
Spurenstoffen auf der Spur
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Dr. Wolfram Seitz
Landeswasserversorgung



● Versorgungsgebiet: 

Zentral- und Nordost-
Württemberg 
(Ulm - Stuttgart - Bad 
Mergentheim - Aalen)

● ca. 3 Mio. Einwohner

● Fernwasseranteil: ca. 50 %

● 2 Wasserwerke, 38 Behälter, 

775 km Versorgungsleitungen

Das Versorgungsgebiet 

der Landeswasserversorgung
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Wasserwerk Langenau am Rand des 

württembergischen Donaurieds
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Seit 1973 in Betrieb, heute eines der größten Wasserwerke Europas



Motivation: Überwachung des Roh- und Trinkwassers
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Herausforderung: Erfassung von (unbekannten) organischen Spurenstoffen
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Monitoring!

Überwachung des Flusswassers
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● Möglichst breites Bild → Erkenntnisgewinn!

o > 200 Mio. Stoffe in CAS Registry

o > 26 000 Stoffe „REACH“

o + weitere Transformation (Umwelt, Wasseraufbereitung)

Monitoring!

● Vielzahl verschiedener Verfahren, z.B.

o DOC/TOC

o Target-Analytik HPLC-MS und GC-MS

o Screening-Methoden

o Wirkungsbezogene Analytik

o Non-Target-Screening
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Screening nach organischen Spurenstoffen 

mittels Non-Target-Screening

2H 
13C 

15N 

IS dotieren

100 bar
75 % B

HPLC (RP)

100 µL direkt

Hochauflösendes

Massenspektrometer

Trennung
Ionisations und

Detektion

Proben-

vorbereitung
Daten-

auswertung

Firmensoftware und 

eigene Algorithmen

Retentionszeit (RT)

Signal-

intensität
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● Tägliche Probenahme von Roh- und 

Trinkwasser

● Analyse von 2 bis 7 Proben / Woche
(ja nach Geräteauslastung)

● Erstellung von Ganglinien

● Priorisierung ansteigender Trends
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Sotalol

Sulfamethoxazole

Ticlopidine

Metoprolol

Quetiapine

Diskontinuierliche Emissionsprofile im Donaurohwasser
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Arzneimittel

hergestellt von

Firma X

Umwelterklärung
Firma X

• …kann durch Präventivmaß-

nahmen auf großtechnische

Anlage verzichtet werden

• … erfolgt Aufbereitung in Puffer-

becken, bevor Abwasser der 
kommunalen Kläranlage X

zugeleitet wird

Monitoring-
Konzept
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Spurensuche am Tatort
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Donauwasser

Firma
X

KA
X

KA A KA B

● Probenahme vor und nach KA X

o Stündlich über Tag

o Täglich über Woche

o Wöchentlich über 4 Monate

● Weitere Kläranlage im Einzugsgebiet
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Einordnung der Befundlage
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> 60 APIs

> 250 Rivers

> 1000 Samples

> 100 Countries

2) Wilkinson et al., Proc Natl Acad Sci U S A. 2022 Feb 22;119(8):e2113947119

“The most polluted sampling site was located in the Rio Seke

(La Paz, Bolivia) and had a cumulative [61 compounds]

API concentration of 297 µg/L” 2)

TOP 2 Befunde in Nebenfluss nach KA X

Sulfamethoxazol: 190 µg/L

Ibuprofen: 160 µg/L

350 µg/L

Firma X

emittiert wirklich viel!

Behörden

informiert

Gute Zusammenarbeit 

mit Emittent

Situation bereits

verbessert

Behandlung des 

Abwassers geplant
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Keine Arzneimittelstoffe 

im Trinkwasser



Flockungs-

sedimentation

Ozonung

Mehrschicht-

filtration

Aktivkohle-

filtration

ClO2 UV
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Nein!

Nein! Ja!

K2I-Xplore● schnelle Anomalien-

Detektion

● rasche Quellensuche /

Stoffidentifikation

● länderübergreifender

Datenpool

Signal

m/z 207,138 

@12,7 min ?

NTS

NTS

NTS NTS

Forschung: Vernetzte KI-gestützte Datenauswertung 

der Non-Target-Screening-Daten
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Nein!

Nein! Ja!

Signal

m/z 207,138 

@12,7 min ?

NTS

NTS NTS

NTS

Das Projekt K2I

(1.4.2021 - 30.9.2023)

Künstliche und kollektive Intelligenz zum 
Spurenstoff-Tracking in Oberflächenwasser für 
eine nachhaltige Trinkwassergewinnung

Trinkwasserressource Donau – Modellregion für 
die Entwicklung einer cloudbasierten Software-
lösung zur KI-gestützten Mustererkennung

K2I III IIII

● schnelle Anomalien-

Detektion

● rasche Quellensuche /

Stoffidentifikation

● länderübergreifender

Datenpool



Einbindung von KI: 

Autoencoder zur Erkennung von Anomalien
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Original Donau-Probe, 10. April 2021
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Herausforderung:

Geringe Probenanzahl

und hohe Anzahl von Substanzen

➢ sollte umgekehrt sein

➢ hier: Probenreihe über

mehrere Jahre verwendet
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● „K2I-SOP“ erarbeiten

● K2I-Struktur weiter-

entwickeln

(Demonstrator migrieren, 

IT-Pipeline optimieren 

→ automatische Auswer-

tung, Datensicherheit)

● K2I explorativ weiter-

entwickeln

(Datenpool erweitern 

→ Anomalie-gelabelte

Proben, Target- & wei-

tere Metadaten, …)

● KI ausbauen

Das Anschlussprojekt 
K2I-Xplore

Anomalie!
KI in der 
Radiologie

Nein!

Nein! Ja!

Signal

m/z 207,138 

@12,7 min ?

NTS

NTS NTS

NTS

K2I-Xplore Technology Readiness Level 3 … 6 → 8
(… → System vollständig und qualifiziert)
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Riss, 

Risstissen

Donau, 

Wiblingen
Iller

Illerkanal

Blau, 

Ulm

Donau,

Leipheim

Donau,

Gamerschwang

Donau,

Dettingen

→ aus Kläranlage

(nach Gespräch mit Verursacher weiter-

gehende Abwasserbehandlung)
K2I-Spurenstofftracker

● Proof of Concept I

Anomalien-Erkennung 

mit KI?

● Proof of Concept II

Laborübergreifende 

NTS-Datenauswertung 

möglich?

Faszinierend !

→ Beispiel: mehrfach auffälliges Zeit-Profil

TRACKING



Vielen Dank für Ihre 

Aufmerksamkeit
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Dr. Wolfram Seitz

seitz.w@lw-online.de Betriebs- und Forschungslabor
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