorconcerningeritical che-
micals, groups of chemicalsor products that
contain suchchemicalsThe experiencegained
from this rese&ach is now usedto counsekmall-
and medium-sizedusinesseslhe objectiveof
the individuallyworked out expert opinionsis
to submit suggestiondo the businessessho-
wing how resourcegan be preservedr usedin
otherways, how muchmoneyit costsandeven-
tually savesand howv to work out a schedule
to realisethesesuggestiongor an economical-
ly acceptableperiad of time, alsowith the tar-
get of reducingpollution. Someof the results
of our rese&ach projects have beenadoptedin
the environmentalaws of the Germanstates.
On an internationallevel, we developEmissi-
on Scenao Documents,whichare usedfor the
assessmertf newlyintroducedchemicalsThe
workgroup compiseschemistsand economists
and the projectsare supported by ve student
sta®memlers.
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\ ecomoebel -Netzwerk fér @ékolo-
gisches M gbelrecycling BMBF-F or-
schungsprojekt Wiederverwendung
von Mg@beln als Beispiel der regio-
nalen Kreislaufwirtschaft

Die ecomoebel-ldee

Ein Projekt in dem interdisziplidr gefascht
wird

2 Chemie

2 Verfahrenstechnik

2 WirtschaftswissenschafMarketing)

2 RaumplanungKonsumfeschung)

2 Logistik

2 Soziologie

2 Tischler-,Polster-und Glaserhanderk

2 Kinstler,RestaurateureM@belhandel

\ ecome@bel bietet ein innovativesProdukt-
und Dienstleistungsangeb zur nachhaltigen
Aufarbeitung und Vermaktung gelrauchter
Mgbel. IndividuelleSecond-Hand-¥el nden
Sie in unseremOnline-Katalogin den Ruli-
ken Design,Antik, Kids und Basics.Bber unser
regionalesecomehbel-Netzverk, bestehendaus
Entsagern,Handverkern, HAndlernund Kinst-
lern, bietenwir Ihnen°exibleLésungenundum
dasThemaMgbel.

Aus dem Altmgbelangebt werden qualitativ
hochwertige Holzmpbel ausgehlt, auf Schad-
sto®e gepidt und individuell umgestaltet -
selbstverdndlichmit umweltfreundlichenMa-
terialien. Unser Ziel ist es, #kologischeund
gkonomischeldeensinnvoll - ecologisch’- zu
verbinden.Mgbel sind materialintensiveKon-
sumgiter, derendurchschnittliche_ebensdauer
immerkleinerwird und derenAnteil an der Ab-
fallmengeausPrivathaushalterstetig wAchst.

\ ecomoebel - a Sustainable Net-
work for the Recycling of Furniture
BMBF Reseach Project: Reuse of
Furniture as an Example for a Re-
gional Recycling Economy

The ecomoebel idea

A project in whichan interdisciplinay rese&ch
is perfamed

2 chemistry

2 chemicalengineering

2 economicgmarketing)

2 gpatialplanning(consumptiorreseach)
2 logistics

2 scriology

2 capenter-, upholstery- and glazier-
handicraft

2 artists, restaers, furniture trades

ecomebel proposesinnovative products and
servicedor sustainableefurbishmenand mar-
ketingof second-hanéurniture.Individualitems
of second-handurniture may be foundin our
onlinecatalogueunderthe rubric \ Design,An-
tik, KidsandBasics. Flexibleandindividualso-
lutions regading refurbishmenof second-hand
furniture andrestaation of antiquesmay be of-
feredthanksto our regionalnetwork, a coope-
ration between waste managemenspecialists,
artisans, tradersand artists. Preferredsecond-
hand furniture items are those made of wood,
which are further testedwith regads to pollu-
tant content. This furnitureis additionallyrefur-
bishedand customisedusingproductsand ma-
terialsattestedto be eco-friendlyOur objective
is to reasonablyally economicand ecological
ideals- ecologic!Furnitureis a materialintensi-
ve consumemgood, whoselifetime hasbecome
shater and shater in recentyeas. At the sa-
me time the waste volumeproducedfrom used
furniture in private housholdss growing.
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Wir agiererregionalin engerKooperation
mit der Kommuneund dem Agendalévo.

Wir reduzierendas Abfallvolumenund
verminderndie Entsagungsksten.

Wir scha®eneine Marke und sensibili-
sierendie Kundenfir geltrauchte Giter
(Qualitét, Design. .)

Wir entwickeln Alleinstellungsmerkmale,

die dem Partner neue Kunden bringen
(z.B. ist jedesecomebel schadsto®ge-
prift und schadsto®an). Wir machen
gualitativ hochwertige Produkte zu nied-
rigen PreiseneinerwachsenderZahl ka-
pitalschvacherMenscherzuganglich.Wir
scha®enneue Kooperationen zwischen
bisher unablngig voneinanderagieren-
denUnternehmer{Entsagern, Tischlern,
karitativen EinrichtungenKénstlern. .)

Wir entwickeln unablngige Empfehlun-
gen(z.B. schadsto®ane Aufarbeitungs-
produkte).

Wir nutzen moderne und traditionelle
Kommunilationsvege.

Abbildung13: FLUXOMAT - ein Ge#t zur
Bestimmung der Formaldehydblastung in
Holzwerksto®en

2

2

We are actingat a regionallevelin strong
cooperationwith the communiy andthe

agendaoxce. We reducewaste volume
and disposal costs. We are creating a
new and own brand and sensitisecusto-
mers to buying used products (quality,

design..). We developsingula features
which acquire new consumergroups for

the ecomebel-patners (e.g. any ecomo-
ebel is testedfor harmful substancesnd
is ecologicalljcompatible).

We producetop-quality productsfor alow

price and customisethem to a growing
number of nancially weak people. We

are creating new cooperations between
thus far indepgendent companies(waste
disposal companies capenters, chaita-

bleorganisationsartists.. . .). We develop
independentrecommendationge.g. eco-
logically compatible refurbishmentpro-

ducts)¢

We usemodernandtraditional communi-
cationchannels.

Figure 13: FLUXOMAT - to analysethe
formaldehydecontaminationin wooden ma-

terial
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Abbildung14: Schrankmit Grazti-Kunst Figure14: Cupload with gratti-art

Abbildung 15: Eine farbenfrohe Kommale, Figure15: A colourfulcommale, redesigned
neudesignednit alten Schubladen with old dranvers
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Hintergrund: Nachhaltiges Wirtschaften

Die ecomebel-Idee wird vom bmb+f (Bun-
desministeriunfidvr Bildung und Forschung)im
RahmendesSchverpunktpogrammedNachhal-
tigesWirtschaftenge®rdert. Damit untersizt
das bmb+f ein zentralesForschungsudnaben,
das den Kreislaufgedardn starkt, quali zierte
Arbeitsplitze scha®tund unsereUmwelt ent-
lastet. Die ecomehel-ldee wird zunéchst im
RaumDortmundundUmgebungimgesetzund
hat fér zahlreicheanderesuro@ischeMetropo-
len und ZentrenPilotchaakter.

Partner

Universiit Dortmund, FB Raumplanung/Abt.
Geverbeplanung; Universiit Dortmund, LS
Marketing; Fraunhofer Institut fir Material-
°uss und Logistik, Dortmund; KVA Kreislauf-
und Verwertungsagentur Berlin; VTl Thivin-
ger Verfahrenstechnischdastitut fir Umwelt
und Energie, Saalfeld; CJD, ChristlichesJu-
genddof e.V., Dortmund; EDG, Entsagung
Dortmund GmbH, Dortmund; WerkhofHagen,
Hagen;Hattinger Arbeit und Zukunft (HAZ),
Hattingen

Férderung

Das beschriebne Projekt wird durch dasBun-
desministeriumsfér Bildung und Forschung
(BMBF) gefrdert.

Ansprechpartner / Contact

Dr.-Ing. Werner Baumann
W.Baumann@infu.uni-gdomund.de
Tel. +49 (0)231 755-4095

Verd®entlichungen / Publications

The context: Sustainable management

The ecomebel ideais supported by the bmb+f
(GermanFederalMinistry of Educationand Re-
seach) in the contextof the project\ Sustainable
Management. In this way, the bmb+f aimsto
promote reseach on sustainabledevelopment,
creation of quali ed emplyment possibilities
and lowering the impact on the environment.
Initially, the ecomebelideahasbeenimplemen-
ted in the regionof Dortmund, yet the project
presentsa pilot chaacter for other European
metropolesand cities.

Partners

Universiit Dortmund, FB Raumplanung/Abt.
Geverbeplanung; Universiit Dortmund, LS
Marketing; Fraunhofer Institut fir Material-
°uss und Logistik, Dortmund; KVA Kreislauf-
und VerwertungsagenturBerlin; VTI Thivin-
ger Verfahrenstechnischdastitut fir Umwelt
und Energie, Saalfeld; CJD, ChristlichesJu-
genddof e.V., Dotmund; EDG, Entsagung
Dortmund GmbH, Dortmund; WerkhofHagen,
Hagen;Hattinger Arbeit und Zukunft (HAZ),

Hattingen

Funding

The authas thank the FederalMinistry of Edu-
cation and Reseech, Germanyfor fundingand
supporting theseinvestigations.
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\ Second-handbut not second-rateA project is investigatingways of testing usedfurniture for
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FraunhoferGesellschaftidinchen,Reseech News10/2003 Oktob er 2003.
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8. BaumannW.; Te¥amerl. (2003):
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\ Gro¥séAusvahl; Mit Altm@beln Arbeitspitze scha®emnd Abfall vermeiden.
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Raale Fachverlagiir B®entliche/erwaltung, Berlin, ISSN1431-7184Umwelt Kommunale gkolo-

gischeBriefe 22/29.10.2003 , 4.

Untersuchungen zur Erfassung der
Umweltexposition von Chemikalien
aus der Textilveredlung

Die Textilveredlungschengiken gehdren zu ei-

nerderHauptgrupgn, zu denenNeuanmeldun-
genim RahmendesChemilkliengesetzedurch

die Herstellerindustrieerfolgen. Ein Bberblick

Boer die heuteverfdgbaen und bekanntenChe-

mikalien wird eine Emissionsabsdtzung fir

neuangemeldeté&to®edann erleichternwenn

Daten zu deren Einsatzverfahrerund das je-

weilige Abwasser-Belastungsfential bekannt

sind.

Die Kenntnissehber die zur Ausvahl stehen-
den Chemilalien wird zudemden Textilvered-
lerndazuverhelfenpei der Herstellungumwelt-

Textile chemicals and their environ-
mental impact

Clothingis a necessit for humanbeings.Tex-
tiles protect us from unfavourableveatherand
other environmentatalamities.Moreover,tex-
tiles are instrumentsof sacial and cultural a+-
liation and of self-acceptancayhileat the same
time ful Tling our desirefor individualiy. These
reasonshave been motars for textile develop-
ment, resultingin evermare sophisticatecclo-
thing in all today's ethnic scrieties.

Fashion has becomesomethingakin to body
languagea\ secondaskin that accentuatesty-
le and rank, sex and power, or their opposi-
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freundlicherProdukte Ein°uss auf die Textil-
hilfsmittelherstellerauszuoen. Die Ergebnisse
desVorhabkenswerdendievonderEU-IPPCver-
fassterBREF-Dokument¢Best AvailableRefe-
renceTechnologiesgrganzen.

Im RahmendiesesVorhabens werdendie ver-
schiedeneVeredelungsverfahre@v die unter-
schiedlichstefextilienbeschrielbn und mitein-
ander verglichen.Diese Erhebungbasiert auf
Befragungenbei Herstellernund Verbénden,
sawvie einer umfangreicherLiteratur- und Pa-
tentstudie.Der Arbeitskreid GkologischeBran-
chenlonzepte hat bereitssolcheDatenzu Ein-
satzsto®enn anderenBranchen(z.B. Foto-,
Druck-, Papier-, Batterieindustrie ,der Farben-
und Lackherstellung,der Metallbeabeitung
oder der Kautschuk-und Gummiindustrie)er-
hoben, validiert und bewertet. Die Ergebnisse
deriberwiegendér dasUmwveltbundesamaus-
gefbhrten Forschungsudabenwurdenin Buch-
publikationenbeim Springer Verlag,Heidelkerg
ved®entlicht, die Daten zu den Einzelsto®en
stehenauchim Internet unter der Adressge-
dermanrkostenloszur Verfdgungundbildendie
weltweit einzigeinteraktive Chemilaliendaten-
bank.

Eskanndavonausgegangewerden,dassheute
in der Textilveredelunga. 2.500Einzelsubstan-
zenzumEinsatzkommenyondeneretwa 1.100
als Farbsto®egenutzt werden. Durch die Art
derVerabeitungder Textilveredelungschenaik
lien wird das Umweltkompatiment Wasseram
stérkstenbelastet.Die Untersuchungeim For-
schungsvdaken bericksichtigtendie gesamte
eurofischeTextiloranche.

tes. In modern scciety, fashionattains a new
dimensionas synthetic bresare manufactured
and new chemical nishing treatmentsare de-

veloped. Consideringsheeps wool and an end-
fashionedgullover,t isevidentthat, in courseof

time, textileshavebecome complicatet! Try-

ing to ansver the question how doesthe sheep
“bre becomethe pullovey is simultaneouslyhe

ansver of \ what is textile nishing .

Almost 2,500 di®erentchemicalscan be used
to colour and prepae a certain bre in such
a way that it will be ableto ful T modern re-

quirements,such as easy-cee properties, etc.

This project considerghe textile nishing pro-

cesdrom anecologicaperspective.A shat sur-

vey of the textile chainis folloved by a detai-

led descriptionof "nishing processesfrom pre-

treatment,dyeingand printing to functionalised
“nishing. Of substantialinterestare the chemi-
calsinvolvedin the di®erenttreatments. The

modula layout of the project allowsthe stepwi-

se following of the treatmentsmadeto a spe-

ci ¢ bre andthe chemicaldgnvolvedto obtain

a speci c textile function. Besidesonventional
“nishing methads, the project focuseson inno-

vativetreatmentswith microcapsulegandnovel
coatingprocessesWe havecollectedall the che-
micalsused,the processin whichthey may be

used,their functionandapplicationdetails.To-

xicologicalaspects of weaing speci ¢ clothes,
as well as the practical recommendation®n

textile labels, are alsopart of the project. Fur-

ther information on the toxicologyand physico-
chemicalpropertiesof the chemicalschaacte-

risedby their CAS-numler, can be easilyfound

by consulting www.cekopro.de , anonlineche-
mical database.

Anotherimportant aspect of the project is its
focuson environmentaprotectionin textile -
nishing.The preventativeappgoachto environ-
mental protection, i.e. stoppingthe generation
of waste and emissiorat source,is part of the
overallgoal of sustainablelevelopmentA sub-
stantial reductionin the consumptionof raw
materialsandenergyfrequentlybringseconomic
bene tsto a companydueto the fact that pre-
venting the generationof waste and emissions
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Geldgeber

Das beschriebne Projekt wird durch das Um-
weltbundesamgefrdert.

Ansprechpartner / Contact

Dr.-Ing. Werner Baumann
W.Baumann@infu.uni-domund.de
Tel. +49 (0)231 755-4095

Verg®entlichungen / Publications

1. LacasseK.; Baumann,W. (2003):

alsoreduceshe demandor costlyraw materials
andenergy|n this area, the project summaises
environmentatonsideration$or textile proces-
sesandchemicalsFor the sale of completeness,
end-of-pi techniguesvhichfocusonachieving
environmentatjuality standads by treating the
waste and emissionalreadygeneratedas well
asecological/txicologicafecommendationfor
substituting chemicalsor processesnd an ex-
tensivedata collectionon emissionsand con-
sumption,are animportant part of this reseach
project.

Sponsaor

The authas thank the Umweltbundesam{Fe-
deralEnvironmentaRAgency),Germanyfor fun-
ding and supporting theseinvestigations.

\ Textilchemilalien- Datenund Fakten zum Umweltschut2
DeutscherFachverlag Frankfurt am Main, ISSN0341.0781 Melliand Textilberichte- International
Textile Reports, 10/2003, Oktob er 2003, Jahrgang 84, 268.

2. LacasseK.; Baumann,W. (2004):

\ Textile Chemicals EnvironmentaData and Facts\
ISBN 3-540-40815-0Springer Verlag,Heidellerg, Book publication 1190.

Fortlaufende Auswertung deutsch-
sprachiger Literatur nach DIN 1426

Im Auftrag der Bundesanstalfér Stra¥senesen
wird deutschsgachige Literatur fiv den The-
mentereich\ Bkologie und Umwveltschutx im
Stra¥enasen unter umweltwissenschaftlichen
Gesichtspunktermusgewrtet. Die Ausvertung
dient unter anderemder Vorbereitung boden-
schutzlezogenefForschungsmjekte.

Literature evaluation on the basis
of DIN 1426

At the requestof the FederalHighway Reseech
Institute we evaluateGerman-languagm@urnal
articleswith the subjects ecologyand environ-
mentalprotection in regad to environmentally
important aspects. Theseevaluationsalsoserve
to prepae of reseach projectsthat are concer-
nedwith soil conservation.
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Das beschriebneProjekt wird durch dasBun-
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Dr.-Ing. Werner Baumann
W.Baumann@infu.uni-domund.de
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OEKOpro ist die weltweit erste in-
teraktive Chemikaliendatenbank im
Internet.

OEKOppo ist die weltweit ersteinteraktiveChe-
mikaliendatenbankm Internet. Wollen Sie wis-
sen,welcheSto®ein Farbenund Laclen,in Pa-
pier, in Druckereierzeugnisseimn Batterien, in
Kautschuk-und Gummipodukten oder Foto-
chemilalien enthaltensind, oder welche Sto®e
bei der Metallverabeitung eingesetztwerden?
SindSieanchemisch/physiischerDatenoder
an toxikologischerund dkologischerfFaktenin-
teressiert?

Wollen Sie wissenweshalbein Sto® in einem
Produkt eingesetztwird und ob es vielleicht
arbeitsplatz- und umweltvertrdglichere Sto®e
gibt? OEKOpro enthélt zur Zeit Daten zu etwa
7.000Chemilalienund ist kostenlosund unbe-
grenztnutzba.

Oderwollen Sie sich die Strukturfamel in ani-
mierter 3D-Dastellungansehen(erfardert das
Chemscap ChimePlugin) und sich die Daten-
blatter mit allen Informationenausdruckn las-
sen?

Allesdas- und noch vielmehrbietet OEKOpro.

OEKOpro gehdrt zu einerder erstenunablangi-
genDatenbankn, dieim Internetfrei veridgba
waren.Die zugelrigenArbeitenbeganneri984
mit einemForschungsvdaben im Auftrag des
UmweltbundesamtesSeit 1986 ist OEKOpro
online.

Institut fAr Umweltforschung

Sponsor

The autha's thank the Bundesanstalfiv Stra-
Ysenesen(FederaHighway Reseech Institute),
Germanyfor fundingandsupyorting theseinve-
stigations.

OEKOpro: the rst interactive che-
mical database on the Internet.

OEKOpro is the rst interactive chemicalda-
tabaseon the Internet. Do you want to know
which substancesre containedin coloursand
varnishes,in printed products, batteries, tires,
textiles, rubber products or photo develogrs
andwhichchemicalsre usedin metal nishing?
Are you interestedin chemical/physicatlata or
toxicologicaland ecologicafacts?

Do you want to know why a substances used
in a product and whetherthere are alternatives
which are better for the workplaceor the envi-
ronment?0EKOpro containsusefulinformation
for about 7,000chemicakubstancesOEKOpro
is free of chage and accesss unlimited.
Ordoyouwantto viewstructuralformulaein an
animated,three- dimensionapresentation(re-
quiresthe Chemscap Chime Plugin) or print
out datasheetsvith all this information?

All this, and mare, is providedby OEKOpro.
Freeof chage!

OEKOpro is oneof the rst independentdata-
baseson the internet. Relatedwork started in

1984 with a reseach project on behalf of the

FederalEnvironmentaAgency(Umweltbundes-
amt), Berlin, GermanyOEKOpro hasbeenon-

line since1986.
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OEKOpro ist eineabsolutunablngigeDaten-
bank, die im Rahmenvon Forschungsutalken
stAndigergdnzt und Bberabeitet wird. Die Da-
tenerhebungvurde zu einemwesentlichernell
durchdasUmweltbundesamtnanziert, andere
Geldgebr waren z.B. die EU-Kommissionkir-
men, die Bber bestimmteSubstanzemletaillier-
te Informationenwénschtenund Behédrden, in
derenAuftrag wir branchenspzi scheUntersu-
chungendurchgefihrt haben. Die Programmie-
rung erfolgte auf KostendesINFU und wurde
mit viel Idealismusson zahlreicherMitarbeite-
rinnenstandigerganzt und ervneitert. OEKOpro
ist viel mehrals eineder BblichenChemilalien-
datenbankn, in denenSie z.B. die chemisch-
physilalischenFakten (Molmasse,Siede-und
Schmelzpunkt....) etc. nden. Weltweit ist
OEKOpro die einzige Datenbank,in der Sie
Informationenzur Funktion des Sto®esin ver-
schiedenerProdukten oder Prozessemnd An-
wendungsbkreichen nden. D.h. hier - und nur
hier- "nden Sielnformationendaroer, dassein
Sto®in der einenBrancheim VerfahrenX als
pH-Regulatg im anderenals Koaguliermittel
und z.B. in einemdritten als Recyclinghilfsmit
tel eingesetztwird. Zu jeder Branchewerden
umfangreicheveltweite Literaturrecherchege-
macht, die regelnd%ign mehrerehundertver-
wertbare Literaturquellenmiénden. Zusétzlich
fdhrenwir eine internationalePatentrecherche
durch,um méglicheneueoder bishemicht oder
nur wenig realisierte Anwendungssgktren zu
‘nden. Schlie¥lictwerden alle Daten der be-
tro®enenindustrie vargelegt. Nach einemim-
mer gleichen Prozessablaufgelen Hersteller
und Anwenderder Sto®eund Behdrdenvertre-
ter ergdnzendelnformationen, kritisieren ver-
wendeteLiteraturstellenoder Interpretationen.
In fast allen FAllen nden Industrie,Behdrden
und dasOEKOpro-Teameinegemeinsamelal-
tung zu strittigen Fragen. Wenn dies einmal
nicht méglichist, werdenbeide Meinungenzu
einemProblemdargestellt, so dassder Nutzer
derDatensichselbsteineMeinungbildenkann.

OEKOpro is an completelyindeendentdata-
base, which is constantly updated using the

resultsand information gainedduring reseach

projects. The data collectionhasbeen nanced
mostly by the Federal EnvironmentalAgency
(Umweltbundesamt) Other donas includethe

EU-Commissioandindustrialcompaniesvhich
are interestedin detailedinformation on sever-
al chemicalsand public authaities, on whose
behalfwe collectbranchspeci ¢ data. The pro-

grammingis nanced by the Institute of En-
vironmentalReseech (INFU) and is currently
updated by severalmemlers of the OEKOpro

team. OEKOpro is muchmare than a common
chemicaldatabasewhereone can nd chemi-
cal and physicalfacts. Worldwide, OEKOpro is

the only databasewith substancespeci c infor-

mation regading the function of substance

severakechnologicaprocesse®r usagesThat

meansonecan nd here- andonly here- infor-

mationthat substanceX is usedin onebranch-
speci ¢ processas a pH-regulato, in another
as a coagulatingagentand, for example,in a
third branchas a recyclingadditive. OEKOpro

is basedon literature seaching of hundredsof

sourcesincludinginternationalseachesfor pa-
tentsto nd newor asyet unrealisediseareas
for substancesand manydiscussionsvith pro-

ducers,usersand publicauthaities.
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Fiv folgende Branchen sind derzeit Daten
verfdgba:

2 Batterien

2 Druclereien

2 Farben-und Lackindustrie
2 Fotoindustrie

2 Kautschukindustrie

2 Metallindustrie

2 Papierindustrie

2 Textilindustrie

Férderung

Umweltbundesamtdie EU-KommissionUnter-
nehmen

Ansprechpartner / Contact

Dr.-Ing. Werner Baumann
W.Baumann@infu.uni-dmund.de
Tel. +49 (0)231 755-4095

Verg®entlichung / Publication

Data for the following industrial sectos are
currentlyavailable:

2 Batteries

2 Printing products

2 Coloursandlacquers

2 Photochemicals

2 Rubker andtechnicalpolymers
2 Metal nishing

2 Paper chemicals

2 Textilechemicals

Funding

The Federal EnvironmentalAgency (Umwelt-
bundesamt), the EU-Commission,industrial
companies

1. BaumannW.; Konaski, S.; Warzecha,O. B. (2003):

\ Von pius-info.dedirekt zu OEKOPRO\

Sonderabfall-Management-Gesellsclfeinland-Pfalz,

SAM Aktuell, 3.Jahrgang Nr. 3/2003, 4.
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Umweltdkonomie /
Umweltp olitik

Expertenworkshop Bkonomische Mo-
delle im Wassermanagement

Zielsetzung

Ziel des Expertenvorkshops am 15.-16 No-
vemler 2004 in Kopenhagen,der vom INFU
organisiert und aus Mitteln des EU-Projekts
Harmoni-CA ge#rdert wurde, war eine Be-
standsaufnahmeles gegenvértigen Kenntnis-
standesauf dem Gebietder hydrologischBko-
nomischerModellbildung.Dardber hinausgalt
es, den Forschungsbdaf zu identi zieren.Am
Workshop nahmen20 Experten auf dem Ge-
biet der Water Economicsaus verschiedenen
EU-Mitgliedsindernund ausden USAteil. Ge-
genstandder VortrAge und Diskussionemvaren
im Wesentlicherdie folgenderlLeitfragen:

2 Wie kénnen hydrologischeSimulations-
modellemit dkonomische®ptimierungs-
modellenverkmipft werden?

2 \WelchesoziogkonomischerBewertungs-
kriterien spielenin integriertenModellen
eineRolle?

2 Welche Vorteile ergelen sich aus der
Anwendung von hydrologischBkonomi-
schenModellen in der GewAsserbwirt-
schaftung?

Ergebnisse

Obwohl hydrologischkonomischeModelleexi-
stieren, sind nur wenigevon praktischerRele-
vanz.Jedah erfadert die Umsetzungder EU-
WasserrahmenrichtlineunehmendienEinsatz
solcheModelle.Die TeilnehmedesWorkshops
warensichiber die zukdnftigenHerausfoderun-
genin der GewAsserbwirtschaftungeinig:

Environmental Economics

Expert Meeting on Economics in
Water Management Mo dels

Aim

The expert meetingon 15-16Novemier 2004in
Copenhagensponseedby the EUHamoniQuA
project and organisedoy INFU, aimedto provi-
de an overviewof the current state-of-the-at
in developingandapplyinghydrologic-economic
water managementodels.Moreover it wasin-
tendedto highlight the needsfor further rese-
arch. Twenty water scientistsspecialisedn wa-
ter economicgrom various EU Memler States
and the USA paticipated in the meeting.The

subjectsof the presentationsand discussions
were:

2 How can hydrologicalsimulationmodels
be integratedwith economimptimisation
models

2 Which sacio-economicriteria shouldbe
usedin water managementnodels?

2 What are the bene ts of hydrologic-
economicmodelsfor integratedriver ba-
sinmanagement?

Results

Currently somehydrologic-economiwater ma-

nagemenimodelsexist, but only a few are app-
lied. However,esgeciallyin the EuroppanCom-
munity, the implementationof the Water Fra-

mework Directive(WFD) requiresadvancedva-

ter managementools. The paticipantsagreed
that the following challengesvill needto be ad-

dressedn the nea future:
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. Integration von hydrologischen gkono-
mischen und wasserplitischen Modell-
komponenteraufverschiedenezeitlichen
und rAumlichenSkalen (z. B. Wasserk-
daf einzelnerLandwirte und BewAsse-

rungskedaf einesganzenFlusseinzugsge-

bietes)

. Verkmdpfung hydrologischerModelle in
Flusseinzugsgebietenit Entscheidungs-
modellen,unter Anwendungvon Hilfsmit-
teln, wie ModellingSupport Tool (MoST)
oderOpenModellinginterface(OpenMl),
entwickelt in den EU-ProjektertHarmoni-
QuA bzw. HarmonIT

. Entwicklung von Informationssystemen,
die auf integrierte hydrologischBkono-
mische Modelle zugeschnittensind, wie
u. a. Spezikation der Anfaderun-
gen beziglich Informationskedaf und -
dokumentationGeographischimformati-
onssysteméGIS) und GraphicalUserIn-
terfaces(GUI)

. Bewertung der Kostenwirksamdit und
die Mitwirkungvon Entscheidungségern
bei der AnwendungsolcherModelle

. Modellierungder gkonomischerProzesse
in Flusseinzugsgebieten

. Partizipation von Betro®enerfeinschlie¥a-
lich Behdrden) bei der Entwicklung und
Umsetzungvon integriertenModellen

. Ausrichtung der Modelle auf die Er-
fordernisse, die sich aus der EU-
Wasserrahmenrichtlinie ergelen, wie
u. a. Kostendeckungsmzip in der
Wassernutzung, Wasserpeismlitik
und weitere @konomische Anreizin-
strumente, Kostenwirksamdits- bzw.
Kosten/Nutzenanalysen von  Was-
sermanagemententscheidungen und
Bewirtschaftungs@ihen

. Erstellung von Handhichern zur An-
leitung von Entscheidungsigern bei
der Anwendung hydrologischBkonomi-
scher Modelle in der GewAsserewirt-
schaftung.

. Integration of hydrologic,economicand

managementepesentationsat di®erent
spatial, temporal and decision-making
scales(e.g. farm unit versusbasin-wide
irrigation demand)

. Linkageof hydrologicnodelsat riverbas-

ins with sacio-economi@nd political de-
cision support systems(apply modelling
guidelines,such as MoST in Harmoni-
QUA, and open modelinginterfacessuch
asOpenMIin HarmoniT)

. Developmentof data managementsy-

stemsfor hydrologic-economimodelling
(suchasdata requirementanalysis stan-
dards for documentation, Geographical
Information Systems,GraphicalUser In-
terfaces)

. Assessmentf cost-e®ectivenesmd sta-

keholdersupport in applyinghydrologic-
economionvater managementnodels

. Structuringof economiananagemenéc-

tivities and processesat river basinlevel
for better regresentationn integratedwa-
ter managementodels

. Participation of stalkeholders(including

authaities) in developing@ndapplyingin-
tegratedmodels

. Focusingonthe requirementsf the WFD

(such as with regad to the cost reco-
very and user pays principle, water pri-
cing policiesand other economicinstru-
ments,cost-e®ectivenesmalysiof mea-
surestargeting various economicsectas,
cost-tene t analysiof objectivesn water
managemenplans)

. Provisionof manualsfor water managers

andpolicy makers,on how to useintegra-
ted hydrologic-economimodels.
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Schlie%lichbeschlosserlie Tagungsteilnehmer
die Einrichtung eines Expertennetz\erks, das
dem weiteren Erfahrungsaustauscim der Mo-
dellenwicklungund -anwendungdienensoll.

Abbildung 16: Das Bild zeigt einen Aus-
schnitt der Tagungsteilnehmefvon links);
vadere Reihe: Dr. Ingo Heinz (Universift
Dortmund), Prof. Ximing Cai (Universiy of
lllinois, USA), Dr. Manuel Pulido (Univer-
sitAt Valenzia Spanien)Prof. Jay Lund(Uni-
versiy of Califania, USA), Prof. Joaquin
Andreu(Universiit Valenzia,Spanien);hin-
tere Reihe: Krishna Nagandla (Universifit
Dortmund), Dr. Harst GAmann (Universift
Bonn), Dr. Guido Bazzani(CNR, Bologna,
Italien), Dr. FrankWendlandForschungszen-
trum Jélich), Dr. IngoBréuer(UFZ, Leipzig).

Férderung

EU Kommission, Contract No. EVK1-2001-
00192

Ansprechpartner / Contact

Dr. Ingo Heinz
[.Heinz@infu.uni-donund.de
Tel. +49 (0)231 755-4093

The establishmenof a worldwide network of

experts is intended,in order to createa plat-

form for exchangeof experiencesn developing
and applyinghydrologic-economiwater mana-
gementmodels.

Figurel6: The pictureshavssomeof the par-
ticipants.From left to right, in front: Dr. Ingo
Heinz(Universiy of Dortmund), Prof. Ximing
Cai (Universiy of lllinois, USA), Dr. Manuel
Pulido (Universiy of Valencia,Spain), Prof.
Jay Lund (Universiy of Califania, USA),
Prof. JoaquinAndreu(Universiy of Valencia,
Spain),back:KrishnaNagandlgUniversiy of
Dortmund), Dr. Horst GAmann(Universiy of
Bonn, Germany),Dr. GuidoBazzani(CNR,
Bologna, Italy), Dr. Frank Wendland (For-
schungszentrundilich, Germany),Dr. Ingo
Brauer(UFZ, Leipzig,Germany).

Funding

EU Commission,Contract No. EVK1-2001-
00192
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1. Heinz,l., NagandlaK. and Dirksen,F. (2004):

\ HarmonIT and economiccompnents\

Harmoni-CA/WP5 Expert Meeting on Economicsn Water ManagementModels, 15-16 Novem-
ber 2004,CopenhagenPenmak, http://hit.infu.uni-do rtmund.de/login.html(userid:Copenhagen,

passwrd: EconoMal).

Leitlinien f&r Wasserbewirtschaf-
tungsmodelle

Zielsetzung

ObwohlderBedaf anComputermdellenstandig
zunimmt, nden sich nur wenige wasserwirt-
schaftlich Modelle, die wirklich den Anfarde-
rungender Anwenderentspechen.Die Grinde
hieridr sind vielfaltig. Zum einenhat der Dia-
log zwischerden Modellentvicklern,den Prak-
tikern in der Wasserwirtschaftund den poli-
tischen Entscheidungsigern erst begonnen.
Zum anderersinddie Modellenur bedingtnut-
zerfreundlichFernersind sie noch mit erhebli-
chenUnsicherheitemehaftet. Die Kalibrierung
und Validierungder Modelle sind hAu g unzu-
reichend.Im Ergebniskann dieszu einernega-
tiven Beurteilungihrer praktischenVerwertba-
keit flhren. Zwar existierenbereits Qualitéts-
standads, sie beschanken sich aber zumeist
auf einzelnevasserwirtschaftlichBereichewie
z.B. auf Grundvasser-oder Hochwassermdel-
le. Demgegefber fordert die EuropischeWas-
serrahmenrichtlinientegrative Ansétze in der
Wasserkwirtschaftung,d.h. die gleichzeitige
Bemicksichtigungmehrerer Problemstellungen
in Flusseinzugsgebieten.

Vorgehensweise

Was sind die Eigenschaftenvon Modellen,
die dieser Anfarderung gemigen?Im Rahmen
des von der EU-Kommissiorge#rderten For-
schungsmjektesHarmoniQuAwerdenLeitlini-
enfir eineQualittssicherungon Bewirtschaf-
tungsmalellen entwickelt. Di®erenziert wird
nach wasserwirtschaftlicheZielvagalken und
unterschiedlichefEntscheidungsamen.In der
Praxis einsetzbee Modelle sind letztlich Deci-

Guidelines for Water Management

Mo dels

Aim

Although there is an increasingneedfor com-
puter-basedwater managementmodels, the
availabiliy of such models that are fully ac-
ceptedby water managerss limited. Thereare
severalreasonsfor this. First, mutual under-
standingbetween (academic)modellers,water
managersand politiciansis still in its infancy
The modelsare low on user-friendlinessnd sel-
dommeetthe realneedsf the decisiormalers.
The modelsstill su®erfrom uncertaintiesdue
to a lack of data or poor quality of input da-
ta. The calilration andvalidationof the models
are ofteninsuzxcient. This all resultsin a limited
con dencein the usefulnessf models.Quality
assurancestandads (rules for good modelling
practice) exist, but they usuallyfocuson single
water domains, such as hydrologicalground-
water processesr °ood forecasting.However,
accading to the European Water Frameverk
Directive (WFD), the integratedwater mana-
gementappoachrequiresnulti-purposemodels
in orderto facilitate the implementatiorof river
basinmanagemenplans.

Approach

What are the typicial prerequisiteof suchmo-
dels?The aim of the rese&ch project Harmoni-
QUA (HarmonisingQuality Assurancén model-
basedcatchmentand river basinmanagement)
is to developa multi-domainguidancefor dif-
ferentmodellingpurposesand di®erentievelof
complexiy. A reallyusefuland operationalmo-
del shouldbe a targeted decisionsupport sy-
stem(DSS) that makeswater managementle-
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sion Support-Systeme(DSS), die die Exzienz
desWassermanagementerkesserrsollen.Die
HarmoniQuA-Leitlinierbasierenauf einer Zer-
legungder Modellentvicklungin einzelneBau-
steine (z. B. Modelllonzipierung,Kalibrierung,
Validierung) Aufgaten (z. B. Modelllonstrukti-
on) und Arbeitsschritte(z. B. Modellierungder
Wassemrderungund -aufbereitung).Soneit er-
forderlich,werdendie Arbeitsschrittemit denen
andererAufgaken verkmipft und Hinweise auf
methadischeHilfsmittel gegelen.

Abbildung17: ModellingSupport Tool

Ergebnisse

Von besondereBedeutungmit Blick auf die
integrative Wasserkwirtschaftungist die Mo-
dellierungvon soziogkonomischen institutio-
nellenund politischeninteraktionen Die ldenti-
“zierung der hierzu notwendigen Modellkom-
ponentenist die Aufgale einer Arbeitsgrup-
pe am INFU. Ein Beispielist die Modellierung
vonOptimierungspzesseim derWassergewin-
nung und Wasserverteilundgpei der Gestaltung
des Modellaufbaus.Das in HarmoniQuA ent-
wickelte VerfahrenMoST (Modelling Support

cisionsmare excient. The Modelling Support
Tool (MoST), the software tool of Harmoni-
QUA, is basedon a deconstructiorof the mo-
dellingprocessanto individualsteps(e.g. models
set-up, calitration/validation), tasks(e.g. con-
struct model) andactivities(e.g. determinehow
withdraval andtreatmentare presented)lf ap-
plicable,the activitiesare linked to other tasks
andare ass@iatedwith methadsandreferences
that are recommendetb usethem.

Figure17: ModellingSupport Tool

Results

Of specialimportancewith resgect to the inte-
gratedwater managemenappoachis the con-
siderationof sacio-economicjnstitutional and
political issuesin models. The task of INFU,
involvedas a project patner, is to incapora-
te suchissuesinto the guidelinetool. For in-
stance,economicoptimisationand ranking of
alternativeproject/measuresn water withdra-
wal, delivery etc., regresentsone of the activi-
ties in the task\ Model structure and Proces-
se§. As methals asseiated with this activi-
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Tool) zielt darauf ab, die Umsetzungeinesin-

tegrativen Wassermanagementsnter Einsatz
von Computermdellen zu unters#éitzen. Zur

Bberpifung der Funktionalitdt diesesVerfah-
renswurdenEU-weit zehnFallstudienin Fluss-
einzugsgebieterdurchgefinrt. Die Kernfrage
ist, ob dadurch die Modelleigenschafteibes-
serauf die Erwartungender Praxisausgerichtet
werden kédnnen. Nahere Infarmationen unter:

http://www.HarmoniQuA.og.

Férderung

EU-KommissionContract No. EVK1-CT2001-
00097

Ansprechpartner / Contact

Dr. Ingo Heinz
[.Heinz@infu.uni-dwonund.de
Tel. +49 (0)231 755-4093

Computermo delle in der GewAsser-
bewirtschaftung

Zielsetzung

Mit Blick auf die EU-Wasserrahmenrichtlinie
gewinnt die integrierte GewAsserbwirtschaf-
tung zunehmendan Bedeutung.Ziel ist es,
die Umweltwirksamleit und wirtschaftlicheEf-

“zienz von Wasserkwirtschaftungsma¥snah-

men zu erhBhen. Hierkei spielt inskesondere
die Kosten-Wirksaméit des GewAssermanage-
mentsin Flusseinzugsgebietazine gro¥seRol-
le. Entspechendder Rahmenrichtliniesind bis
2009 Bewirtschaftungs@ine und die MaYsnah-
menpogrammen denFlusseinzugsgebieteler
EU-Mitgliedsstaatemmufzustellen.

Vorgehensweise

Die Bewirtschaftungsgine ermitteln den ge-
genwdrtigen Zustandder GevAsserund stellen
diesenZielvagaben gegember. In den MaVs-
nahmenpogrammenwerden die erfaderlichen
legislativenRegelungemund Bewirtschaftungs-
maYsnahmefestgelegt.Bei der Bewertung der

ty, cost-e®ectivenesanalysisand cost-tene t
analysisare explained MoST aimsto support
model-basedwater managementrom a mul-
tidisciplinay point of view. In order to test
the functionaliy of this tool, ten casestudies
have been caried out. The crucial question
restson what must be improvedto meet the
needsof the potential end usersin order to
enhancethe con dencein computer-basedva-
ter managementnodels. More information on:
http://www.HarmoniQuA.og.

Funding

EU CommissionContract No. EVK1-CT2001-
00097

Computer-based models in Water
Management

Aim

Regading the European Water Frameverk Di-
rective(WFD), integrativeappoachesn water
managementwill becomeincreasinglyimport-
ant. The aim is to improve the environmental
e®ectivenesand economicezciency of water
policies.In paticular, the cost-e®ectiveness
programme®f measuresat the riverbasinscale
plays a crucialrole. Accadingto the WFD, Ri-
ver BasinManagemenPlans(RBMP) andthe

programmesf measuresre to be established
in EU memter statesby 2009.

Approach

The RBMP will take accountof the currentsta-
tus of water throughoutthe river basin,com-
paing it with criteriathat de ne the status of
the water resourcesThe programmesof mea-
sureswill identify what needsto be donein
terms of implementingthe appopriate legisla-
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E+zienz von MaYznahmempgrammenkénnen
Computermdelleeinegro¥seHilfe sein.Die In-
tegration von gleichzeitighydrologischengko-
nomischen und wasserplitischen Zielvaga-
ben auf unterschiedlichekntscheidungse&men
gehdrt hierkei zu den wesentlicherHerausfo-
derungen.n dem von der EurogischenKom-
missionge®rderten Forschungsmjekt Harmo-
nIT (2002-2005)ist OpenMI (Open Modelling
Interface) entwickelt worden. Es handelt sich
um einelT-Plattform, die die Verkndpfungvon
Computermdellen aus unterschiedlicherBe-
reichender GewAsserkwirtschaftungwie z.B.
Wassergewinnungzewasserreinhaltung;loch-
wasserschutz) entscheidenderleichtert. Mo-
delle, die nahezudas gesamteSpektrum der
GevAssermanagements Flusseinzugsgebieten
abdeclen, kénnen vernetzt werden. Inskeson-
dere ermdglicht OpenMI die Verkndpfung von
rAumlichen Infarmationssystemer(wie inske-
sondereGIS) mit Wassermanagementmellen,
wobei alternative Ma¥znahmempgramme be-
wertet und optimale Managemententscheidun-
genabgeleitetwerdenkdnnen.Gegenwrtig las-
sendie sog. DecisionSupprt Systeme(DSS)
in derGewAsserkwirtschaftungiur begrenztei-
ne Integrationvon Modellenmit verschiedenen
Ausrichtungerzu.

Ergebnisse

Bei Einsatz von OpenMI erfadert die Ver-
netzungvon unterschiedlicheModellenledig-
lich die Kon guration von Schnittstellen,ohne
in die Softwareprogrammeselbsteingreifenzu
missenEin Beispielst die Verkndpfungdeshy-
drologischeModellsMozat mit demagradko-
nomischerModell AgriComzu einem°exiblen
DSS,dasgegenvrtig am INFU (in Zusammen-
arbeit mit RWSRIZA, demNiederéindischerin-
stitute for Inland Water Managementaind Wa-
ste Treatment)entwickelt wird. Mit Hilfe dieser
Modellverkiipfung kann die dkonomischekf-
“zienz von GewAsserbwirtschaftungsmaYznah-
menunter BemcksichtigundnydrologischeEin-
°ussgzen(wie z.B. Niederschlag#u gkeit,
Grundvasserstandpeurteiltwerden.Nahereln-
formationenunter http://www.HarmonIT.ag.

tive andwater managemenactions.Computer-
basedsimulationmodels can help in assessing
the e®ectivenessf di®erentmeasuresHow-
ever,oneof the mostimportant challengeswill
be to integratehydrologicaleconomicand wa-
ter policy issuesat di®erentspatial, temporal
anddecision-makingcalesThe HarmonIT pro-
ject (2002-2005)fundedby the EuroppanCom-
mission,aims to developan Open Modelling
Interface (OpenMlI) that will simplify the lin-
king of water-relatedsimulation models from
variousdomains suchaswater catchment,pol-
lution control, °ood forecastingand protection
of aquaticecosystemsA set of distinct models
can be coupledto repesentthe whole range
of di®erentactivities in river basins.OpenMl
canfacilitate the combinationof catchmentin-
formation systems suchas geographicainfor-
mation systemgqGlIS), with water management
modelsin order to assesslternativewater po-
liciesandto giveadviceon optimal decisiongo
be made. Currently the existingDSS are not
°exible enoughin terms of changingor adding
models.

Results

Using OpenMI, only the wrapper information
is neededwhen con guring model sets. The
underlyingmodel codes are not accessednd
can remainhidden.The Agricom-Moza DSS
(AMDSS) is one of the pilot studiesto test
sucha decisionsupport system.It is beingde-
veloped at INFU (in collaloration with the In-
stitute for Inland Water Managementind Wa-
ste Water Treatment, RWS RIZA, The Net-
herlands).This approach focusesesgeciallyon
the linkage of hydrologicaland agronomicmo-
dels,aimingto providea °exible tool for com-
paing the economicexciency of di®erentwa-
ter managemenscenaos. More informationon
http://www.HarmonIT.ag.
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Abbildung18: BeispieleinerVernetzungvon Figurel8: Exampléfor alinked systemof mo-
Modellen dels
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Stabilit Atspakt SAdosteuropa

Ausgangssituation

Im Herbst 1991 wurde die Balkanregionvom
Krieg in Kroatien und im FrAhjahr 1992 vom
Krieg in Bosnienund Herzegwina erschit-
tert. Am 30. Mai 1992 beschlossertie Ver-
eintenNationenSanktionengegenSerbienund
Montenegro DieseSanktionerhaben nicht nur
der BewdlkerungunvastellbaesLeid und Elend
gefdhrt, sondernauch die Hochschulermassiv
betro®en.Die Vorteile Serbiensim Vergleich
zu denanderenOstblackstaatenmit relativ gu-
ter Infrastruktur und gutem Ausbildungsstand
junger Studentenwurdenmit einemSchlagzu-
nichte gemacht. Der Anfang 1999 ent°amm-
te Krieg im Kosovound der 3monatigeKrieg
der NATO in dieserRegionfihrten zu einem
vollstAndigenzusammentuch nicht nur desRe-
gimes Milosevic,sondernauch der Lehr- und
Forschungseinreichungeitwa 250.000junge
Jugoslaen verlie¥serdas Land und entzogen

damit den Universifiten die Existenzgrundlage.

Die Wissenschaftlen Serbierbeschiftigte var-
rangigdie Frage,ihre Familienzu erndhrenund
poerlelen zu kénnen.

Stability Pact for South
Eastern Europe

Initial situation

In autumn 1991 and spring 2002, the Balkan

regionwas shalen by the wars in Croatia and

Bosnia-HerzegovinagOn 30th May, 1999, the

United Nationsdecidedupon sanctionsagainst
Serbiaand Montenegro.As a consequencef

the terrible regime of Milosevic,these sancti-
onsresultedin unimaginabléham and misery

not onlyfor the generapopulation,but alsothe

universities.The Serbianadvantagesof rather
good infrastructureand a profound status of

educationof young students- compaed with

other Easternbloc states- were swept away in

onefell swoop. The Kosovowar of 1999,the 3

monthsNATO war in this region,ledto anenti-

re breakdevn not only of Milosevicsregime but

also of the educationaland rese&ch establish-
ments. Approximately 250,000young Yugosla-
vians left the country thus dispossessinghe

universitiesand their scientistsof their means
of existenceThe scientistan Serbiaare mainly
engagedn the questionhow to feedtheir fami-

liesand how to survive.
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Abbildung 19: Ratnerie nach dem Nato Figure19: Re neryafter the Nato bambad-
Bombadement1999 ment 1999
Abbildung20: Blabscheideder Ratneriein Figure20: Oil spill at the re neryin Novi Sad

Novi Sad
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Lésung / Ergebnisse

Im Rahmendes\ StabilitAtspaktes Sidosteu-
ropa férdert der DeutscheAkademischeAus-
tauschdienstlie GindungdesZentrumsfér an-
gewvandte Spektroslopie. Das Ziel diesesZen-
trumsist es,varhandeneAktivitAtenim Bereich
der angevandten Spektroslopie an den Uni-
versiiten in Novi Sad, Belgradund So a zu
koordinieren.DieseKoordination erfolgt durch
daslnstitut fiv Umweltforschung(INFU) ander
Universiét Dortmund.

Um eine Verbesserungler Ausbildungund der
Forschungzu erreichen hauptschlichim Be-
reich des Umweltschutzes- werden anlasslich
der Sommerschulefédr jeweils fAnf Studenten
derUniversifitenin NoviSad,BelgradundSo a
eineReihevon Vorlesungemund entspechenden
Praktika im Labor organisiert.

Die Sommerschulenjeweils1 Woche- werden
an dendreiverschiedenedniversiten mit un-
terschiedlichehemenderangevandtenSpek-
troskopie durchgedinrt:

2 GC/MS Anwendungim Bereichder Bo-
denlontaminationmit Kohlenvasserstof-
fen und PAK's, sowie die Erkennung
vonFettsAuremethylestefTechnisché&a-
kultét, Universiéit Novi Sad,SCG)

2 HPLC/MS Anwendungbei der Wasser-
analyse sawie im Bereich der Konta-
mination von Lebensmitteln mit P°an-
zenschutzmittelr(Fakultat fir Technolo-
gie und Metallurgie,Universiit Belgrad,
SCG)

2 Anwendung von Réntgen, IR und Ra-
man Spektroslopie (Akademieder Wis-
senschaftein So a, Bulgaien)

Erkennung und Mengenlestimmungverschie-
denerVerbindungermit modernenspektrosio-
pischenMethoden werden ergdnzt mit in si-
tu MessungenpProbenentnahmenProbenva-
bereitung, Proben clean-up und Quanti zie-
rungsmethden sowvie Auswertungsmethden.
Daroer hinauswerdenVorlesungember einige
derwichtigstentheaetischenAspekte gehalten.

Solution / Results

The Germanmcademid&xchang&ervic§ DAAD)
has sponseed the founding of the Centre for
Applied Spectroscog within the programme
\ Stability Pact for SouthEasternEuropa . The
aim of this centreis to bring togetherexisting
activities in the eld of applied spectroscop
at the Universitiesin Novi Sad, Belgradeand
So a. The project is coordinated by the Insti-
tute of EnvironmentaReseech (INFU) at the
Universiy of Dortmund.

In orderto improvethe quality of educationand
reseach activities,mainlyin the areaof environ-
mentalprotection,a serief lecturesandcare-
spondinglaboratory experimentalwork with stu-
dentsfrom Novi Sad, Belgradeand So a Uni-
versitiesj.e. for ve studentsfrom eachUniver-
sity, will be organisedwithin summerschals.
Threesummeischmls,eachaweeklong,will be
heldat the resgectiveUniversitieswith di®erent
subjectsof appliedspectroscop beingcovered:

2 GC/MS applicationin the areaof soilcon-
taminationwith hydracarbonsand PAHS,
aswell asidenti cation of fatty acid me-
thyl esters(Faculty of Technology Uni-
versiy of Novi Sad,SCG)

2 HPLC/MS applicationto water analysis
and in the area of food contamination
with pesticides(Faculty of Technology
and Metallurgy Universiy of Belgrade,
SCG)

2 X-ray, IR and Ramanspectroscog app-
lications(Bulgarian Academyof Science,
So a, Bulgaia)

Theidenti cationandquanti cationof di®erent
compundswith modernspectroscopienethads
will be supplementedith in situ measurements,
sampling,sampleprepaation, sampleclean-up
andquanti cationproceduresaswell asevalua-
tion methads. In addition, lectureswill be given
coveringsomeof the mostimportant theaetical
asyects.
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Die Programmeder Sommerschulemden sich
auf der Homepagedes Instituts fidr Umweltfor-
schung.

Abbildung21: CampusUniversit Novi Sad
Geldgeber

DeutscheAkademischefAustauschdiengDAAD)
\ StabilitAtspakt SAdosteuropa

Ansprechpartner / Contact

Univ.-Prof. Dr. Michael Spiteller
M.Spiteller@infu.uni-dionund.de
Tel. +49 (0)231 755-4080

Prof. Dr. Mila Lausevic
milal@elab.tmf.bg.ac.yu

Tel. +38 (111) 3370460

Universiy of Belgrad

Facully of Technologyand Metallurgy
Karnegijevad

11000Belgrade

Prof. Dr. Snezana Sinadinovic-Fiser

Ss ser@uns.ns.ac.yu

Tel. 381(021) 450-288

Universiy of Novi Sad

Faculty of Technology

Depatment of PetrochemicalEngineering
Bul. CaalLazaal

21000Novi Sad,SCG

Institut fAr Umweltforschung

The programme for each summer schal is
availableon the INFU homepage.

Figure21: Campussidein Novi Sad
Sponsor

DAAD (GermanAcademicExchangeService)
Stability Pact South-East-Europancounties

Prof. Dr. Tsonko Kolev
kolev@mchm.bas.bg

Tel. +35 (92) 9606106
Institute of OrganicChemistry
Bulgaian Academyof Sciences
NoemuvriStr. 15

1040So a

Bulgaia

Prof. Dr. Jovan A. Jovanovic
jajovan@drenik.net

Tel. ++38 (111) 3370478

Universiy of Belgrade

Facully of Technologyand Metallurgy
Depatment of OrganicChemicalTechnology
Karnegijevad

11120Belgrade
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Synthese und Strukturb estimmung
von neuen organischen Materialien
fAr nichtlineare optische (NLO) und
elektro optische Anwendungen

Zielsetzung

Einemodernelnformationstechnologierfadert
in zunehmendenMaYseneue und schnellere
Wege zur Verabeitung, zur Speicherung,zum
Transfersavie zur Darstellungvon Daten. Die
Suche nach Materialien mit nichtlinea opti-
schenE®ektenstellt einenWeg zur Bereitstel-
lung der Grundlagerfiér optischeSchaltungen
und Bildschirmemit einzigatigen Au°ésungen
dar. OrganischeéMaterialiensind im Gegensatz
zu dengebAuchlicheranaganischerMateriali-
en einekostenginstigeAlternative.

Abbildung 22: Reaktionsschemaler Qua-
dratsAure

Vorgehensweise

In demProjekt(DAAD\ StabilitAtspaktSAdost-
europa) werdenorganischeMaterialiensynthe-

Synthesis and spectral/structural
elucidation of new organic ma-
terials for non-linear optical and
electro-optical applications

Aim

Modern information technologyrequires new
methads for data processingto saveacquired
dataandto transfertheserapidly Oneappgoach
to meetthis goalisthe developmentf materials
with non-linea optical propertieswhichenables
industry to develop,for instance,new screens
with uniqueresolution.Organic materialsare,

in contrastto the commoninarganicmaterials,
a reasonablalternative.

Figure22: Reactionschemeof squaic acid

Approaches

Within a project sponsaed by the DAAD (Ger-
manAcademid&Exchange&ervice)Stability Pact
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tisiert, die fiv die 0.g. technischerAnwendun-
gen aufgrundihrer nichtlineaen optischenEi-
genschaftenn Fragekommen.

Ergebnisse

Abkdmmlinge der QuadratsAure:

Die Quadratdéure ist ein Bausteinfidr zahlrei-
che Verbindungemmit neueninteressanterop-
tischennichtlineaenEigenschafte(NLO). Un-
ter anderenbildet Quadratdéure(1) mit substi-
tuierten Pyridinen(3) und Aminodureamiden
(8) Pyridinium-Betainemit Quadratgure (4)
und Amide von Quadratgéure mit optischakti-
ven Aminogiureamider(7) (Abb. 22). Im Rah-
men unserer spektroslopischenUntersuchun-
genvon organischerVerbindungemmit nichtli-
neaen optischenphotaefraktivenund elektro-
optischen Eigenschafterhaben wir die oben
ernvahntenQuadratéureablmmlingesyntheti-
siert und spektroslopischuntersucht.

Push-Pull Systeme

Ein anderererfolgreicherAnsatzpunktzur Pla-

nung von exzientem organischnicht lineaem

Material bestehtin der Synthesevon Push-Pull
Molekilenmit lAngerkonjugiertenysSystemen.
Die Variation der Konjugationsingestellt eine
gute M@glichleit zur Optimierungder moleku-
laren Polarisierbakeit und Chaakterisierungler

Materialiendar.

Abbildung23: Syringaldehyd

South-East-Europan Countrieswe have syn-
thesisednew materialswith non-linea optical
propertiesfor the above-mentione@pplication.

Results

Derivatives of squaric acid:

Squaic acidgivesriseto severattructurallydif-

ferent types of derivativeswith promisingcha-
racteristicdor non-lineaoptical(NLO) applica-
tions. Amongthem are squaatesof substituted
pyridines(3), squaates of amino acid amides
(8), pyridinium-ketainesof squaic acid(4) and
esteramidesof squaic acid with optically ac-
tive aminoacid amides(7) (Figure 22). In the

courseof our spectroscopicstudieson orga-

nic compoundswith NLO, photaefractive(PR)

and electro-optical(EO) properties, repgesen-
tatives of all the above-mentionedquaic acid

derivativeswere synthesised&nd chaacterised
spectroscopically

Push-pull systems

Another successfubppoach in the designof
excient organicNLO materialsis the synthesis
of push-pullmoleculeswith longer conjugated
YssystemsVariation of the conjugationlength
o®ersa good possibiliy to tune the molecula
hyperpolarisability and the technicalchaacteri-
sticsof the materials.

Figure23: Syringaldehyde
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3,5-Dimetho xy-4-hydroxy-benzaldehyd (Sy-
ringaldehyd)

Die Kiristallstruktur von 4-Hydrxy-3,5-dime-
thoxybenzaldehyd(Syringaldehyd)wurde be-

stimmt. Die Molekile sindAber unendlicheKet-

tenin 2 Richtungerdurchintermolekulee Was-
sersto®verbindungefiber Hydroxyl- und Kar-

bonylgrupn verkmpft (Abb. 23).

3-(4-Hydro xystyryl)-1,1-dimethyl-cyclohex-
3-en-5-one

Zudétzlich wurdendie Polymethin-Systemenit
nichtlineaenoptischerund elektraptischerki-
genschafteranhandder Kristallstruktur von 3-
(4-Hydroxystyryl)-1,1-dimethyl-cyclohex-3-en-
5-on untersucht. Die Bildung einesCT Kom-
plexesinnerhalb des Molekls fahrt zu einer
Anderung der Bindungsnge in dem konju-
gierten System,ein PhAnomen,dassdie Push
Pull Polymethin-Systemehaakterisiertund fér
die Halochromieerscheinungerantvortlich ist.
Starke Wassersto®bindungelilden sich zwi-
schenden Hydroxylgruppen und dem Cabonyl
O-Atom aus.

Abbildung24: Isophoon-Derivat

3,5-Dimetho xy-4-hydroxy-benzaldehyde (Sy-
ringaldehyde)

The crystal structure of 4-hydroxy-3,5-dime-
thoxykenzaldehydésyringaldehydevas deter-

mined. The moleculesare linked into in nite

chainsin two directionsvia intermolecula hy-

drogen bonds involving the hydrayl and the

cabonyl groups(Figure23).

3-(4-Hydro xystyryl)-1,1-dimethyl-cyclohex-
3-en-5-one

In afurtherinvestigatiorof organicpolymethine
systemdavingNLO andelectro-opticaproper-
ties, the crystalstructureof 3-(4-hydraystyryl)-
1,1-dimethyl-cyclohex-3-en-5-omeas determi-
ned.The formationof a CT complexwithin the
moleculeleadsto bond length alternation of
the conjugatedsystem- a phenomenorhaac-
terisingthe push-pullpolymethinesystemsand
respnsiblefor their halochromic properties. A
strong hydrogenbond is formed between the
hydrokyl groupand the carbonyl O-atom.

Figure24: Derivateof isoph@one
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2-f 3-[(E)-(3,4-Dimetho xyphenyl)ethenyl]-
5,5-dimethylcyclohex-2-enyliden gmalono-
nitril

In dem Molekidl 2-f 3-[(E)-(3,4-dimethayphe-
nyll)ethenyl]-5,5-dimethylcyclohex-2-enyligen
malononitril sind starke Donagruppen (zwei
OCH;) mit einerstarken Akzeptogrupp
(C=C(CN);) kombiniert. Aufgrund ihrer phy-
sikalischchemischerkigenschaftersollten De-
rivate der Isophoone besondergute Kandida-
ten fiv NLO, EO und PR Anwendungensein.
In der Kristallstruktur sind die Molekile Aber
elektrostatischeC . .. O Wechselwirkungerdie
Zickzacklettenentlangder C-Achsebilden,ver-
bunden.

Geldgeber

DeutscheAkademischeAustauschdiengDAAD)
\ StabilitAtspakt SAdosteuropa

Ansprechpartner / Contact

Prof. Dr. Tsonko Kolev
kolev@mchm.bas.bg

Tel. +35 (92) 9606106
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NoemvriStr. 15
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Bulgaia
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5,5-dimethylcyclohex-2-enylidene gmalono-
nitrile

This moleculecombinesstrong dona groups
(two OCH;) with a strong accepto group
(C=C(CN);). Due to their solvatahromicbe-
haviour,derivativesof isoph@one are suppsed
to be good candidatesfor NLO, EO and PR
applications.In the crystal the moleculesare
connectedriaelectrostaticC.. . O contacts,for-
ming zigzagpseudo-chainalongthe c axis.
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Moleculargewichtsb estimmung von
Huminsto®en mittels Elektrospray-

Massenspektrometrie (ESI-MS)

Zielsetzung

Die eurofischenLAnder haben im Rahmen
desKyoto-Protololls einerReduzierungler kli-
marelevantenGasevon insgesamt5,2% zwi-
schen2008und 2012gegember dem Referenz-
jahr 1990zugestimmtNeuereSchatzungenvon
Schlesinge(1997) belegendassin denJahren
1960- 1980jahrlich1,8- 4,7x 1015¢g Cin Form
von CO, durchdenAbbauvonp®anzlicherBio-
masseoder bodenaganischeMassefreigesetzt
wurden. Ein Vergleichder CO,-Mengendurch
Mineralisierungind FreisetzunglurchVerlren-
nungvonfossilerEnergiezeigtdeutlich,welches
CO,-Einspapotential potentiell besteht, sofern
esgelingt, die Mineralisierungm Bodenzu re-
duzierenund stabileorganischeBodensubstanz
aufzubauen.

Unter diesenVorgalen ist esvon entscheiden-
der Bedeutung,Aber die Bildung und Struktur
von Huminsto®emmehr Kenntnissezu haben,
um denProzesgslerBildungstabilerHuminstof-
fe zu versteherund gezieltEin°ussnehmenzu
kénnen.

Molecular weight determination of
humic compounds via electrospray

mass spectrometry (ESI-MS)

Aim

The countriesof the EuroppanCommuniy have
decidedwithin the frameverk of the Kyoto pro-
tocol, to reduceemissionf climate-changing
gaseshy 5.2 % between2008and 2012, based
on the reference/ea 1990.Recentestimations
by Schlesinge(1997) have proven that, bet-
weenl960and1980,eachyea 1.8- 4.7 x 1015
g C havebeenemitted as CO, dueto the de-
gradationof plant biomassr soilorganicmass.
A compaison betweenthe amountof CO, re-
leasedvia mineralisatiorandthe releasevia the
burningof fossilenergyclealy demonstrateshe
potential CO, savingdo be madeif mineralisa
tion in soil can be reducedto the formation of
stableorganicmatter.

Therefae, it is of essentialmportanceto obtain
greaterknowledgeabout the structureof humic
compoundsandthe formation of stableorganic
matter in order to in°uencetheir formation.
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Vorgehensweise

FrdhereTheaien zur Bildungvon Huminsto®en
gehenvon einem oxidierten aber immer noch
makromolekuleem Lignin als Hauptbestandtell
der Huminsto®eaus, nachdemleichter abbau-
bare p°anzlicheBestandteilewie Peptide oder
Zelluloseund Hemi-Zelluloseeinemrelativ ra-
schen biologischenAbbau unterliegen.Neue-
re Untersuchungewon mehrerenArbeitsgrup-
pen zeigendassdie Vorstellungerdeskovalen-
ten dreidimensionaleNetzwerkes mit Moleku-
largewichtenvonmehrereri0.000oder100.000
Masseneinheite(Dalton) nicht mit denexperi-
mentellenDaten in Bbereinstimmungzu brin-
gensind.
MassenspktrometrischeUntersuchungemit-
tels hochau®sender FT-ICR-MS und ESI-
lonisation belegen, dass Molekulagewichte
(Mn) von 1700 bis 1900 bei verschiedenen
Fulvodurenauftreten. EigeneUntersuchungen
belegendieseDaten, zeigenjedach auch auf,
dassdie massensgktrometrischeAnalysemit
der ESI- und APCI-lonisationvon einer gan-
zen Reihe wichtiger Messpeameter abhangt.
Im Rahmendes durch die Humboldt-Stiftung
“nanziertenProjektesnutzenwir dasPotential
der neuenlonisierungsmettde in der LC-MS,
um die Molekulagewichtsverteilungron Hu-
minsto®ereu studieren.

Abbildung25: Elektrospay/Nanospay

Approach

Ealier theaieson the formation of humic sub-
stancesare basedon the assumptionthat the
easily degradableplant constituents, such as
peptidesor celluloseand hemi-cellulosegre ea-
sily degradedand the remainingmacromolecu-
lar lignin skeletonis patially oxidised.Recent
investigationsby severalgroupshaverevealed
that the theay of a 3-dimensionahetwork with
molecula weight between 10,000and 100,000
Daltonscannotbe matchedwith recentexperi-
mentaldata.
Massspectrometryinvestigationswith high re-
solutionFT-ICR-MSandESI-lonisatiomavere-
vealedthat fulvic acidshavemolecula weights
(Mn) betweenl,700and 1,900. These ndings
were provenby own experiments;however,the
massspectrometricresultswith ESI and APC
ionisationare e®ectedby severalinstrumental
paameters. Within a project funded by the
Humloldt-Foundationwe are usingthe potenti-
al of the newsoft ionisationmethad in LC/MS
to studythe moleculaweightdistributionof hu-
mic substances.

Figure25: electrospay/nanospay
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Ergebnisse

Die Untersuchungenmit der weichen mas-
senspktrometrischenonisationsmethae (ESI)
besttigen, dassdie Molekulagewichteder un-
tersuchtenrHuminsto®ewischer600 und 1400
Daltonsliegen.Diesbesttigt die Theaie, dass
Huminsto®esich durch supermolekulee Asso-
ziation von kleinen Molekldlen zusammenset-
zenund im wesentlicherhydrophileKrafte den
Molekilverband zusammenhaltenDamit sind
Huminsto®eemp ndlich im Hinblick auf Be-
wirtschaftungsmasnahmend Klimaein¥sse.
Die Ein°Asseder landwirtschaftlichenPraxis,
Kulturfolge und Bewirtschaftungsma¥nahmen
auf die Molekulagewichtsverteilungvon Hu-
minsto®ersind ThemenweiteridhrendeUnter-
suchungen.
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Results

The investigationwith the soft ionisationme-
thod (ESI) hasproventhat the moleculaweight
of the investigatechumicsubstancesaiesbet-
ween600and 1,400Daltons. This supports the
theay that humic substancesre sugamolecu-
lar ass@iationsof smallmoleculeseldtogether
predominantlyby weakhydrophilicforces.The-
refae, humicsubstanceare sensitivao agricul-
tural managemenandclimaticin®uencesBoth
factars and their e®ecton the molecula distri-
bution of humicsubstancesvill be investigated
in future studies.

Funding

Alexanderon Humioldt Foundation

Prof. Dr. Alessandro Piccolo
alpiccol@unina.it

Tel. +-39-081-2539160

Ordinaio di ChimicaAgraia ed Ambientale
Dipatimento di Scienzedel Suolo,dellaPianta
e dellAmbiente

Universip di Napoli Federicoll

Via Universip 100

80055Partici, Italia

\ Electrospay ionizationmassspectrometryof terrestrialhumic substanceandtheir size-fraction.
Analyticaland BioanalyticalChemistry 377, 1047-1059.

2. Piccolo,A.; Spiteller,M. (2005):

\ E®ectsof sampleproperties and conevoltage on Electrospay lonization Mass Spectra of size-

fractionsfrom a soil humid acid\

EuropeanJournalof Soil Sciencesubmitted .



64 INFU

Institut fAr Umweltforschung

Bioaktive Molek fle

Bioaktive Molek Ale aus endophyti-
schen Mikro organismen

Ausgangssituation

EndophytischeOrganismenleben in symbioti-
scherGemeinschalfitnit P°anzenund produzie-
ren sogenanntesekundve Metaholite, die - so-
fern sie eine biologischeAktivitAt aufweisen-
von gro¥semnteressefir phamazeutischeAn-
wendungersind.

Auch wenn die von den Organismenprodu-
zierten Metalolite selbstkeine allzu hohe bio-
logische AktivitAt haken, sind sie doch von
unschitzbaem Wert, weil sie gelegentlicmeue
Leitstrukturen darstellen, von denensich eine
ganzeReiheneuerVerbindungemableitenlas-
sen.

Von besondereninteresseféir die Suchenach
diesenneuen Leitstrukturen sind G&kosysteme
wie beispielswiseder tropischeRegenwld, in
demeineVielzahlbisherunbekannterP°anzen-
metatolite unter den varherrschenderklimati-
schenBedingungemebildetwerden.Aber auch
Extremstandde wie z.B. Vulkan- oder Per-
mafrostgebietestellenHabitate fir sogenannte
Extremophiledar, die wiederumim Rahmenih-
res Sto®vechselszum Teil exotischeneueVer-
bindungeraufbauen.

LAsungsansatz

Im Rahmendes vom Institut fivr Umweltfor-
schungbeabeiteten Forschungsmjektes wer-
denendophytisch®ilzeuntersuchtdieaufdem
Baum Mappia foetida wachsen,der in Indien
inskesonderen Kaschmirgefundenwird. Das
Klima in Kaschmirzeichnetsich durch warme
Sommemnd zum Teil extremkalte Winter aus.

Bioactive molecules

Bioactive molecules from endophy-
tic micro-organisms

Initial Situation

Endophyticorganismdive in symbioticcommu-
nities with plants and produce so-calledsecon-
day metalolites that are of high interest for
phamaceuticalapplicationsin that they shaw
biologicalactivity.

Evenif the metalolites producedby the orga-
nismsdo not disply exceptionallyhigh biologi-
cal activity, they are still of inestimablevalue,
as they occasionallydisplyy new chemicallead
structuresfrom which many new compmunds
may be deduced.

Of specialinterestin the seach for suchnew
chemicalstructures are protected or extreme
ecosystemdor examplethe tropical rainfaest,
wherea multiplicity of still unknavn plant me-
tabolites are generatedunderthe predominant
climatic conditions.However,other extremelo-
cations, for instancevolcanicor permafrostre-
gions, are habitats for so-calledextremophiles
which in turn synthesiseexotic new molecules
within their secondey metalolism.

Solution

Within the scope of the reseach project of the
Institute of EnvironmentaReseech, endophytic
fungigrowingonthe tree Mappiafoetida (found
mainly in Kashmir,India) have beenanalysed.
The climatein Kashmiris chaacterisedoy hot
summeraindwintersthat are, in pat, extremely
cold.
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Abbildung26: 20(S)-Camptothecin

Ziel desVorhakensist es, Camptothecinginen
Wirksto®mit hohemPotentialgegerKrebs,aus
den endophytischerOrganismenzu gewinnen
und seineldentitAt mit synthetischzugangli-
chemMaterial zu vergleichen.
Camptothecinist jedach aufgrunddesnur be-
grenztzur VerfAdgungstehenderP°anzenmate-
rials nicht in gemgend gro¥emMenge produ-
zierba. Ein biotechnologische¥erfahrenba-
sierendauf der Gewinnungvon Camptothecin
aus den endophytischeilzen wirde eine we-
sentlich bessereVerfidlgbakeit des Wirksto®es
ermdglichen.

In dem gemeinsamerojekt werdeneinerseits
die gut etabliertenmikrobiologischeWerfahren
zur Isolierungder Pilze an dem RegionalRese-
arch Laboratory, RRLin Jammu,Kaschmirund
andererseitslie spektroslopischeExpertiseam
Institut filv Umweltforschungin Dortmund ge-
nutzt.

Geldgeber:

DLR InternationaleBivro desBundesministeri-
um fiv Bildungund Forschung

Ansprechpartner / Contact

Univ.-Prof. Dr. Michael Spiteller
M.Spiteller@infu.uni-dionund.de
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Figure26: 20(S)-Camptothecin

Camptothecino®ershigh potential in cancer
therap. It is the aim of the project to ob-
tain camptothecinfrom the endophyticorga-
nismand to compae its identity with synthe-
tically accessiblenaterial. Hovever,dueto the
restrictedavailabiliy of plant material,it is only
produciblein minimal (insutcient) quantities.
A biotechnologicaimethad basedon the ex-
traction of camptothecinfrom endophytidungi
would lead to much higher availabiliyy of the
activecomponent.

In this commonproject, the well-establishedi-
crobiologicaimethads for isolatingfungi at the
RegionalReserech Laboratory, RRLin Jammu,
Kashmirare utilisedand are combinedwith the
spectroscopiexpertiseof the Institute of Envi-
ronmentalReseech in Dortmund.
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DLR InternationalO+ce Ministry for Education
and Reseech
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Bioaktive Molek Ble aus Pilzen

Der OrangefuchsigeSchleierling (Cartinarius
orellanus (Fr.)) gehbrt zu den gefahrlichsten
Giftpilzen,und seinGenusg$ihrt nacheinerLa-
tenzzeitvon ein bis zwei Wochenzum irrever-
siblenVerlustder NierenfunktionDie Giftigkeit
desPilzeswurde erst var etwa 50 Jahrenbe-
merkt, nachdeneineMassenvergiftungn Polen
zu zahlreichenTodesfllen gefdhrt hatte. Wir
fandenzusammemit demDepatment Chemie
(LMU) in Mnchenherauswie die Biosynthese
des Orellaninsver@uft und dassdas Toxin im
Pilz hauptsichlich als das wasse#sliche4,4 -
Diglucogyranosidvaliegt.

Abbildung 27: MS/MS von Orellanin-
diglucosid

Bioactive Molecules from fungi

The deadly poisonoustoadstml, (Cortinarius

orellanus(Fr.)), causesan irreversibleloss of

kidney function within one or two weeks af-

ter ingestion.The toxicity of this funguswas

recognisednealy 50 yeas ago after a tragic

masspoisoningin Poland which causedsever-
al deaths.Togetherwith the Depatment Che-
mistry (LMU) at Munich, we havereported on

the biosynthesi®f orellanineand the discovery
that the toxin occursmainlyasthe water-soluble
4,4 -diglucopyranoside.

Figure27: MS/MS of Orellanin-diglucoside
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DerFaltenschirmlingLeucaopinusbirnbaumii
(Carda) Singer) erscheintgelegentlichin Blu-
men®pfen und GewAchshusern,wo er durch
seineschvefelgelle Farbe und zierlicheGestalt
au®llt. Er stammt urspinglich aus den Tro-
pen und wurde mit P°anzenund Blumenerde
weltweit vertreitet. Bber die Chemiedes Pil-
zeswar bishernichts bekannt. Wir konntenzu-
sammenmit dem Depatment Chemie(LMU)
in MAnchendie ungewdhnlicheStruktur seiner
gelken Farbsto®e die BirnbauminA und B ge-
nanntwerden,aufkiren.

H
N\/\/\ —N
N

\

N
R I
OH
Abbildung 28: R=H: BirnbauminA;R=0H:
BirnbauminB
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Sometimesthe Yellov Parasol or Flover Pot
Parasol(Leucaopinusbirnbaumii(Carda) Sin-
ger) appeas in °owerpots and greenhouses,
whereit attractsattentionbecausef its intense
yellon colouranddelicateshape. It originatedin
the tropics and was distributedworldwide with
plantsand potting soil. Until now the chemical
constituentsof the fungushave remainedun-
known. Togetherwith the Institute for Organic
Chemistryat TU Munich we havereported on
the unusualstructuresof its yellov pigments,
whichwe havenamedbirnbauminA and B.

H
NH»

Figure28: R=H: BirnbauminA;R=0H: Birn-
bauminB
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Journals and book contributes

. Baumann,W.; Faltz, L.; HesseK.; Lacasse,
K.; Nikel, A. (2003):

\ Second-handyut not second-rateA project
is investigatingways of testing usedfurniture
for dangeroushemicalsand resellingthe re-
stored articles\
FraunhoferGesellschaftMAnchen, Reseech
News10/2003 Oktob er 2003.

. BaumannW.; Faltz, L.; LacasseK. (2003):
\ Aufgenmsbelt.\

Bkom, Gesellschaftdr dkologischeKommuni-
kation mbH, MénchenlSSN1430-88008ko-
logischedNirtschaften Ausgabe 5, 24.

. Baumann,W.; Faltz, L.; LacasseK. (2003):
\ MébelrecyclingNetzwerk macht gelrauchte
Mgbel wiedersalonfihig\

RHOMBOS-VERLSG, Fachverladér Forschung,10.

Wissenschaftind Politik, Berlin ISSN 0947-
0182,Abfallwirtschaftlichemfarmationsdienst;
Nachrichtenund Meldungerfiy die varsage-
orientierte Abfallwirtschaft 9. Jahrgang.

. Baumann,W.; Faltz, L.; LacasseK. (2003):

\ M@belrecycling.

RHOMBOS-VERL& Bernhad ReiseB.A.U.M.
KnowledgeNetworking GmbH, MéAnchen,
www.faumz.de- DasWissensprtal fir Kom-
munen- Abfall, 27.10.2003.

. Baumann,W.; Faltz, L.; LacasseK. (2003):

\ Mgbel: RegionaledletzwerkmachtGelvauch-
tes wiedersalonfhig - ZweitesLeben fir alte
Mdbel\

VereinDeutschelngenieurgVDI, VDI-Nach-
richten 46, 14.11.2003, 10.

. BaumannW.; Konaski, S.; Warzecha,O. B.
(2003):

\ Von pius-info.dedirekt zu OEKOPRO\
Sonderabfall-Management-GesellscRélin-
land-Pfalz,SAM Aktuell,

3.Jahrgang Nr. 3/2003, 4.

Institut fAr Umweltforschung

7. BaumannW.; Tevamerl. (2003):

\ EinneueKonzeptsollgelrauchteMdbel wie-
derin denMarkt bringen\
RAABEFachverladir &®entlicha/erwaltung,
Berlin, UMWELT, kommunale&kologischeBrie-
fe, 06/03; 19.3.2003.

. BaumannW.; Tevamel,; LacasseK. (2003):

\ Aufarbeiten statt vertrennen- Gelvauchte
Mgdbel werdenauf Umweltvertréglichleit un-

tersucht,nachWunschindividuellaufgeabei-

tet und mit einemZerti kat verlauft\

Peter Polz Verlag,Gauting,ISSN:0176-2656,
Sekundir-Rohsto®eFachzeitschriftfdr Roh-

sto®handeKreislaufwirtschaftindRecycling-
technik 05, 20. Jahrgang, 163.

. Browner, F.; Heinz, 1. and Zabel, I. (Hrsg.)

(2003):

\ Governancef water-relateccon®ictsin agri-
culture. New directionsin agri-environmental
and water policiesin the EU\

Dordrecht, The Netherlands.

CommerK., BaumannW., Te¥amei, (2003):
\ Umweltforschem@belnschadsto®anenMarkt
auf\

InformationsdienswWissenschaft,

idw-online 9.1.2003.

. Dirion, B.; Cobb, Z.; Schillinger,E.; Anders-

son,L. I.; SellergrenB. (2003):

\ Water compatiblemoleculay imprinted po-
lymersvia high throughput synthesisand ex-
perimentaldesign.

J. Am. Chem.Scc., 125, 15101-151089.

. Faltz, L.; LacasseK.; BaumannW.; (2003):

\ Alte M@bel aufmdbeln - Mit demRecycling-
konzept\ ecome@bel werdengelrauchteEin-
richtungsgegenandewiedersalonfhiggemachi.
Rhomos-¥rlag,Berlin,ISSN0934-3482MAll-
magazin 4/2003 , 41 - 45.

. Fellmeier M.; SagnerS.; Spiteller,P.; Spitel-

ler, M.; Zenk,M H. (2003):

\ Ealy stepsof dexyxylulosephosphatepa-
thway in chromoplast®f higherplants\
Phytochemistry 64, 199-207.
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15.

16.

17.

18.

19.
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Grafen, M.; HesseK.; Pollklasner,D.; Bau-
mann,W. (2003):

\ GenericScenao for the Impact of Cooling
Lulricantsinto the Hydrospheré.
ecomedpublishers86899Landslerg, Germa-
ny, ISSN 0944-1344 EnvironmentalScience
and Pollution Reseech (ESPR) 10 ESPR
(5), 301-307.

Hall, A. J.; Achilli, L.; ManesiotisP.; Quaglia,
M.; De Lorenzi, E.; SellergrenB. (2003):

\ A SubstructuréApproachTowardsPolymeric
Receptos Targeting DihydrofolateReductase
Inhibitas. Il : Moleculaly Imprinted Polymers
against Z-L-Glutamic Acid Shaving Axnity

for Larger Molecules.

Journalof OrganicChemistry 68, 9132-9135.

Heinzl. (2003):

\ Alliancesbetween water suppliersand far-
mersin the EU to control di®usewater pollu-
tion causedby agriculture.
www.valnihospdarstvi.cz, Praha,CzechRe-
public,Watermanagement Vodni hospdarst-
vi, 6/2003 ROCNIK 53, 155-158.

Heinz,l. (2003):

\ Savingsof carosioncostsdue to declining
pollution)

Proceedingsof the International Conference
"ModernMethods of CarosionMonitoring for
Estimationof SubstantialLossesand Costs.
5th Frameveork Programmeof the European
Union,ProjectNo G1MA-CT-2002-04036n-
stitute of PrecisiorMechanicsWarsav. 19-21
May 2003,Jurata, Poland,39-43.

HesseK.; Nikel, A.; Faltz, L.; LacasseK.;
Baumann,W. (2003):

\ ecome&bel - Alte Sesselind Sofawie neu-
Wiedervergndungalter Mébel\

Raate Fachverlagir &®entlicheverwaltung,
Berlin,ISSN1431-7184Umwelt Kommunale,
gkologischeBriefe 22/29.10.2003 , 4.

Kolev,T.; BerendsT.; Kleb,D.-C.;Preut,H.;
Spiteller,M. (2003):

\ N-Butyl-4-[2-(3,4-dihydreyphenyl)vinyl]pri-
diniumchlaide)

Acta Cryst, E59, 01788-01789.

20.

21.

22.

23.

24,

25.

26.

27.

Kolev, T.; Berends,T.; Preut, H.; Spiteller,
M. (2003):

\ 3-(4-Hydrxystryryl)-1,1-dimethylcyclohex-3-
en-5-ona.

Acta Cryst, E60, 031-032.

LacasseK.; BaumannW. (2003):

\ Textilchemiklien - Daten und Fakten zum
Umweltschutz
DeutscheiFachverlagFrankfurtam Main, IS-
SN0341.0781MelliandTextilberichte- Inter-
national Textile Reports, 10/2003, Oktob er
2003, Jahrgang 84, 268.

MonkiedjeA.; Spiteller M.; Bester K. (2003):
\ Degradatiorof Racemi@andEnantiopuréMe-
talaxylin Tropicaland TemperatureSoils\
EnvironmentalScienceand Technology 37,
707-712.

Miller, K.; Deurer,M.; Hatmann, H.; Bach,
M.; Spiteller,M.; Frede,H.-G. (2003):

\ Hydrologicathaacterisatiorof pesticiddoads
using hydrographsepaation at di®erentsca-
lesin a Germancatchmeni

Journalof Hydrology 273, 1-17.

Ploss,H.; Spiteller,M. (2003):

\ Organischd°anzenschutzmittél.
Handbuchder Bodenkunde BKOMED Ver-
lag.

SchiissenerM.; Bester K.; Spiteller,M. (2003):
\ Determinatiorof antibioticssuchasmacroli-
des,ionopheoesandtiamulinin liquid manure
by HPLC-MS/MS\

Analyticaland BioanalyticalChemistry 375,
942-947.

SellergrenB. (2003):

\ Surfacenitiated moleculay imprinted poly-
mer Ims for chiral capillay electrachromato-
graphy

Electropheoesis 24, 952-957.

Spiteller,P.; Jovanovic,)., SpitellerM. (2003):
\ NMR analysi®of 1-(2',3 -dihydro-1H-inden-
2'yl)-1H-inder\

Journalof the SerbianChemicalScciety, 67,
393-406.
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28.

29.

30.

31.

Spiteller,P.; Jovanovic,.; Spiteller M. (2003):
\ NMR analysi®f biindenylidenesSpectralAs-
signmentsand Referencédata)

Magnetic Resonancen Chemistry 41, 475-

477.

Spiteller,P.; Spiteller M.; Steglich W. (2003):
\ Lilacinone,a Red AminokenzayuinonePig-
ment from the Toadstml! Lactaius lilacinus.
Journalof Natural Products 66,, 1402-1403.

Titirici, M. M.; Hall,A. H.; SellergrenB. (2003):

\ Hierachicallmprinting UsingCrudeSolidPha-
sePeptideSynthesig’roductsas Templates.
Chemistryof Materials 15 (4), 822-824.

Spiteller,P.; SpitellerM.; Steglich W. (2003):
\ Occurrencef the FungalToxin Orellaninas
a DiglucosideandInvestigation®f Its Biosyn-
thesis.\
AngevandteChemie]nternationaEdition 42,
2864-2867.

Poster und Vortr Age
Posters and lectures

1.

BaumannW. (2003):

\ HygieneandSanitation,Chait®, Universiits-
medizin Berlin; Institute of Tropical Medici-
ne\

DiplomacourseTropicalMedicineand Public
Health(DTMPH) 13.05.

. Baumann,W. (2003):

\ Umwelthygiene Wasser Abwasser Abfall\
im RahmerdesPostgraduiertenkursédedizin
in Entwicklungsinderh am Institut fiv Tro-
penhygieneYorlesungermnderUniversiét Hei-
delterg;31.10.-02.11.2003.

. Baumann,W. (2003):

\ Primay Health Cae - Water, Sevage and
Waste\

Universifit Innslyuck, Austria; Institut fér So-
Zialmedizin03.04.-06.04.2003.

Bester,K.; GrundmannA.; Meyer, J.; Spitel-

ler, M. (2003):

\ Organophosphatt&ameretardantsin surface
waters\

SETAC Europe,Hamburg 27.04.-01.05.2003.

Institut fAr Umweltforschung

Bester,K.; GrundmannA.; Meyer, J.; Spitel-
ler, M. (2003):

\ Organophosphatglasticiserin surfacewa-
ter\
JahrestagungerWasserchemisché&esellschaft
Stade, 26.-28.05.2003.

Bester K.; SchiAsenerM.; Spiteller M. (2003):
\ Determinationof Antibioticsin Manure,Soil
and Swage Sludge.

Lecture3rd InternationalConferencen Pha-
maceuticaland Endarine DisruptingChemi-
calsin Water, 20.03.03Minneapmlis.

. Bester,K.; Spiteller,M. (2003):

\ Polycyclicmuskfragrancesn sevageplants
andsurfacewaters- Chiralindicationsfor bio-
degradation.

SETAC, Hamburg 27.4.-01.05.2003.

Fdllmann,W.; Spiteller M.; DegenD.H.; Voll-
mer, G.; Bester,K. (2003):

\ Investigationsof toxic e®ectsof the °ame
retardants tris-(2-chlaoethyl)-phosphateand
tris-(2-chloopropyl)-phosphatdn vitro.\
Toxikologentagungam 01.03.2003n Mainz.

Hall, A. J.; Emgeniboich, M.; ManesiotisP.;
SellergrenB.; Vilela, F. (2003):

\ The Synthesisand Useof New Binding Ele-
mentsfor Moleculaly Imprinted PolymergMIPs)\
MaterialsReseech Scciety Fall Meeting2003,
01.12.-05.12.Boston,USA.

10. Hall, A. J.; ManesiotisP.; SellergrenB. (2003):

11.

\ Supramolecularecognitionelementan mo-
lecula imprinting\

SyntheticReceptos 2003,15.-17.10. Lisbon,
Portugal.

Heinzl. (2003):

\ Strategiedo Tacklewith Di®useWater Pol-
lution Causedoy Agriculture\

VI Inter-RegionaConferencen Environment
- Water. Land and Water Use Planningand
ManagementinternationalCommissiof Agri-
culturalEngineeingCIGR).InternationalCom-
missioron IrrigationandDrainaggICID). Uni-
versiy of Castilla-LaMancha.03.-05.09. Al-
bacete,Spain.
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Heinz,l. (2003):

\ The role of integrated water management
modelsin improving the cost-e®ectivenessd
agri-environmentgpolicies\

International Water Assaiation (IWA), 7th
ConferenceDi®usePollution and Basin Ma-
nagement, 17.-22.08.,Dublin, Ireland.

ManesiotisP.; Hall, A. J.; SellergrenB. (2003):

\ Moleculayl Imprinted Polymersfor the Re-
cognitionof Ribo°avinin Aqueousviedia:Size
Matters\

SyntheticRecepteos 2003, Lisbon, Portugal.

ManesiotisP.; Hall,A. J.; SellergrenB. (2003):

\ ImprovedReceptosfor Imidesvia Pyrimidine-
basedFluaescentReporter Monomers.
2003MRS Fall Meeting,Boston,MA, USA.

ManesiotispP.; Hall, A. J.; SellergrenB. (2003):

\ Synthesiof Arti cial Receptos for the Re-
cognitionof Ribo°avin in AqueousMedia\
2003MRS Fall Meeting,Boston,MA, USA.

SchidssenerM.; Bester K.; Spiteller M. (2003):
\ Degradationof macrolidessalinomycirnand
tiamulinin liquid manure.

SETAC, Hamburg,27.04.-01.05.

Siclerling,J.; Bester K.; Spiteller M. (2003):
\ Environmentalrisk assessmenin recycling
of hazadouswasteusingendarinedisrupting
marker compounds\

SETAC, Hamburg,27.04.-01.05.2003.

Spiteller,M. (2003):

\ Umweltforschungin BallungsAumen.
Vortrag im Rahmender Forschungstage,
06.02.2003

Spiteller,M. (2003):

\ Chromatographisepaation of complexor-
ganic mixtures from environmentalsamples:
gaschromatography

Universiy of Panama,12.03.2003.

Spiteller,M. (2003):

\ Structural Elucidationof Natural Products
and Xenobioticdhy Massspectroscop)\
INDICASA-SENACYT, Clayton,
Panama,26.03.2003.

21

22.

23.

1.

. Spiteller,M. (2003):

\ Occurenceand degradationof chiral com-
poundsin the environment Linksoderrechts
- Vorkommenund Abbauvon chiralenVerbin-
dungenin der Umwelt\

Vortrag WasserBerlin 2003,10.04.2003.

Spiteller,M. (2003):

\ EnantioselectivBegradatiorof Pesticidesn
Soil\

XII SympsiumPesticideChemistryPiacenza,
04.06-06.06.

Spiteller,M. (2003):

\ CyanideGoldLeaching EcologicalSideEf-
fectsand CyanideWaste Treatment\
InternationaWorkshop.GoldExtractionin Cen-
tral and EasternEuropa(CEE) andthe Newly
IndeendentStates(NIS) - Health and Envi-
ronmentalRisks,London,02.06.2003.

Publik ationsliste 2004

Journale und Buchbeitr Age
Journals and book contributes

Anand,N.; Koul, S.; Taneja,S.C.;Qazi,G.N.;
Spiteller,M.; Sheldrick W.S.;vanAlmsick,T.
(2004):

\ (3R,4S)-cis-3-Acetg/-1-(4-methayphenyl)-
4-(2furanyl)azetidin-2-one.

Acta Cryst, E60, 01215-01216.

. Auer, F.; Nelles,G.; SellergrenB. (2004):

\ Odd-Evenchain length dependentorder in
pH-switchableself-assembleldyers\
Chem.Eur. J., 10, 3232-3240.

. Banerjee K., Ligon, A. P., Schirmann, M.,

Preut, H., Spiteller,M. (2004):

\ Methyl(Z,2)-®-(methaxyimino)-2-[(1-[3-(tri°ua-
omethyl)phenyl]lethylideneaminajonethyljben-

zeneacetat\
Acta Cryst, E 60, 0525-0526.
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. Baumann,W.; Faltz, L.; LacasseK. (2004):
\ ecomebel vermaktet seit einemJahr Ge-
brauchtrmpbel\
EuroischerWirtschaftsdienstEUWID, Re-
cyclingund Entsagung,21.01.2004Jhg. 14,
5, 6.

. ChapuisF.; Pichon,V.; Lanza,F.; Sellergren,
B.; Hennion,M. -C. (2004):

\ Retentiormechanisnof analytesn the solid-
phaseextractionprocesausingmoleculay im-
printed polymers:Applicationto the extracti-
on of triazinesfrom complexmatrices.
Journalof Chromatographys., 804, 93-101.

. ChassaingC.; Stokes, J.; Venn,R. F.; Lanza,
F.; SellergrenB.; Holmkerg,A.; BerggrenC.
(2004):

\ Moleculaly imprinted polymersfor the de-
terminationof a phamaceuticaldevelopment
compoundin plasmausing96-well MISPEtech-

nology
J. Chromatogr.B, 804, 71-81.

. Dirion, B.; SchillingerE.; SellergrenB. (2004):
\ Developmenif a high throughput synthe-
sistechniquefor the optimizationof MIPs for
17 -Estradiol

Mat. Res.Sac. Symp.Proc. Fallmeeting2003.
Ko nas, P.; Roterts, J.; SellergrenB. (Eds.).

. Faltz, L.; BaumannW.; HesseK. (2004):

\ Ersteecomebel-Tagung\

ISSN0176-256 Sekundr-Rohsto®erachzeit-
schrift filr Rohsto®handeKreislaufwirtschaft
undRecyclingtechnijklanuar 2004, 21. Jahr-

gang.

. Faltz, L.; LacasseK. BaumannW.; (2004):
\ Grovaéusvahl; Mit Altm@dbeln Arbeitsphtze
scha®emnd Abfall vermeiden.
GSF-Forschungszentrurfédr Umwelt und Ge-
sundheitMBncherDeutscheZentrumfiy luft-
und Raumfahrte.V., Bonn Projekttrager des
BMBF, Langed_eben- NachhaltigeProdukte
und wie man sie nutzt, Februar 2004, 14 -
15.

10.

11.

12.

13.

14.

15.

16.

17.

Institut fAr Umweltforschung

Faltz, L.; LacasseK.; BaumannW.; (2004):
\ Marketinglonzeptionfdr ecomebel - Dar-
stellungder Produktpolitik.\
SpingerVerlag,Heidellerg, Berlin, New-York
ISSN: 0943-3481,UmweltWirtschaftsierum,
12. Jg. H 1, MArz 2004, 37 - 42.

GudzicB.; Djordjevic,S.; Nedeljlovic,J.; Smel-
cerovic,A. (2004):

\ Essentiabil compsition of Hypericumato-
marium Boiss\

Chemicalndustry 58, 413-415.

Hall, A.H. & Emgenioich, M. (2004):

\ Symmsium Boer molekula gepagte Poly-
mere\

Nachrichtenausder Chemie, Heft 4, 477.

Heinz,l. (2004):

\ KooperationzwischerWasserversgungsun-
ternehmenund Landwirten- eine EU-weite
Analyse.

Oldenmourg IndustrieverlagMiénchen,,ISSN
0016-3651GWFWasseAbwasser145(2004)
Nr.4, 263-267.

Heinz,l. (2004):

\ Sustainabldarming as a resultof negotiati-
ons:an analysisat Europeanlevel\
Proceedingof the 7th Inter-RegionalConfe-
renceon Environment-Véter. 2004 CIGRIn-
ternationalConferencdnternationalCommis-
sionof AgriculturalEngineeringSessiorl on
Landand Water Use.Beijing, China,October
11-14,2004.

Kolev, T.; Petrova,R.; Spiteller,M. (2004):

\ (R)-2-[(2-Ethaxy-3,4-dixocyclobut-1-en-1-yl)
amino]-3-phenylppanamidenemihydrata.
Acta Cryst, E 60, 0634.

Kolev,T.; VelchevaE.; Stamloliysia, B.; Spi-
teller, M. (2004):

\ DFT and ExperimentalStudiesof the Struc-
ture and Vibrational Spectra of Curcumin.
Int. J. Quant. Chem, 102, 1069.

Kolev,T.; Wortmann,R .; SpitellerM.; Sheld-
rick, W. S.; Heller,H. (2004):

\ 4-Phenylgridiniumhydrogensquate)

Acta Cryst, E 60, 0956.
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Kolev,T.; Wortmann,R.; Spiteller,M.; Sheld-
rick, W. S.; Mayer-Figge H. (2004):

\ 4-Methoypyridiniumbetaineof squaic acid\
Acta Cryst, E 60, 01449-01450.

Kolev,T.; Wortmann,R.; Spiteller,M.; Sheld-
rick, W. S.; Heller,M. (2004):

\ 4-Hydraxy-3,5-dimethoxy-enzaldehydésy-
ringaldehydé.

Acta Cryst, E 60, 01387.

LacasseK.; BaumannW. (2004):

\ Textile Chemicals EnvironmentaData and
Facts\

ISBN 3-540-40815-0SgringerVerlag,Heidel-
berg, Book publication 1190.

Lanza,F.; SellergrenB. (2004):

\ Moleculaly imprinted polymersdy highthrough-

put and combinateial techniques.
Macromol.RapidCommun, 25, 59-68.

MachtejevasE.; SellergrenB.; Martynaitis,
V.; Owens,P. K.; Marusla, A. (2004):

\ Screeningf oxazepinendoleenantiomersy
meansof high perfamanceliquid chromato-
graphywith an imprinted polymer stationay
phase.

J. Sep.Sci, 27, 547-551.

Manesiotis,P.; Hall, A. J.; Emgenioich, M.;
Quaglia, M.; De Lorenzi, E.; Sellergren,B.
(2004):

\ An Enantioselectivémprinted Recepto for
Z-glutamateExhibitinga BindingInducedCo-
lor Changa.
ChemicalCommunications2004 (20) , 2278-
2279.

MUNLV Hrsg.(2004):

\ Untersuchungeaum Eintragund zur Elimi-
nation von gefdhrlichenSto®enin kommuna-
len KlAranlagen Abschlussericht zum For-

schungswvaben)

ISBN 3-9808617-6-7Broschire desMUNLV.

25.

26.

27.

28.

1.

MUNLV Hrsg. Zihlke, S.; Spiteller,M.; Be-
ster, K. (2004):

\ EintrAge und Quellenvon phospheorgani-
scherFlammschutzmittelim Ober°Achen-und
Abwassern.

ISBN 3-9810063-0-5.

Quaglia, M.; SellergrenB.; De Lorenzi, E.
(2004):

\ Approachesto imprinted stationay phases
for atnity CEC\

Journalof Chromatographyh, 1044, 53-56.

SellergrenB. (2004):

\ Recognitiorof enantiomersisingmolecula
ly imprinted polymers.

Molecula Imprinting of Polymers.Eds.S. Pi-
letsky and A.P. Turner, LandesBiosciences,
Geagetavn, US, 2004.

SellergrenB.; Titirici, M.-M. (2004):

\ Hierachicallmprinting usingcrudesolidpha-
sesynthesigroductsastemplates.
Analyticaland BioanalyticalChemistry 378,
1913-1921.

Poster und Vortr Age
Posters and lectures

Aureliano,C.; Titirici, M. M.; SellergrenB.

(2004):

\ NovelMIP Formats for Bupivacaineand N-

TerminalSequencesf Biologically-Activd’ep-
tides\

2nd GraduateStudentSympmsiumin Molecu-
lar Imprinting, Dortmund, 03.-05.12.

. Aureliano,C.; Titirici, M.-M.; SellergrenB.

(2004):

\ Hierachicallmprinting of Peptidesand Thin
wall MIPs for Bupivacaing.
AquaMIPmidtermreview,Glasgev, 19.11.2004

. Baumann,W. (2004):

\ Umwelthygiene Wasser Abwasser Abfall\
im RahmerdesPostgraduiertenkursédedizin
in Entwicklungsinderh am Institut fidv Tro-
penhygieneyorlesungemnderUniversiét Hei-
delkerg;12.03.2004
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10.

BaumannW.; Faltz, L.; LacasseK. (2004):
\ ecomebel - Konsum-und Produktionsmu-
ster einernachhaltigerM@bellranche- Kreis-
laufwirtschaftaufgendbelt \
PosterpAsentationauf der Konferenzl Nach-
haltigeKonsum-undProduktionsmuster, Ber-
lin, 16.-17.02.2004.

Borrelli, C.; Emgenhboich, M.; SellergrenB.
(2004):
\ Imprinting of phosphoylatedbiomolecules.

AquaMIPmidtermreview Glasgwov, 19.11.2004

. Barrelli, C.; Emgenboich, M.; SellergrenB.:

(2004):

\ Towards the recognitionof phosphoylated
amino acidsby MIPs, 2nd GraduateStudent
Symmsiumon Molecula Imprinting Techno-
logy Dortmund, 04.12.2004

. Camack, P. A. G.; OfDonnell,E. A. ; Sel-

lergren,B. ; Schillinger,E. ; Venn,R. F. ;
ChassaingC. (2004):

\ Water-Compatiblévoleculaly Imprinted Po-
lymersfor the Drug MoleculeViagret .\
MIP2004,Cadi®,U.K., 13.-15.12.2004

. De Lorenzi, E.; Quaglia,M.; Hall, A. J.; Ma-

nesiotis,P.; Legido-QuigleyC.; SellergrenB.
(2004):

\ Novel Moleculaly Imprinted PolymersTar-
geting DihydrofolateReductasdnhibitas: A
SubstructureApproach\

PBA 2004,Flarence,ltaly, 02.-06.05.

. Emgenboich,M.; Hall, A. J.; Vilela,F. M. L.;

SellergrenB. (2004):

\ Towards recognitionof phosphoylatedacids
by MIPs\

MIP2004,Cadi®,U.K., 13.-15.09.

Hall, A. J. (2004):

\ Moleculaly Imprinted PolymersMaterialsfor
SelectiveSepaationsand Sensing.

Invited Lecture at the National Institute of
MaterialsPhysics Buchaest, Romania,July.

11.

12.
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Hall, A. J. (2004):

\ DesignedMonomersfor Recognitionof Ni-
troaromatics\

DETEXkick o®meeting,Paris, France,13.02.

Hall, A. J.; Manesiotis P.; Emgenioich, M.;
SellergrenB. (2004):

\ NovelFunctionalMonomersfor MIPs Com-
bining Strong Binding Porpertieswith Signal-
ling Properties\

MIP2004,Cadi®,U.K., 13.-15.09.

13. Hall, A. J.; SellergrenB. (2004):

14.

15.

16.

17.

\ DETEX: six-monthmeeting\
Hasselt,Belgium,07.06.

Heinz,l. (2004):

\ EvaluatingAgri-EnvironnmentaPolicies:Ad-
visay and institutional measures.
OECDWorkshopOn EvaluatingAgri-Environ-
mental Policies.06-08.12.2004Paris.

Heinz,l., NagandlaK. andDirksen JF. (2004):
\ HarmonIT and economiccompmnents\
Harmoni-CA/WP5 Expert Meeting on Eco-
nomicsin Water ManagementModels, 15.-
16.11.2004CopenhagenPenmak,
http://hit.infu.uni-do rtmund.de/login.html
(userid:Copenhagenpasswrd: EconoMal).

Mgdhle,E.; Siclerling,J.; Spiteller,M.; Stock,
H.-D. (2004):

\ Verhaltenvon gefahrlichenSto®enin kom-
munalerKlaranlagen ThemaB Abwassermatrix
als Herausfoderungan die Analytik bei Spu-
rensto®enaufgezeigiam Beispielder Nonyl-
phenolé.

Vortrag anlasslichder 37. Essenelagungfir
Wasserund Abfallwirtschaft,24.-25.03.2004.

Schillinger E.; SellergrenB. (2004):

\ High Throughput Synthesisand Screening
TechniquesUsefulToolsfor Excient MIP de-
velopment.

MIP2004,Cadi®,U.K., 13.-15.09.
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18.

19.

20.

21.

22.

23.

24.

25.

26.
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SchillingerE.; SellergrenB. (2004):

\ Towards water compatible Moleculaly Im-
printed Polymersvia HTS\

3rd High Troughput Experimentation\Work-
shop,EindhovenNederlands26.-27.05.

28.

Schillinger E.; SellergrenB. (2004):

\ Developmenbf Moleculaly Imprinted Poly-
mersvia Parallel Synthesisand Testingin a 96
Well Plate Format)\

2nd GraduateStudentSymmsiumin Molecu-
larly Imprinted Polymers,Dortmund, 03.-05.
Decemler.

Schillinger E.; SellergrenB. (2004):

\ MIPsfor Estradiolviacombinatoial methads\
AquaMIP midterm review, Glasgw, 19. No-
vemker.

SellergrenB. (2004):

\ Designand applicationsof MIPs for highly
selectiveextractions.
EXTECH2004,Leipzig,06.-08.Septemler2004
Invited Lecture.

SellergrenB. (2004):

\ Molecula Imprinting for selectivesolidphase
extractions.

Courseon moleculaimprinting, WorkshopMIP
2004,Cadi®, Septemier 2004.

SellergrenB. (2004):

\ Molecula Imprinting: New developmentsn
bindingsite and materialschemistry
WorkshopMIP 2004,Cadi®, Sep.2004Ope-
ning Plenay Lecture.

SellergrenB. (2004):

\ AquaMIPStatusReport: A report fromaEu-
ropeantraining and mobility network.\
WorkshopMIP 2004,Cadi®, UK, Septemier
2004Invited Lecture.

SellergrenB. (2004):
\ Molecula Imprinting\
Universiy of GenevalnvitedLecture,26.01.2004.

SellergrenB. (2004):

\ Peptiderecognitionusingepitope imprinted
polymers.

BiobandKollogium,Lecture 05. Felruary, 2004.

27.

29.

32.

33.

34.

SellergrenB. (2004):

\ Roleof MIPs for explosivesietection\
DETEX, kick o®meeting,Paris, 13. Felruary,
2004.

SellergrenB. (2004):
\ ChairmanAnalytical Chemistry
Chemiedozentagung, 9th of March, 2004.

SellergrenB. (2004):

\ Molecula Imprinting: New developmentsn
bindingsite and materialsdesign.
Nestle,Lausanneinvitedlecture,21stof Sep-
tember, 2004.

. SellergrenB. (2004):

\ AquaMIPan overview.
Coordinatasreport, AquaMIPmidtermreview,
Glasgw, 19th of Novemler.

. SellergrenB.; E. SchillingerB. Dirion (2004):

\ Moleculaly imprinted polymersviahighthrough-
put and combinateial techniquesBetter and
fasten

IUPAC conferencdMACRO2004,Paris, Fran-

ce, 04.-08.07.2004nvited Lecture.

Spiteller,M. (2004):

\ Produktion, Anwendungund wirtschaftliche
Bedeutungvon Pyrolysélen und ihre magli-
chetoxikologischeRelevank.

Seminae ToxikologielfADo in Dortmund
28.06.2004.

Spiteller,M. (2004):

\ Interpretation of MassSpectra\

Vortrag Centrefor Applied Spectroscop, In-
ternationalSummeiSchml in NoviSad14.06.2004

Spiteller,M. (2004):

\ CompaisonbetweenGC-MSandHPLC-MS
analyses.

Centrefor AppliedSpectroscop, International
SummerSchml in Belgrade21.06.2004.
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35.

36.

37.

38.

39.

40.

41.

42.

Spiteller,M. (2004):

\ Structural elucidationof biologicallyactive
substanceandmetalolitesby HPLC-MS/MS\
4N InternationalConferenceof the Chemical
Saietiesof the South-EastEuropean Coun-
tries; BelgradeJuly 2004.

Spiteller,M. (2004):

\ AnalytischeVerfahrenzur Multisto®analyse:

Verfahrenzur Extraktion, Aufreinigungund
Konzentration,Trendsund De zite\

DFG Rundgespich - NeueUmweltchemilali-
enim Boden, MAnchenOktober 2004.

Spiteller,M. (2004):

\ Emergingcontaminantsin the environment
andtheir analyticaldetection\
Indo-Germanysci-TechForum, Indianinstitu-
te of TechnologyDelhi October, 2004.

Spiteller,M. (2004):

\ Emergingcontaminantsin the environment
andtheir analyticaldetection\
Indo-Germanysci-Tech Forum, Universiy of
HyderabadHyderabadNovemter, 2004.

Spiteller,M. (2004):

\ Emergingcontaminantsin the environment
andtheir analyticaldetection\
Indo-Germangci-TechForum, Indianinstitu-
te of TechnologyMadras,ChennaNovemter,
2004.

Spiteller,M. (2004):

\ Emergingcontaminantsin the environment
andtheir analyticaldetection\
Indo-Germanysci-Tech Forum, 11Sc Bangalo-
re Novemler, 2004.

Spiteller,M. (2004):

\ Bedeutungpersistentebiologischaktiveror-
ganischeiSto®ein Bodenund Wassek.

Tag desBio- und Chemie-Ingenieusgensn
Dortmund.

Titirici, M. M.; .; Aureliano,C.; SellergrenB.
(2004):

\ Hierachically Epitope Mesomrous Polymer
Beads.

IUPAC conferenceMACRO2004,Paris, Fran-
ce, 04.-08.07.2004.

43.

44,

45,

46.

47.
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Titirici, M. M.; Aureliano,C.; SellergrenB.
(2004):

\ MIP-compsitesvia iniferter-mali ed silica
paticles and generationof novelthin-walled
MIPs\

MIP2004,Cadi®,U.K., 13.-15.Septemier.

Titirici, M. M.; Aureliano,C.; SellergrenB.
(2004):

\ Hierachicallyimprintedmesoprouspolymer
beadscontainingsurfacecon ned binding si-
tes for nociceptin\

MIP2004,Cadi®, U.K., 13.-15.Septemier.

Titirici, M.-M.; Tamaoo F. G.; Aureliano,C.;
SellergrenB. (2004):

\ Thin Film Moleculaly Imprinted PolymerCom-
positesPrepaation, ChaacterisatiorandUse
in the Generatiorof NovelThin-WalledMIPs\
IUPAC conferencdMACRO2004,Paris, Fran-
ce,04.-08.July 2004.

Titirici, M.-M.; SellergrenB. (2004):

\ Thin Film Moleculaly Imprinted PolymerCom-
positesPrepaedvia Reversibléddition Frag-
mentationChainTranfer Polymerisation.
MIP2004,Cadi®,U.K., 13.-15.Septemier.

Titirici, M.M.; Tamapo F.G.; Sellergren,B.
(2004):

\ Thin Tm moleculay imprinted polymercom-
positesprepaed via RAFT polymerisation.
MIP2004,Cadi®, U.K., 13.-15.Septemier.
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Leistungsverzeichnis Labor des In-
stituts  f&r Umweltforschung der
Universitat Dortmund

Untersuchungsmetho den

Das Labor des Instituts fédr Umweltforschung
fdhrt sAmtliche Untersuchungenm Wasser-
/Abwasserkreich nach den \ DeutschenEin-
heitsverfahrenzur Wasser-, Abwasser- und
Schlammuntersuchuhglurch.Fédvr denBereich
der Bodenanalytikwerden die entspechenden
DIN-Namenund Vorschriftender LUFA heran-
gezogen.

Genehmigungen und Zulassung DaslInstitut
ist als Untersuchungsstelleugelassenach:

x 50 Abs.1 LWG: Zulassungdie Bescha®enheit
desvonUnternehmemlerd®entlicherinkwas-
serversmung gewonnenenWassers(Rohwas-
ser)im Rahmender Selbsfiberwachungzu un-
tersuchen.

Folgende Bereiche werden bearbeitet:
2 Wasser/Abvasser-Analytik

2 Feststo®analytik
2 Umweltanalytik-Organik

2 BiologischeAnalysenverfahren

Ansprechpartner / Contact

Univ.-Prof. Dr. Michael Spiteller
M.Spiteller@infu.uni-dionund.de
Tel. +49 (0)231 755-4080

Dipl.-Ing. (FH) Jirgen Storp
J.Stap@infu.uni-ddmund.de
Tel. +49 (0)231 755-4087

Institut fAr Umweltforschung

Metho ds

The laboratory of the Institute of Environmen-
tal Reseech conductsall investigationsof wa-

ter andsevagein accadancewith the\ German
standad treatmentfor water, sevageand slud-
g4 . For soilanalysesthe respective DIN stan-

dards and LUFA instructionsare considered.
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Leistungsverzeichni&asser-/Abvasseranalytik
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Leistungsverzeichnieststo®analytik
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Umweltanalytik - Organische Ver-
bindungen

Das INFU bietet ein weites Spektrum der or-
ganischenchemischemnalytik an. Besondere
Erfahrungerbesteherbei:

Probenvorbereitung und Trennung

2 ExtraktionsverfahrefASE)
2 Prapaative HPLC mit UV- und Fluaes-
zenzdetektion

Strukturaufkl Arung

2 Einzelsubstanzerund komplexe Gemi-
sche,GC-MS,HPLC-MS/MS,NMR

Gaschromatographie (GC)

Trennungvon verdampfbeen Substanzerund
Quanti zierung der Komponenten nach FID,
NP und ECD-Detektion

FlAssigkeitschromatographie (HPLC)

Trennung und quantitative Bestimmungvon
Einzellomponentenund GemischenMolekula-
gewichtsverteilungein wassrigerund organi-
scherPhase,Kalibration gegenPolystrol und

Polypropylenglylol.

2 HPLC (Normalphasaund Umkehrphase)
2 AnalytischeTrennungen

2 Prapaative Trennungen

2 Gelpermeationschromatographi&PC)

DAnnschichtchromatographie (DC)

Trennung und quantitative Bestimmungvon
Einzellomponenterund Gemischersaviequan-
titative Ausvertung.

UV Spektroskopie (UV)

SpurenlestimmungUV-aktiverSubstanzemnd
Erfassungchromophdhaltiger Substanzen

Environmental Analysis - Organic
compounds

INFU o®ersa broad spectrumof organicchemi-
cal analysis.
Specialistexperienceexistsin:

Sample preparation and sepaation

2 AcceleratedSolventExtraction (ASE)
2 Prepaative HPLC with UV and °uore-
scensealetection

Structural elucidation

2 Singlecomppnentsand complexmixtures
GC-MS,HPLC-MS/MS,NMR

Gas chromatography (GC)

Sepaation of volatile compnentsand quanti-
“cation of individualcommpnentsby FID, NP
and ECD detection

High performance liquid chromatography
(HPLC)

Sepaation and quantitative determination of
singlecompmpnentsand complexmixtures,mole-
cula weightdistributionandaqueousandorga-
nic phase calitration with polystyreneand po-

lypropyleneglycol

2 HPLC(normal phaseandreserveghase)

2 Analyticalsepaation

2 Prepaative sepaation and sizeexclusion
chromatography{SEC)

2 GelpemeationchromatographyGPC)

Thin layer chromatography (TLC)

Sepaation and quantitative determination of
singlecompnentsand mixturesand quantita-
tive evaluation

UV spectroscopy (UV)

Tracedeterminationof UV activesubstances
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Massenspektrometrie (MS)

Substanzidenti ktion bis in den Ultraspuren-
bereich,ldenti kation von unbekanntenVerbin-
dungen.

2 GC/MS-°ichtigenProdukten

2 Elektronensto¥z-lonisation

2 Molekllmassenbstimmung mit ESI-
APCI-Massengktrometrie (TSQ 7000,
Varian 1200und QuantumAM)

2 MS/MS-Spektren

Bemerkung-Organische Umweltanalytik

Aufgrund der oft komplexenAufgalenstellun-
gen sind Angalen im konkreten Fall nach
varheriger Absgache und Versuchserstellung
méglich.

Wichtige bisheruntersuchteSto®grupen:

2 PolyzyklischedAromatischeKohlenvasser-
sto®e(PAK)

2 Pestizide

2 AromatischeKohlenvassersto®e
2 AliphatischeKohlenvassersto®e
2 Flammschutzmittel

2 Naturprodukte

2 EndokrinwirksameSto®e

Isotop enlabor

Das INFU verfigt @Aber ein voll eingerichte-
tes Isotopenlalr fiér den Umgang mit 4C-
makierten Sto®enund Tritium. Als Ausstat-
tung steht zur Verfidgung:

2 SzintillationsAhlerLS 6500
2 Verlrennungsautoma®X-500
2 Phosphoimage-Analyzer

Ansprechpartner / Contact

Univ.-Prof. Dr. Michael Spiteller
M.Spiteller@infu.uni-dionund.de
Tel. +49 (0)231 755-4080

Dipl.-Ing. (FH) Jirgen Storp
J.Stap@infu.uni-ddomund.de
Tel. +49 (0)231 755-4087

Institut fAr Umweltforschung

Mass spectrometry (MS)

Identi cation of knowvn and unknavn com-
ponentsat ultra leveldetection

2 GC/MS of volatilecompnents

2 Electronimpactionisation

2 Molecula weightdeterminatiorwith ESI-
APCI-masspectrometry(TSQ 7000,Va-
rian 1200and QuantumAM)

2 MS/MS spectra

Comment-Organic environmental analysis

Due to the often complexmixtures,individual
agreementsre necessy to obtain optimal re-
sults.

We currentlyinvestigatethe following classe®f
compounds:

2 Polycyclicaromatic hydracarbons (PAH)
2 Pesticides

2 Aromatic hydracarbons

2 Flameretardants

2 Natural products

2 Endcarine-disruptingchemicals

Isotopic Lab

INFU can now take advantageof a fully equip-
ped isotopic lab. We can handle *C- and
tritium-labelled commnents. The following
equipments available:

2 Liquid scintillationLS 6500
2 SolidecombustionOX-500
2 Phospho ImageAnalyser
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Lehrveranstaltungen

Sommersemester:

2 INFU KolloquiuminterdisziplidresSemi-
nar zuausgewhltenThemenderUmwelt-
forschung

2 Wahlgaktikum Chemie(Analytik 6 Wo-
chen)

2 ékotoxikologieund Umweltchemie

2 Molekulae Erkennung: Grundlagenund
Beispielan der AnalytischerChemie

2 Anleitung zu praktischen und wissen-
schaftlicherArbeiten

Wintersemester:
2 INFU-Kollgquium: interdisziplidres Se-

mina zu ausgevhlten Themender Um-
weltforschung

2 Molekulae Erkennungund molekulaes
Pragen:Grundlagerund Anwendung

2 Wahlpaktikum Anaganische Chemie
(Analytik 6 Wochen)

2 Ringvalesung:Methoden der Instrumen-
tellen Analytik

2 Anleitung zu praktischen und wissen-
schaftlicherArbeiten

Courses for students

Summer semester:

2 INFU Collogquium:Interdisciplingy course
on selectedopics of environmentalese-
arch

2 Practical coursein Analytical Chemistry
(6 weeks)

2 Ecotxicology and environmental che-
mistry

2 Molecula Recognition: Fundamentals
and examplesn AnalyticalChemistry

2 Guidancdor practicaland scienti ¢ work

Winter semester:

2 INFU Colloquium: Interdisciplingy lectu-
reson selectedopicsof environmentate-
seach

2 Molecula Recognitiorand Molecula Im-
printing: Fundamentalsand Applications

2 Practical course chemistry (Analytics 6
weeks)

2 Interdisciplinay teamlecture:Methodsin
instrumentalanalysis

2 Guidancdor practicaland scienti ¢ work

Gastwissenschaftler 2003 / Guest scientists in 2003

Dr. KaushikBanerjee
National Reseech
Centrefor Grapes

P.O. Manjri Farm

412 307 Pune, Maharashtra
India

kbgrape@ghoo.com
(Tri°oxystrobin)

Prof. Dr. JovanJovanovic

Universiy of Belgrade

Faculty of Technologyand Metallurgy
Karnegijeva4

11120Belgrad

Serbiaand Montenegro
jajovan@drenik.net

(Pyrolysisoil)
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Dr. SatishChanderPuri
RegionalReseech Laboratory

Councilof Scienti ¢ & Industrial Reseech

CanalRoad

180001 Jammu Tawi (J&K)
India
scpuri2003@redi®mail.com
(Endophytic Microorganism)

Prof. Dr. Tsonko Kolev
Institute of Organic Chemistry
Bulgaian Academyof Sciences
Acad. G. BonchevStr. Build. 9
1113So a

Bulgaien
kolev@srvrgchm.bas.bg
(Nonlinea optical applications)

Gastwissenschaftler 2004 / Guest scientists in 2004

Dr. Ghulam-e-nabQazi
RegionalReseech Laboratory
Councilof Scienti ¢

& Industrial Reseech
CanalRoad

180001 Jammu Tawi (J&K)
India

gazign@ghoo.com
(Endophytic Microorganism)

Dr. DenitsaYancheva

Institute of Organic Chemistry
Bulgarian Academyof Sciences
Acad. G. BonchevStr. Build. 9
1113So a

Bulgarien
deni@srvigchm.bas.bg
(Nonlinea optical applications)

Prof. Dr. AlessandrdPiccolo
Dipartimento di Science
ChimicoAgraie

Universi di Napoli\ Fredericoll\
Via Universip 100

80055Portici

Italien

alpiccol@unina.it

(Humic Substances)

Dr. YasumasaKanekiyo
MeasuremenfTechnologyGroup

Institute for EnvironmentalManagementTechnology

Prof. Dr. Tsonko Kolev
Institute of Organic Chemistry
Bulgarian Academyof Sciences
Acad. G. BonchevStr. Build. 9
1113So a

Bulgarien
kolev@srvrgchm.bas.bg
(Nonlinea optical applications)

Dr. Andrija Smelcerovic
OrganicChemistry
Faculty of Sciencesn Nis
Universiy of Nis
18000Nis

Serbien

asmelc@ptt.yu
(HypericumL.)

Prof. Dr. JovanJovanovic
Universiy of Belgrade

Faculty of Technologyand Metallurgy

Karnegijevad
11120Belgrad
Serbiaand Montenegro
jajovan@drenik.net
(Pyrolysisoil)

National Institute of Advancedindustrial Scienceand Technology(AIST)

16-1 Onogava, Tsukuba, Ibaraki 305-8569

Japan
y.kanekiyo@aist.go.jp
(Molecula imprinted polymer)

Institut fAr Umweltforschung



Bibliothek des Instituts fi& Um-

weltforschung

Die Bereichsbibliothekdes Instituts fiv Um-
weltforschungist Teil der Universiitsbibliothek
Dortmund.

Sie nden hier Literatur zu allen Umweltthe-
men,aber auchzur Biologieund Biologiedidak-
tik. 66 Zeitschriftensind zur Zeit abonniert,
der Buchtestand umfasst ca. 13.000 BAnde.
Schverpunktebei der Umweltliteratur sind die
Themenlereiche Umweltanalytik, Umweltéko-

nomie,Boden, WasserUmweltrecht. Esstehen
ruhigeArbeitsphtze, 1 Kopiererund 2 Internet-
PCs mit Drucker zur Verfdgung. Studieren-
de und externe Bibliothekstenutzer kénnen
Boer Nacht oder pbers WochenendeBicher
entleihen, fv  UniversiAtsmitabeiter gibt es
lAngere Ausleihfristen.Bber die Fachinfoma-
tionsseiten Chemie http://www.ub.uni-dort-

mund.de/Fachinfamation/Chemie.html oder
Umweltforschundttp://www.ub.uni-dortmund
.de/Fachinfeamation/Umwelt.html bietet die
Universifitsbibliothek elektronische Volltexte
und Datenbankn an (z.B. Handlook of en-
vironmental data on organic chemicals,Che-
mical abstracts,ISI Web of Science),die von
jedemPC-Arkeitsplatzan der Universifit Dort-

mund genutzt werdenk@nnen. Hierzu gehbren
auch ElektronischeZeitschriften (z. B. Analy-
tical chemistry oder International journal of

environmentalanalytical chemistry), und wei-
tere Angelote, die Sie auf der Internetsei-
te Literatursuche nden: http://www.ub.uni-

dartmund.de/literatursuche/index.htm Selbst-
vers@indlich erhalten Sie auf Wunsch eine
Einfidhrung in unser Bibliotheksangett oder
auch Einfbhrungenin bestimmte Datenban-
ken. Bitte wenden Sie sich bei Interessean:
Dipl.-Chem WolfgangHammer,Tel. 755-4034,
wolfgang.hammer@univtimund.de oder Erika
Herstell, Tel. 755-4098 erika.herstell@uni-ds

mund.deWeitere Infarmationen nden Sie auf
unserer Homepage: http://www.ub.uni-dort-

mund.de/Orgaplan/bu.htm

Library of the Institute of Environ-
mental Reseach
The DepatmentalLibrary of the Institute of En-
vironmentalReseech is pat of the Universiy
Library of Dortmund.

The library containsa wide specialist collec-
tion in environmentalliterature with a book-
stock of around 13.000 volumesand 66 sub-
scriked journals, concentratedon the literary
of environmentalanalysis,environmentaleco-
nomy soil, water, environmentallaw, but al-
so containsa considerableamount of general
backgroundmaterial in all "elds of environ-
mental reseachas well as biology and biolo-
gy didactics. Quiet workplaces,1 photacopy
machine,2 PC workstationsfor catalogueand
internet seachesare hereat your service.Stu-
dents are alloved to loan books over night,
Universiy sta® memler have special conditi-
ons. We o®er electronicpublicationsand da-
tabases (for example Handlmok of environ-
mental on organic chemicals, Chemical ab-
stracts, ISI web of science)at our informa-
tion pages Chemie: http://www.ub.uni-dort-

mund.de/Fachinfamation/Chemie.html Um-
weltforschung: http://www.ub.uni-dortmund
.de/Fachinfamation/Umwelt.html Look for E-
journals(for exampleAnalyticalchemistryor In-
ternationaljournal of environmentaknalytical
chemistry)and other network serviceson this
page: http://www.ub.uni-dortmund.de/litera-
tursuche/index.htmThe use of databasesand
E-journalsis possiblefrom eachlnternet work-

stationat the Universiy. For furtherinformation
please contact: Dipl.-Chem. Wolfgang Ham-
mer, Tel. 755-4034, wolfgang.hammer@uni-
dotmund.deor Erika Herstell, Tel. 755-4098,
erika.herstell@uni-donund.deFind maore infor-

mationson our homepagehttp://www.ub.uni-

dartmund.de/Orgaplan/bu.htm

Erika Herstell

BibliothekdesInstituts filv Umweltforschung
UniversiftsbibliothekDortmund

C2-06-501

Otto-Hahn-Str.6

44227Dortmund












