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Wissenschaftlicher Ansatz | Omics-Kaskade

exogene Faktoren
- Standortfaktoren, Prozessierung,

anthropogene Interventionen, ...
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Metabolomics
Anbauweise Boden
- Dingung - Zusammensetzung
- Pflanzenschutzmittel - Ruckstéande und
- Folienmanagement \ / Kontaminanten

- Kinstliche Bewéasserung
- Bodenheizung

Lagerung/Verarbeitung

-
- Schocken
Pflanzen / - Waschen
- Sorte
- Alter
- - / \ Klimatische
Mikroorganismen Bedingungen
- Hefen, - Sonneneinstrahlung
Milchsaurebakterien etc. - Niederschliage
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Metabolomics-Analyse

* Non-Targeted-Metabolomics

— Vergleich relativer Metabolit- 7| |-

konzentrationen [

— Hypothesen-freier Ansatz

vglw. teure Analysen- .
methoden [
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Metabolomics-Analyse
* Targeted-Metabolomics

— Absolute Quantifizierung
einzelner Metabolite

— Hypothesen-generierender Ansatz

— Robuste und kostengiinstige
Analysenmethoden

Signalintensitaten

Konzentrationen

31.01.2017 | MARINA CREYDT| WWW.HSFS.ORG | MARINA.CREYDT@ UNI-HAMBURG.DE

ERERHARD KARLS
L% Universitit Hamburg UNIVERSITAT
DER FORSCHUNG | DER LEHRE | DER BILDUNG TU BI NG E N

Workflow und Projektplanung

e Probenakquisition

¢ Probenaufarbeitung (Vermahlung, Trocknung, Extraktion)

e Entwicklung von non-targeted Methoden (LC-QToF-MS)

e Multivariate Datenanalyse und Identifizierung von Markersubstanzen

e Qualitative und quantitative Bestimmung des ausgewahlten Markerprofils (QqQ-MS)

¢ Anwendung der Methode und Datenakquise von authentischen Proben ]
¢ Validierung (bzgl. Ernteperioden, Probenanzahl etc.) ]

€EEEKKK:
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Probenakquisition

e Authentisches Referenzmaterial

* Erfassung von Metadaten
— (Sorten, Diingung, etc.)

g8 A. Wirtschaftlich

¢ Schrobenhausen relevante

* Abensberg Anbauregionen

* Franken

i *  Westfalen

e Bornheim '

e Walbeck * Niedersachsen
* Brandenburg
e Sudhessen
e Pfalz
* Nordbaden
e Sudbaden
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Metadaten

Food Profiling — Qualitatssicherung in der Lebensmittelproduktion

Probenahmeprotokoll | Spargelproduzenten

1. Allgemeine Angaben zum Erzeugerbetrieb

Mame des Betriebes Ansprechpartner

Strale, Hausnummer PLZ

2, Angaben zur Spargelpflanze und Kultur der Probe
Um welche Sorte handelt es sich?

O siinlim [ sonstige Sorte und zwar _____
[ Backlim

Wann erfolgte die Neuanlage der Kultur?

Jahr

Welche Pflanzdichte wurde bei der Neuanlage verwendet?

__ Pflanzen/ha

Welcher Anbauart unterliegt die Probe?
I:l konventionel|

D biclogisch
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Synergieeffekte LC-MS | NMR

— Schnittmenge an identifizierten Molekilen: NMR # LC-MS
— Erhohung der Anzahl insgesamt erfassbarer Metabolite
— Effiziente Identifizierung durch Kombination LC-MS & NMR

Zusatzlich: IRMS-Analyse als Referenzmethode
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Authentifizierung | Geographischer Ursprung
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Authentifizierung | Geographischer Ursprung
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Authentifizierung | Geographischer Ursprung
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Authentifizierung | Geographischer Ursprung
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Authentifizierung | Geographischer Ursprung
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Probenaufarbeitung

Ausgangsmaterial a =
Gefriertrocknung .
Fliissig/Flussig-
Extraktion =
Kugelmuhle
Zentrifugation
Sa -

Extrakt
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Ultra High Performance Liquid Chromatography

» Chromatographie

— Auftrennung eines Stoffgemisches aufgrund von R Hh /”\
Wechselwirkungen mit einer mobilen und stationadren Phase L gLl
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Ultra High Performance Liquid Chromatography
* Chromatographie

— Auftrennung eines Stoffgemisches aufgrund von
Wechselwirkungen mit einer mobilen und stationadren Phase

o
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Ultra High Performance Liquid Chromatography
* Chromatographie

— Auftrennung eines Stoffgemisches aufgrund von
Wechselwirkungen mit einer mobilen und stationadren Phase
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Massenspektrometrie

* Time-of-Flight-Analysatoren

Beschleunigungsphase
(elektrische Felder)

feldfreie Driftstrecke

Reflektron

1

/
T
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Multivariate Datenanalyse

3

Scores Plot

T3

(@) Schleswig-Holstein X

Bayern 1 (Abensherg)

Loadings Plot

0o 01 02 03 04 FC1

Baden-Wiirttemberg ++  Bayern 2 (Schrobenhausen)
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Multivariate Datenanalyse
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Massen-

Fragmentspektrum

Kalkulation von Summen-
und Strukturformeln

Datenbankabgleich

Verifizierung mittels NMR
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Ausblick

* Finale non-targeted Messungen
 Identifizierung von Markersubstanzen
* Entwicklung einer targeted-MS-Methode

* Potenzielle Anwendergruppen
Handelslaboratorien

— Qualitatssicherungslaboratorien in der Industrie

Lebensmitteluntersuchungsamter

* Weitere Forschungsprojekte im Anschluss
— Anwendung auf weitere Rohstoffe

Einzeltest-Schnellmethoden
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Vielen Dank fir Ihre Aufmerksamkeit!
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