GC-Fingerprint, GC-MS-Identifikation und GC-MS-Screening

Im Gegensatz zu gezielten Analysen (engl.
target analysis) wie zum Beispiel bei der
Purge-and-Trap-Methode nach EPA 524.2
(S. 54) wird bei Fingerprint- und Screening-
Analysen nach unbekannten Substanzen
oder Substanzengemischen gesucht (non-
target analysis). Zuerst werden die orga-
nischen Substanzen aus der Probe ext-
rahiert und danach gaschromatografisch
aufgetrennt. Die Substanzen werden dann
entweder mit einer Kombination von Flam-

men-lonisation und Electron-Capture (FID/
ECD) oder mit einem Massenspektrome-
ter (MS) detektiert und aufgezeichnet. Fir
die GC-Fingerprint Untersuchung wird das
aufgezeichnete Chromatogramm qualita-
tiv ausgewertet. Bei der MS-Aufzeichnung
kann anschliessend ein Vergleich des Mas-
senspektrums mit einer Spektrenbibliothek
durchgefiihrt werden. Im Idealfall resul-
tiert eine genaue Identifikation einzelner
Substanzen.

Die Bachema AG bietet drei verschiedene
non-target Methoden an, welche nachfol-
gend detaillierter beschrieben sind.

Allen drei Methoden gemeinsam ist, dass
sie sich auf gaschromatografisch erfass-
bare fliichtige bis mittelflichtige Substan-
zen beschranken.

Preise der Untersuchungen sind in der
Preisliste zu finden: S. 15 fiir Wasserproben
und S. 33 fir Feststoffproben.

Technisches Ol FID
Benzin

Diesel / Heizdl abgebaut

Schwefel Schwefel ECD

Schwefel PCB

Chlorparaffine

FID- und ECD-Chromatogramm (unten) einer kontaminierten Bodenprobe

interner Standard

Intensitat

2-Ethylhexanol

Zeit

Chromatogramm einer beanstandeten Trinkwasserprobe

S: Wiederfindungsstandard
U: unbekannte Verbindungen

interner Standard

Koffein 0.03-0.1 ug/L
Palmitinséure 0.5-2 pg/L

Tributylphosphat 0.1-0.4 pg/L Stearinsaure 0.1-0.4 pg/L

s

Cholestanol 0.1-0.4 pg/L
Cholesterin 0.3-1 pg/L

Intensitat

Glycerindiacetat 0.1-0.3 pg/L.
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Zeit
Chromatogramm einer Flusswasserprobe, welche wenige hundert Meter
unterhalb des Auslaufs einer Klaranlage entnommen wurde.

GC-Fingerprint

Bei dieser Methode wird ein Extrakt der Probe mittels Gaschromatographie
aufgetrennt und mit FID und ECD detektiert.

Der GC-Fingerprint eignet sich besonders fiir Kontaminationen im Altlas-
tenbereich. Bei Kohlenwasserstoff-Belastungen kann die Art der Verunrei-
nigung typisiert werden (Benzin, Heizél, Hydraulikél, Teerdl inkl. PAK, Bio-
diesel usw.). Mit dem ECD-Detektor konnen chlorierte Lésungsmittel, PCB,
Chlorparaffine und Phthalate nachgewiesen werden. Der Untersuchungs-
bericht der Bachema enthalt jeweils eine qualitative Auswertung des Chro-
matogramms.

GC-MS-Analyse mit Identifikation

Bei dieser Methode wird ein Extrakt der Probe mittels Gaschromatographie
aufgetrennt und mit dem Massenspektrometer (MS) detektiert. Von jeder
aufgezeichneten Substanz wird ein Massenspektrum aufgezeichnet, wel-
ches mit Spektrenbibliotheken verglichen wird. Im Idealfall resultiert eine
genaue ldentifikation der Substanz.

Die GC-MS-Analyse mit Identifikation eignet sich fiir gezielte, fallabhan-
gige Abklarungen, z.B. wenn einzelne Signale im oben beschriebenen GC-
Fingerprint genauer identifiziert werden sollen. Der Untersuchungsbericht
der Bachema enthalt jeweils eine detaillierte Auswertung des Chromato-
gramms mit halbquantitativen Konzentrationsschatzungen.

GC-MS-Screening fiir Wasserproben

Diese Methode ist eine Weiterentwicklung der GC-MS-Analyse mit Identi-
fikation. Im Unterschied dazu werden zwei Extraktionen bei unterschiedli-
chem pH-Wert durchgefiihrt. So werden saure und basische Substanzen
wie Phenole und Aniline besser erfasst. Im Weiteren wird starker ange-
reichert als bei den oben genannten Analysen. Die Auswertung beinhaltet
eine aufwandige Datenaufbereitung (Spektrendeconvolution, Wiederfin-
dungsberechnung u.a.), und eine halbquantitative Abschétzung der Kon-
zentration. Das GC-MS-Screening eignet sich fir den Spurenbereich (ca.
0.1 bis 1 pglL), z.B. fir schwach belastetes Grundwasser. Weil die Me-
thode hoch empfindlich ist, stosst sie bei starker kontaminierten Proben
schnell an ihre Grenzen. Im Weiteren muss damit gerechnet werden, dass
viele Substanzen nicht identifiziert werden kdnnen (siehe Beispiel links).
Der Untersuchungsbericht der Bachema enthalt jeweils eine detaillierte
Auswertung des Chromatogramms mit halbquantitativen Konzentrations-
schatzungen.
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