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TEXTE Vorkommen von Duftstoffen aus Wasch- und Reinigungsmitteln in Abwasser und Oberflachengewassern —
Literaturstudie

Kurzbeschreibung: Vorkommen von Duftstoffen aus Wasch- und Reinigungsmitteln in Abwasser
und Oberflachengewdssern

Ziel der Literaturstudie ist es, das verflighare Wissen zum Eintrag und Verbleib ausgewahlter
Duftstoffe in der Umwelt zusammenzufassen und damit dem Auftraggeber Entscheidungshilfen
fiir eine Politikberatung zur Verfiigung zu stellen. Hierzu wurde eine umfassende Recherche der
vorhandenen deutsch- und englischsprachigen Veroffentlichungen zu Analysemethoden und
Funden zu Duftstoffen aus Wasch- und Reinigungsmitteln in verschiedenen
Umweltkompartimenten durchgefiihrt.

Insgesamt wurden zu den ausgewahlten 30 Duftstoffen iiber 600 Einzelwerte aus tiber 90
Arbeiten zusammengetragen und dokumentiert. Moschusverbindungen waren von den
Recherchen ausgeschlossen. Lediglich zu zwei Duftstoffen (alpha-Butylcinnamaldehyde und
Isocyclocitral) wurden keine Monitoringdaten gefunden. Die recherchierten Daten beziehen sich
iberwiegend auf Zu- und Ablaufe von Kldranlagen, die 69% aller ausgewerteten Dateneintriage
ausmachen. Rund 21% der Eintrage beziehen sich auf Monitoringdaten von
Oberflachengewdassern (Fliisse, Seen), die restlichen 10% auf Monitoringdaten zu Sedimenten,
Grundwasser, Meerwasser, Regenwasser u.a. In einigen Arbeiten ist die Aussage zum
Umweltvorkommen durch relativ hohe LOD im pg/L-Bereich deutlich eingeschrankt.

Hauptergebnis der Literaturstudie ist, dass die Duftstoffe OTNE, alpha-Isomethyl lonone, Benzyl
Alcohol, Benzyl Salicylate, Cinnamyl Alcohol, Citral, Eugenol, Hexyl Cinnamal, Isoeugenol, Lialal,
D-Limonen und Methyl-dihydrojasmonate in Kldranlagenabldaufen nachgewiesen werden. Es
wird daher empfohlen diese in kiinftigen Monitoringprogrammen zu beriicksichtigen.

Abstract: Occurrence of fragrances from detergents and washing and cleaning agents in
wastewater and surface waters

The objective of the literature study is to summarize the available knowledge on the entry and
fate of selected fragrances in the environment and thereby provide the sponsor with decision
support for policy advice. For this purpose, a comprehensive research of the existing German
and English publications on analysis methods and monitoring data of fragrances from washing
and cleaning agents in various environmental compartments was carried out.

In total, over 600 individual values from over 90 publications were compiled and documented
for the selected 30 fragrances. Musk compounds were excluded from the research. Only for two
fragrances (alpha-Butylcinnamaldehyde and Isocyclocitral) no monitoring data were found. The
compiled data mainly refer to the inflow and outflow of sewage treatment plants, which account
for 69% of all monitoring entries. Around 21% of the entries refer to monitoring data of surface
waters (rivers, lakes), the remaining 10% refer to monitoring data of sediments, groundwater,
seawater, rainwater and others. In some studies, the conclusion on the environmental
occurrence is clearly limited by relatively high LOD in the pg/L range.

As main result of this literature study it was found that the fragrances OTNE, alpha-Isomethyl
ionone, Benzyl alcohol, Benzyl salicylate, Cinnamyl alcohol, Citral, Eugenol, Hexyl cinnamal,
Isoeugenol, Lialal, D-Limonene and Methyl dihydrojasmonate are detected in effluents of sewage
treatment plants. Therefore, it is recommended to include these fragrances in future monitoring
programs.
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Zusammenfassung

In Wasch- und Reinigungsmitteln (WRM) werden unter anderem biologisch schwer abbaubare
organische Inhaltsstoffe eingesetzt, die z.T. auch 6kotoxisch sind. Dazu zahlen auch Duftstoffe,
wie z.B. synthetische Moschusverbindungen, deren Vorkommen in der Umwelt durch zahlreiche
Studien belegt ist. Monitoringdaten zu anderen Duftstoffe sind bislang liickenhaft. Die
Detergenzienverordnung fordert bisher nur die Endabbaubarkeit von Tensiden, die in diesem
Bereich eingesetzt werden, hat aber keine Kriterien fiir andere moglicherweise schwer
abbaubare organische Inhaltsstoffe in Detergenzien aufgestellt.

Ziel der Literaturstudie ist es, das verfligbare Wissen zum Eintrag und Verbleib ausgewahlter
Duftstoffe in der Umwelt zusammenzufassen und damit dem Auftraggeber Entscheidungshilfen
fiir eine Politikberatung zur Verfiigung zu stellen. Hierzu wurde eine umfassende Recherche der
vorhandenen deutsch- und englischsprachigen Veroéffentlichungen zu Analysemethoden und
Funden zu Duftstoffen aus Wasch- und Reinigungsmitteln in verschiedenen Umwelt-
kompartimenten durchgefiihrt. Insgesamt wurden 30 Duftstoffe in der Literaturstudie
berticksichtigt. Die Auswahl erfolgte aufgrund einer bekannten sensibilisierenden Wirkung
und/oder der bekanntermaféen hohen Eintrage durch die Experten des Umweltbundesamtes.
Moschusverbindungen waren von den Recherchen ausgenommen, da die Datenlage hier
vergleichsweise gut ist.

Alle ausgewdhlten Duftstoffe sind in der ECHA-Datenbank erfasst. Anhand der CAS-Nummern
wurden - soweit angegeben - die Namen, Strukturformeln, der Tonnagebereich unter REACH
sowie die harmonisierten bzw. notifizierten gefahrstoffrechtlichen Einstufungen nach CLP-
Verordnung recherchiert und dokumentiert. Anschlief3end wurden gezielte Recherchen in
Stoffdatenbanken (HSDB, OECD eChemPortal) sowie in Literaturdatenbanken (Pubmed, Scopus,
Web of Science, Researchgate) durchgefiihrt. Zudem wurden Internetrecherchen (Google, Google
Scholar) durchgefiihrt, wobei sowohl {iber allgemeine Begriffe (Duftstoff, fragrance), als auch
tiber die INCI Namen bzw. die CAS Nummern recherchiert wurde. Bei hoher Trefferzahl wurden
die Recherchen durch Verkniipfung mit ,monitoring“, ,surface water*, ,waste water“ oder
»sediment” eingeschrankt.

Eine Anfrage zu den 30 ausgewdahlten Duftstoffen wurde zudem an verschiedene
Forschungseinrichtungen, Behorden, Verbande, Universitidten sowie alle Bundeslander geschickt
und gebeten, zu priifen, ob die ausgewdhlten Duftstoffe in landesweiten Monitoringprogrammen
berticksichtigt werden.

Die Ergebnisse der Literaturstudie wurden moglichst detailliert in eine Excel-Tabelle tiberfiihrt,
die separat zum Abschlussbericht bereitgestellt wird. Hierbei wurde die zeitliche und ortliche
Probenahme, die Anzahl der Probenahmestellen und Proben, die verwendete analytische
Methode einschliefilich ihrer Nachweis- und Bestimmungsgrenzen sowie die Einzelergebnisse
dokumentiert. Nicht aus allen Publikationen liefden sich diese Daten im gewiinschten Detailgrad
herauslesen.

Insgesamt wurden zu den ausgewahlten 30 Duftstoffen iiber 600 Einzelwerte aus iiber 90
Arbeiten zusammengetragen und dokumentiert. Lediglich zu zwei Duftstoffen (alpha-
Butylcinnamaldehyde und Isocyclocitral) wurden keine Monitoringdaten gefunden.
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Zusammenfassung der Monitoringdaten mit Angaben zu Minimum und Maximum
Konzentrationen in verschiedenen ARA- und Umweltmedien.

Name ARA ARA Gewadsser | Grund- Sediment | Meer- Sediment
Zulauf Ablauf MIN wasser limnisch wasser marin
MIN MIN MAX MIN MIN MIN MIN
MAX MAX MAX MAX MAX MAX
alpha- Keine Daten
Butylcinnamaldehyde
Alpha-Isomethyl ++ ++ <LOD ++
lonone ++++ +++ ++
Amyl Cinnamal <LOD <LOD
Amylcinnamyl Alcohol | < LOD <LOD
Anise Alcohol <LOD <LOD
Benzyl Alcohol <LOD <LOD <LOD
++++ ++ ++++
Benzyl Benzoate <LOD <LOD <LOD <LOD
++++
Benzyl Cinnamate <LOD <LOD <LOD
Benzyl Salicylate <LOD <LOD <LOD <LOD +
+++ +++ +++ ++++
beta-lonone ++ <LOD + ++
+++ + ++++ +++
Cinnamal <LOD <LOD +
Cinnamyl Alcohol ++++ <LOD <LOD
++++
Citral <LOD <LOD <LOD
+++ +++ ++
Citronellol <LOD <LOD
++++
Coumarin <LOD <LOD <LOD
++
Eugenol <LOD <LOD <LOD
+++ +++ +
Farnesol <LOD <LOD
++++
Geraniol <LOD <LOD <LOD
++++

11
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Name

Hexyl Cinnamal

Hydroxycitronellal

Isocyclocitral

Isoeugenol

Lialal

Limonene / D,L-

Limonene

D-Limonene

Linalool

Lyral

Methyl-2-Octynoate

Methyl-

dihydrojasmonat

OTNE

ARA ARA
Zulauf Ablauf
MIN MIN
MAX MAX
+4+4++ +
4+ +++
< LOD < LOD
Keine Daten
+ <LOD
+++ +++
++ <LOD
++++ +++
+++ ++
++++ +++
++++ <LOD
44+ +++
<LOD <LOD
<LOD < LOD
++++ <LOD
+++
+4+++ ++
+++++ +4+++

Gewasser
MIN
MAX

<LOD

<LOD

<LOD

++

<LOD
++

<LOD
+++

+++

<LOD
+++

<LOD
+++

Konzentrationsbereiche (in pg/L bzw. pg/kg):

+ <0,01

++ 0,01-<0,1
+++ 01-<1
++++ 1-<10
+++++ >10

Bisher scheinen die ausgewdahlten Duftstoffe noch nicht in den Fokus von Monitoring-

Grund-
wasser
MIN
MAX

++

<LOD
44+

Sediment
limnisch
MIN

MAX

<LOD
+++++

<LOD
44+

Meer-
wasser
MIN
MAX

++
++++

<LOD
++

Sediment
marin
MIN

MAX

+++++

programmen geriickt zu sein. Ein Grofsteil der Duftstoffe ist natiirlichen Ursprungs, so dass auch
Eintrage aus Pflanzen, Bakterien oder Algen erwartet werden kénnen. Eine Ausnahme ist der
synthetische Duftstoff OTNE, der oftmals im Zusammenhang mit synthetischen Moschus-

verbindungen mituntersucht wurde und von dem schon ldnger bekannt ist, dass er in

Oberflachengewdassern nachweisbar ist.

12
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Viele der ausgewdahlten Arbeiten thematisieren den Eintrag von Duftstoffen zudem eher tiber die
Verwendung von Koérperpflegeprodukten (personal care products), wahrend der Eintrag iiber
Wasch- und Reinigungsmittel kaum Beachtung findet.

Obwohl im Rahmen der Studie keine systematische Auswertung von Daten zur biologischen
Abbaubarkeit der Duftstoffe durchgefiihrt wurde, weisen einige Veroffentlichungen auf eine gute
Abbaubarkeit vieler Duftstoffe der Auswahlliste hin. So werden fiir Geraniol, Citral, Citronellol
Abbauwerte von 80-100% und fiir Linalool von 60-70% in OECD 301 Tests angegeben (Wilsch-
Irrgang 2017). In den REACH-Registrierungsdossiers finden sich Abbaudaten zu mehreren der
Duftstoffe. Demnach gelten z.B. Anise Alcohol, Benzyl Alcohol, Cinnamyl Alcohol, Benzyl
Benzoate, Farnesol und Linalool als leicht biologisch abbaubar.

Die gute Abbaubarkeit wird durch die meist gute Elimination der Duftstoffe bestatigt. Eine
Ausnahme ist der Duftstoff OTNE, fiir den eine Elimination von lediglich 83-92 % belegt ist. Fiir
den Duftstoff Linalool sind die hochsten Eintrage in Klaranlagen belegt, die trotz der insgesamt
guten Elimination von iiber 97% zu Eintragen in Oberflachengewdassern fithren konnten. Die
Datenlage fiir Oberflachengewdsser lasst aber keine Riickschliisse zu. Auch alpha-Isomethyl
Ionone, Benzyl Alcohol, Benzyl Salicylate, Cinnamyl Alcohol, Citral, Eugenol, Hexyl Cinnamal,
Isoeugenol, Lialal, D-Limonen und Methyl-dihydrojasmonate lassen sich in Klaranlagenabldufen
nachweisen.

Die recherchierten Monitoringdaten zu den ausgewdhlten Duftstoffen beziehen sich
iberwiegend auf Zu- und Ablaufe von kommunalen Klaranlagen, die 69% aller Dateneintrage
ausmachen. Rund 21% der Eintrage beziehen sich auf Monitoringdaten von
Oberflachengewassern (Fliisse, Seen), die restlichen 10% auf Monitoringdaten zu Sedimenten,
Grundwasser, Meerwasser, Regenwasser u.a.

Hauptergebnis der Literaturstudie ist, dass neben OTNE die Duftstoffe, alpha-Isomethyl Ionone,
Benzyl Alcohol, Benzyl Salicylate, Cinnamyl Alcohol, Citral, Eugenol, Hexyl Cinnamal, Isoeugenol,
Lialal, D-Limonen und Methyl-dihydrojasmonate in Klaranlagenabldaufen nachgewiesen werden.
Es wird daher empfohlen diese in kiinftigen Monitoringprogrammen zu berticksichtigen.

Es wird vorgeschlagen, die verfiigbaren Daten zur Abbaubarkeit und Okotoxizitit der
ausgewahlten Duftstoffe systematisch zu recherchieren und zu dokumentieren. Zudem sollten
chemisch-physikalische Parameter (log Pow, Wasserloslichkeit, Dampfdruck bzw. Henry
Koeffizient) gesammelt werden. Hieraus lasst sich der Verbleib in Klaranlagen und damit der
Eintrag in Oberfldchengewasser abschatzen (z.B. iiber das Simple Treat Modell). Ein Vergleich
dieser Daten mit den Monitoringergebnissen wiirde Riickschliisse tiber Eintragsmengen und
Verhalten der Duftstoffe in der Umwelt erméglichen.

13
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Summary

In washing and cleaning agents, organic ingredients with low biodegradation potential are used
which partly are also ecotoxic. These organic ingredients include fragrances, e.g. synthetic musk
compounds whose occurrence in the environment has been confirmed by numerous studies. For
other fragrances, monitoring data are scarce so far. To date, the Detergents Regulation only
requires the ultimate degradability of surfactants used in washing and cleaning agents, but no
criteria for other potentially hardly degradable organic ingredients in detergents have been
established.

The objective of the literature study is to summarize the available knowledge on the entry and
fate of selected fragrances in the environment and thereby provide the client with decision
support for policy advice. For this purpose, a comprehensive research of existing German and
English publications on analysis methods and monitoring data of fragrances from washing and
cleaning agents in various environmental compartments was carried out. A total of 30
fragrances were included in the literature review. The selection was made by the experts of the
Federal Environment Agency on the basis of a known sensitizing effect and / or known high
entries. Musk compounds were excluded from the research, since comparatively extensive data
is available for this group of fragrances.

For all selected fragrances entries in the ECHA database are available. Based on the CAS
numbers, the names, structural formulas, the tonnage range under REACH and the harmonized
or notified classifications of hazardous substances according to the CLP regulation were
searched for and documented. Subsequently, targeted searches were carried out in substance
databases (HSDB, OECD eChemPortal) as well as in literature databases (Pubmed, Scopus, Web
of Science, Researchgate). In addition, internet searches (Google, Google Scholar) were carried
out, with both general terms (perfume, fragrance), as well as the INCI name or the CAS numbers.
If the number of hits was too high, the searches were limited by linking with the terms

"monitoring", "surface water", "waste water" or "sediment".

An inquiry regarding monitoring data of the 30 selected fragrances was sent to various research
institutes, authorities, associations, universities and to all federal states to check whether the
selected fragrances were included in federal or national monitoring programs.

The results of the literature study were transferred as detailed as possible into an Excel
spreadsheet which is provided separately from the report. Here, the temporal and local
sampling, the number of sampling points and samples, the analytical method used (including the
detection and quantification limits) and the individual results were documented. It was
however not possible to extract the requested data in sufficient details from all publications.

In total, over 600 individual values from over 90 publications were compiled and documented
for the selected 30 fragrances. Only for two fragrances (alpha-Butylcinnamaldehyde and
Isocyclocitral) no monitoring data were found.

14
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Summary of the monitoring data with information on minimum and maximum
concentrations in various sewage treatment plants (STP) and environmental media.

Name STP STP Surface Ground- | Sediment | Marine Sediment
Influent | Effluent | water water Limnic water marin
MIN MIN MIN MIN MIN MIN MIN
MAX MAX MAX MAX MAX MAX MAX
alpha- No data
Butylcinnamaldehyde
Alpha-Isomethyl ++ ++ <LOD ++
lonone ++++ +++ ++
Amyl Cinnamal <LOD <LOD
Amylcinnamyl Alcohol | < LOD <LOD
Anise Alcohol <LOD <LOD
Benzyl Alcohol <LOD <LOD <LOD
+H++ ++ +H++
Benzyl Benzoate <LOD <LOD <LOD <LOD
+4+++
Benzyl Cinnamate <LOD <LOD <LOD
Benzyl Salicylate <LOD <LOD <LOD <LOD +
+++ +++ +++ +4+++
beta-lonone ++ <LOD + ++
+++ + +4+++ +4++
Cinnamal <LOD <LOD +
Cinnamyl Alcohol ++++ <LOD <LOD
++++
Citral < LOD <LOD < LOD
+++ +++ ++
Citronellol < LOD < LOD
++++
Coumarin <LOD <LOD <LOD
++
Eugenol <LOD <LOD <LOD
+++ +++ +
Farnesol <LOD <LOD
4+
Geraniol <LOD <LOD <LOD
++++
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Name

Hexyl Cinnamal

Hydroxycitronellal

Isocyclocitral

Isoeugenol

Lialal

Limonene / D,L-

Limonene

D-Limonene

Linalool

Lyral

Methyl-2-Octynoate

Methyl-

dihydrojasmonat

OTNE

STP
Influent
MIN
MAX

++++
+H+H++

<LOD

No data

+4++

++
++++

+++
++++

+H++

+H+++

<LOD

<LOD

++++

++++
+++++

STP
Effluent
MIN
MAX

+++

<LOD

<LOD
+4++

<LOD
+++

++
+++

<LOD
+++

<LOD

<LOD

<LOD
+++

++
++++

Concentration ranges (in pg/L or ug/kg):

+ <0.01

++ 0.01-<0.1
+++ 01-<1
++++ 1-<10
+++++ >10

Surface
water
MIN
MAX

<LOD

<LOD

<LOD

++

<LOD
++

<LOD
+++

+++

<LOD
+++

<LOD
+++

Ground-
water
MIN
MAX

++

<LOD
44+

Sediment
Limnic
MIN
MAX

<LOD
+++++

<LOD
44+

Marine
water
MIN
MAX

++
++++

<LOD
++

Sediment
marin
MIN
MAX

+++++

Apparently, the selected fragrances have not been in focus of monitoring programs up to now.
Many of the fragrances are of natural origin, so that entries from plants, bacteria or algae can be
expected. One exception is the synthetic fragrance OTNE. Many studies on synthetic musk
compounds also include OTNE and it is thus long known that OTNE occurs in surface waters.

Many of the available publications focus on the entry of fragrances via the use of personal care
products, while the entry via washing and cleaning agents is hardly considered. On the other
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hand, it is basically impossible to subsequently differentiate the sources of the monitored
emissions.

Although within the study no systematic review of biodegradability data of the selected
fragrances was carried out, some publications refer to the good biodegradability of many of
them. Thus, for Geraniol, Citral, Citronellol, degradation values of 80-100% and for Linalool of
60-70% are reported in OECD 301 tests (Wilsch-Irrgang 2017). The REACH registration dossiers
contain degradation data on several of the fragrances. Thus, e.g. Anise Alcohol, Benzyl Alcohol,
Cinnamyl Alcohol, Benzyl Benzoate, Farnesol and Linalool are classified as readily
biodegradable.

The good degradability of most of these fragrances is confirmed by their usually good
elimination in sewage treatment plants (STP). One exception is the fragrance OTNE, for which an
elimination of only 83-92% is proven. For Linalool, the highest entries to STP are documented,
which could also lead to entries to surface waters despite its overall good elimination of over
97%. However, the available data for surface waters do not allow any conclusions. Other
fragrances that are found in STP effluents are alpha-Isomethyl ionones, Benzyl alcohol, Benzyl
salicylates, Cinnamyl alcohol, Citral, Eugenol, Hexyl cinnamal, Isoeugenol, Lialal, d-Limonene and
Methyl-dihydrojasmonate.

The researched monitoring data on the selected fragrances mainly refer to the inflows and
outflows of municipal wastewater treatment plants, which account for 69% of all data entries.
Around 21% of the data entries refer to monitoring data of surface waters (rivers, lakes), the
remaining 10% to monitoring data on sediments, groundwater, seawater, rainwater and others.

As main result of the literature study it was found that in addition to OTNE the fragrances alpha-
Isomethyl ionone, Benzyl alcohol, Benzyl salicylates, Cinnamyl alcohol, Citral, Eugenol, Hexyl
cinnamal, Isoeugenol, Lialal, D-Limonene and Methyl dihydrojasmonate are detected in effluents
of sewage treatment plants. It is therefore recommended to include these fragrances in future
monitoring programs.

It is proposed to systematically research and document the available data on the degradability
and ecotoxicity of the selected fragrances. In addition, chemical-physical parameters (log Pow,
water solubility, vapor pressure or Henry coefficient) should be compiled. From this, it is
possible to estimate their fate in sewage treatment plants and thus their entry into surface
waters (for example via the Simple Treat model). A comparison of these data with the
monitoring results would allow to draw conclusions on entry levels and fate of fragrances in the
environment.
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1 Aufgabenstellung

In Wasch- und Reinigungsmitteln (WRM) werden unter anderem biologisch schwer abbaubare
organische Inhaltsstoffe (engl. poorly biodegradable organics - PBOs) eingesetzt. Dazu zdhlen
auch Duftstoffe, welche als biologisch schwer abbaubare Bestandteile von WRM in Gewasser
eingetragen werden. Die Detergenzienverordnung (EG) Nr. 648/2004 fordert bisher nur die
Endabbaubarkeit / Mineralisierung von Tensiden, die in diesem Bereich eingesetzt werden, hat
aber keine Kriterien fiir andere méglicherweise schwer abbaubare organische Inhaltsstoffe in
Detergenzien aufgestellt. In einem Projekt fiir das Umweltbundesamtes zu schwer abbaubaren
organischen Inhaltsstoffen in Wasch- und Reinigungsmitteln wurde festgestellt, dass der
Hauptanteil der ins Abwasser eingetragenen Duftstoffe aus dem Einsatz von WRM stammt (Grof3
etal. 2012). Die in WRM eingesetzten Duftstoffe werden entsprechend der Internationalen
Nomenklatur fiir kosmetische Inhaltsstoffe (INCI) Codierung auf der Verpackung bzw. der
Herstellerwebseite verdffentlicht und sind somit bekannt. Einige sind biologisch schwer
abbaubar und zudem 6kotoxisch. Die bislang vorliegenden Daten hinsichtlich ihres Verhaltens
und Verbleibs in der Umwelt sind unzureichend und lassen eine abschlief¢ende
Umweltrisikobewertung nicht zu. Nach derzeitigem Kenntnisstand kann nicht ausgeschlossen
werden, dass Duftstoffe aus WRM Kladranlagen in relevanten Mengen passieren, in der
aquatischen Umwelt langfristig akkumulieren sowie nachteilig auf Wasserorganismen wirken
kénnen.

Ziel der Literaturstudie ist es, das verfiighare Wissen zum Eintrag und Verbleib ausgewdahlter
Duftstoffe in der Umwelt zusammenzufassen und damit dem Auftraggeber Entscheidungshilfen
fiir eine Politikberatung zur Verfiigung zu stellen. Hierzu wurde eine umfassende Recherche der
vorhandenen deutsch- und englischsprachigen Veroffentlichungen zu Analysemethoden und
Funden zu Duftstoffen aus Wasch- und Reinigungsmitteln in verschiedenen
Umweltkompartimenten durchgefiihrt. Insgesamt wurden 30 Duftstoffe in der Literaturstudie
berticksichtigt. Die Auswahl der Duftstoffe erfolgte aufgrund einer bekannten sensibilisierenden
Wirkung und/oder der bekanntermafden hohen Eintrage durch die Experten des
Umweltbundesamtes. Da das Vorkommen von synthetischen Moschusverbindungen
(Nitromoschus- und Polycyclische Moschusverbindungen) in der Umwelt durch zahlreiche
Studien belegt ist (u.a. Homem et al. 2015), wurden diese von der Literaturstudie ausgenommen.
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2 Durchgefiihrte Recherchen

2.1 Ausgewahlte Duftstoffe

Die Auswahl der Duftstoffe wurde vom Auftraggeber vorgegeben. Insgesamt wurden 30
iiberwiegend aus pflanzlichen Quellen stammende Duftstoffe in die Studie einbezogen. Im
Abschlussbericht werden die im Englischen gebrauchlichen Bezeichnungen der Duftstoffe und
hier vorzugsweise, soweit vorhanden, INCI-Namen! verwendet. Duftstoffe ohne INCI
Bezeichnung werden anhand der tiblichen Kurznamen oder iiber die [IUPAC-Nomenklatur?
angegeben. Eine eindeutige Identifikation erfolgt iiber die CAS Nummern.

Tabelle 1: In der Studie beriicksichtigte Duftstoffe
Name CAS Chemischer Name INCI
alpha- 7492-44-6 (2E)-2-
Butylcinnamaldehyde (phenylmethylidene)hexanal
alpha-lsomethyl lonone 127-51-5 3-Methyl-4-(2,6,6-trimethyl-2-
cy-clohexenyl)-3-buten-2-one
Amyl Cinnamal 122-40-7 2-Benzylideneheptanal AMYL CINNAMAL
Amylcinnamyl Alcohol 101-85-9 2-Pentyl-3-phenylprop-2-en-1-ol
Anise Alcohol 105-13-5 Benzyl alcohol, p-methoxy-
Benzyl Alcohol 100-51-6 Benzyl alcohol BENZYL ALCOHOL
Benzyl Benzoate 120-51-4 Benzyl benzoate; BENZYL BENZOATE
Phenylmethyl benzoate
Benzyl Cinnamate 103-41-3 2-Propenoic acid, 3-phenyl; BENZYL CINNAMATE
phenylme-thyl ester
Benzyl Salicylate 118-58-1 Benzyl salicylate BENZYL SALICYLATE
beta-lonone 14901-07-6 trimethylcyclohex-1-ene-1-yl)- MIXED IONONE
79-77-6 but-3-ene-2-one
Cinnamal 104-55-2 Cinnamaldehyde; CINNAMAL
3-Phenyl-2-propenal
Cinnamyl Alcohol 104-54-1 Cinnamyl alcohol CINNAMYL ALCOHOL
Citral 5392-40-5 3,7-Dimethyl-2,6-octadienal CITRAL
Citronellol 106-22-9 3,7-Dimethyl-6-octen-1-ol CITRONELLOL
26489-01-0
7540-51-4
1117-61-9
Coumarin 91-64-5 2H-1-Benzopyran-2-one COUMARIN
Eugenol 97-53-0 Phenol, 2-methoxy-4-(2- EUGENOL
propenyl)-

! International Nomenclature of Cosmetic Ingredients
2 International Union of Pure and Applied Chemistry
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Name

Farnesol

Geraniol

Hexyl Cinnamal

Hydroxycitronellal

Isocyclocitral

Isoeugenol

Lialal

Limonene / D,L-Limonene

D-Limonene

Linalool

Lyral

Methyl-2-Octynoate

Methyl-dihydrojasmonat

OTNE

CAS

4602-84-0

106-24-1

101-86-0

107-75-5

1335-66-6

97-54-1

80-54-6

138-86-3

5989-27-5

78-70-6

31906-04-4
51414-25-6

111-12-6

24851-98-7
2630-39-9

54464-57-2
54464-59-4
68155-66-8
68155-67-9

Chemischer Name

2,6,10-Dodecatrien-1-o0l, 3,7,11-
trimethyl-

2,6-Octadien-1-ol, 3,7-dimethyl-,
(2E)-

2-Phenylmethyleneoctanal;
alpha-Hexylcinnamaldehyde;
2-Benzylideneoctanal,
alpha-n-hexyl-beta-
phenylacrolein

7-Hydroxycitronellal

2,4,6- trimethyl-3-cyclohexene-
1-carboxaldehyde

Phenol, 2-methoxy-4-(1-
propenyl)-

3-(4-tert-Butylphenyl)-2-
methylpropanal;
Butylphenyl Methylpropional

1,8(9)-p-Menthadiene, p-
Mentha-1,8-diene;
1-Methyl-4-isopropenyl-1-
cyclohexene;
1-Methyl-4-Isopropenylcy-
clohexene, dipentene

(R)-p-Mentha-1,8-diene, (4R)-1-
Methyl-4-(1-
methylethenyl)cyclohexene

3,7-Dimethyl octa-1,6-diene-3-ol

Hydroxyisohexyl-3-Cyclohexene
Carboxaldehyd (HICC)

Methylheptincarbonat;
Methyl-2-octynoat

Methyl 3-oxo-2-
pentylcyclopentaneacetate

Tetramethyl
Acetyloctahydronaphthalenes;
(verschiedene Isomere)

INCI

FARNESOL

GERANIOL

HYDROXYCITRONELLAL

ISOEUGENOL

BUTYLPHENYL
METHYLPROPIONA

DIPENTENE

LINALOOL

METHYL-
DIHYDROJASMONAT

Alle ausgewahlten Duftstoffe sind in der ECHA-Datenbank erfasst.3 Anhand der CAS-Nummern
wurden - soweit angegeben - die Namen, Strukturformeln, der Tonnagebereich unter REACH

3 https://echa.europa.eu/de/information-on-chemicals
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sowie die harmonisierten bzw. notifizierten gefahrstoffrechtlichen Einstufungen nach CLP-
Verordnung (EG) Nr. 1272/2008 von Stoffen und Gemischen recherchiert und dokumentiert.

2.2 Datenbankrecherchen

Anhand der CAS Nummern wurden gezielte Recherchen in der ,Hazardous Substances Data
Bank“ (HSDB) der U.S. National Library of Medicine durchgefiihrt.* Zu 17 der ausgewahlten
Duftstoffe finden sich HSDB Stoffdossiers, in denen vereinzelt Daten zum Umweltvorkommen
berichtet werden, deren Referenzen nachfolgend ausgewertet wurden.

Zu einigen Duftstoffen (Benzyl Alcohol, Citral, Linalool und beta-lonone) wurden iiber das OECD
eChemPortal u.a. OECD Screening Information Datasets (OECD SIDS)> gefunden, die teilweise
Referenzen zu Monitoringdaten enthalten. Fiir wenige Duftstoffe (Hydroxycitronellal,
Isoeugenol) liegen zudem HERA-Stoffberichte vor, in denen jedoch nur auf das Fehlen von
Monitoringdaten hingewiesen wird.¢

In mehreren Pubmed-Recherchen (Literaturdatenbank der U.S. NIH/NL mit Schwerpunkt
Biomedizin und ,life science”) wurde zunachst mit allgemeinen Begriffen wie ,fragrances”,
sperfumes” oder ,essential oils“ in Verknilipfung mit ,,monitoring®, ,,environment, ,surface
water” oder ,sewage treatment”, ,waste water” gesucht. Es zeigte sich, dass der Begriff
»monitoring“ zu unprazise ist, da sich zahlreiche Publikationen auf die Produktiiberwachung von
Kosmetika hinsichtlich des Vorhandenseins (allergener) Duftstoffe bezogen.

Nach Auswertung der vorhandenen Fachpublikationen wurde in der Literaturdatenbank Scopus
(enthélt u.a. Science Direct) zu allen Stoffen gezielt nach Monitoringdaten iiber die
Duftstoffnamen bzw. die CAS Nummern gesucht. Wenn die Trefferzahl tiber 100 lag, wurde die
Recherche durch Verkniipfung mit ,water®, ,surface water”, ,sewage treatment”, ,waste water*
oder ,sediment” eingeschrankt. Hierbei wurden etwa 20 weitere relevante Publikationen
gefunden. Weitere Recherchen mit denselben Begriffskombinationen wurden in Researchgate
durchgefiihrt, wobei allerdings nur wenige neue Arbeiten gefunden wurden.

AbschliefRend wurde fiir 8 Duftstoffe, fiir die bis dahin keine oder nur wenige Arbeiten vorlagen,
gezielte Recherchen in der Datenbank ,Web of Science” durchgefiihrt.” Sofern die Trefferzahl
100 tiberschritt, wurde die oben beschriebene Recherchestrategie verfolgt, indem die Suche mit
weiteren Begriffen (,,surface water” bzw. ,waste water”) verkniipft wurde. Insgesamt wurden
hierbei nur wenige zusatzliche Arbeiten gefunden.

Die iiberwiegende Zahl der in der Studie beriicksichtigten Duftstoffe ist pflanzlichen Ursprungs,
so dass auch Eintrage aus natiirlichen Quellen auftreten konnen. Fiir beta-lonone, das bei der
Trinkwassergewinnung aus eutrophen Seen Probleme bereiten kann, wurde z.B. ein
Zusammenhang der im Seewasser gefundenen Konzentration an Algen bzw. insbesondere
Cyanobakterien nachgewiesen (Peter et al. 2009).

Es wurden insbesondere Publikationen mit Monitoringdaten in Oberflaichengewassern,
kommunalen Abwéssern (Zu- und Ablauf) sowie Sedimenten ausgewertet. Da der
Verbraucherbereich im Fokus stand, wurden Publikationen zu Industrieabwassern in denen z.B.
deutlich hohere Konzentrationen in Abwasserreinigungsanlagen behandelt wurden, nicht
ausgewertet (u.a. Alvarez et al. 1999).

4 https://toxnet.nlm.nih.gov/cgi-bin/sis /htmlgen?HSDB

5 https://www.echemportal.org/echemportal /index.action
6 http://www.heraproject.com
7 http: //wokinfo.com/
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2.3 Internetrecherchen

Es wurden Google Recherchen mit den einzelnen Duftstoffnamen sowie den Suchbegriffen
“monitoring” und ,surface water” durchgefiihrt, wobei jeweils die ersten 50 Treffer je Duftstoff
ausgewertet wurden. Allerdings wurden hierbei iiberwiegend Arbeiten zum Produktmonitoring
von Korperpflegeprodukten (personal care products) hinsichtlich allergener Duftstoffe
gefunden (kein Umweltmonitoring). Daraufhin wurde anhand der INCI Namen bzw. der CAS
Nummern zu allen Stoffen in der Suchmaschine Google Scholar recherchiert. Wiederum wurde
bei hoher Trefferzahl die Recherche durch Verkniipfung mit ,surface water®, ,waste water” oder
,sediment” eingeschrankt. Hierbei wurden einige weitere Arbeiten gefunden, die der ,grauen
Literatur” zuzurechnen sind.

Zudem wurden einige Webseiten von Behdrden und Instituten wie Landesumweltamter,
Umweltbehorden der EU-Mitgliedsstaaten, Institute der Wasserwirtschaft und Fluss-Reinhalte-
Kommissionen gezielt zu den Begriffen ,Duftstoff, ,fragrances” bzw. ,perfumes* bzw. ,essential
oils“ in Verkniipfung mit ,monitoring“ durchsucht.

Nach Auswertung der vorhandenen Fachpublikationen wurde zu den Stoffen mit Datenliicken
eine gezielte Google-Recherche iiber die Duftstoffnamen in Verkniipfung mit ,,water®, ,surface
water” oder ,sewage treatment” durchgefiihrt. Wenn die Trefferzahl iiber 250 lag, wurde die
Suche zusatzlich durch Ausschlussbegriffe (ohne ,patent”, ohne ,material safety data sheet”,
ohne ,Sicherheitsdatenblatt”, ohne ,personal care product®, ohne ,cosmetic products®)
eingeschrankt, um Publikationen zum Produktmonitoring auszuschliefien, und die Treffer
systematisch ausgewertet. Die Eingabe der CAS Nummern ergab zahlreiche nicht
weiterfithrende Treffer und wurde nicht weiter verfolgt.

Bei den Recherchen wurde beispielsweise eine Monitoringstudie der TU Wien im Auftrag des
Umweltbundesamtes Osterreich gefunden, in der allerdings ausschlief3lich Moschus-
verbindungen berticksichtigt waren (Scharf et al. 2004).

Das Research Institute for Fragance Materials (RIFM)8 hat beispielsweise Risikobewertungen fiir
einzelne Duftstoffe (Benzyl Alcohol, Linalool, 2,6-Dimethyl-5-heptenal, Linalyl acetate, alpha-
Amylcinnamaldehyde, Linalyl Hexanoate, Methyl-dihydrojasmonate) veroffentlicht. Hier sind
zwar Verbrauchsschatzungen aufgefiihrt, allerdings werden keine Monitoringdaten in der
Umwelt berichtet.

2.4 Anfragen an Verbande und Experten

Die Liste mit den 30 ausgewahlten Duftstoffen wurde an verschiedene Forschungsein-
richtungen, Verbande und Universitiaten gesendet, wobei oftmals bestehende personliche
Kontakte genutzt wurden.

Dem Research Institute for Fragance Materials (RIFM) liegen keine Monitoringdaten zu den
ausgewahlten Duftstoffen vor. Im Rahmen der Risikobewertung werden die
Umweltkonzentrationen (,Predicted Environment Concentrations®, PEC) iiber die
Eintragsmengen und Modelle abgeschatzt (Salvito et al. 2002). Die International Fragrance
Association (IFRA) bezog sich in ihrem Antwortschreiben ebenfalls auf die RIFM-Bewertungen
von Duftstoffen. Auch dem Industrieverband Korperpflege- und Waschmittel e.V. (IKW) und der
Bund/Lander-Arbeitsgemeinschaft Wasser (LAWA) sind keine Monitoringdaten bekannt. Der
IKW teilte mit, dass auch den Mitgliedsfirmen keine Monitoringdaten zu den ausgewahlten
Duftstoffen vorliegen. Einige von diesen Duftstoffen konnen durch Pflanzen synthetisiert

8 http://www.rifm.org/
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werden bzw. auch Bestandteile von Lebensmitteln und Gewiirzen sein. Viele Duftstoffe seien
leicht oder inharent biologisch abbaubar (persdnliche Mitteilung vom 3.9.18).

Weder das Technologiezentrum Wasser (TZW, zugleich Koordinierungsstelle der
Arbeitsgemeinschaft Wasserwerke Bodensee-Rhein, AWBR), die RheinEnergie AG (zugleich
Geschiftsfithrung der Arbeitsgemeinschaft Rhein-Wasserwerke e. V., ARW), das Helmholtz-
Zentrum fiir Umweltforschung (UFZ) noch das Fraunhofer-Institut fiir Molekularbiologie und
Angewandte Oekologie (IME) haben sich bisher mit den ausgewdahlten Duftstoffen beschaftigt.
Diese Institute sind in zahlreichen Monitoringstudien involviert.

Von Seiten des Umweltbundesamtes wurde eine Recherche im Norman Netzwerk® durchgefiihrt,
iiber das sich Wissenschaftler zu (neuen) Umweltschadstoffen austauschen. Lediglich fiir OTNE
und alpha-Isomethyl lonone (g-Methylionone) fanden sich hier Eintrage, die dann durch direkte
Kontaktaufnahme mit den beteiligten Institutionen berticksichtigt wurden.

Uber das Umweltbundesamt wurde die Anfrage zudem an alle Bundeslander weitergeleitet und
gebeten, zu priifen, ob die ausgewahlten Duftstoffe in landesweiten Monitoringprogrammen
beriicksichtigt werden. Als Ergebnis wurde auf eine bereits bekannte bayerische Studie zu
Duftstoffen in Kldranlagenablaufen und Fliefgewassern hingewiesen (Klaschka et al. 2012).
Zudem wurden vom Landesamt fiir Natur, Umwelt und Verbraucherschutz Nordrhein-Westfalen
(LANUV) konkrete Daten zu OTNE iibermittelt. Alle anderen Bundesldnder antworteten, dass die
ausgewahlten Duftstoffe nicht untersucht werden. Von Seiten der Landervertreter wurde die
Anfrage dahingehend kommentiert, dass es sich bei den ausgewdahlten Duftstoffen um
deklarationspflichtige und potentiell allergene Aromen in Kosmetika und Lebensmitteln handelt.
Fast alle Stoffe der Liste kimen auch natiirlicherweise vor, so dass man anthropogene Eintrage
nicht sicher von natiirlichen Eintragen unterscheiden konnte.

Auch dem o6sterreichischen Umweltbundesamt liegen keine Monitoringdaten oder Studien zu
den ausgewdhlten Duftstoffen vor (personliche Mitteilung vom 10.8.18).

In der Datenbank der Internationalen Kommission zum Schutz der Donau (ICPDR) wurden
Daten zu OTNE gefunden, die in der Literaturstudie beriicksichtigt wurden.10

Das Swedish Environmental Research Institute (IVL) fiihrte mehrere umfangreiche
Monitoringstudien mit Duftstoffen durch, von denen Isoeugenol, D-Limonene und OTNE in der
Literaturstudie ausgewertet wurden.1! Weiter vom IVL betrachtete Duftstoffe sind Acetyl
cedrene (CAS 32388-55-9), Dihydroactinidiolide (DHI, CAS 17092-92-1) und Benzene, 1,1'-(3,3-
dimethyl-1-butenylidene)bis 1,1,3-Trimethyl-3-phenylindan (PTML, CAS 910-35-8).

Die Association of Rhine Water Works (RIWA) stellte rd. 60 Einzeldaten zu alpha-Isomethyl
Ionone Konzentration in Maas und Rhein zur Verfiigung, von denen die meisten unter der
Nachweisgrenze lagen. Die anderen von der RIWA beriicksichtigten Duftstoffe betrafen
Moschusverbindungen sowie Geruchsstoffe wie Dimethyldisulfid und Campher (persoénliche
Mitteilung vom 21.8.18).

Das bei der Europdischen Kommission angesiedelte Scientific Committee on Consumer Safety
(SCCS) erstellt Risikobewertungen fiir Wirkstoffe in Verbraucherprodukten, darunter auch
verschiedene Duftstoffe mit Schwerpunkt auf die menschliche Gesundheit (u.a. allergene
Wirkung). Das Vorkommen dieser Stoffe in der Umwelt wird nicht betrachtet.

9 https://www.norman-network.net/
10 https://www.icpdr.org/
11 www.ivl.se (Zugriffsdatum 8.8.2018)
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Zudem wurden einzelne Experten, die Monitoringdaten zu den ausgewahlten Duftstoffen
publiziert hatten, direkt kontaktiert, um Hinweise auf aktuelle Forschungsprojekte zu erhalten.

Am Umweltanalytischen Laboratorium des Instituts fiir Siedlungswasserwirtschaft der RWTH
Aachen wurde eine Monitoringstudie im Auftrag des LANUV durchgefiihrt, in der einige
Duftstoffe enthalten sind. Neben den in vorliegender Studie nicht beriicksichtigten
Moschusverbindungen wurde lediglich OTNE berticksichtigt. Hier liegen etwa 30 Einzelwerte zu
verschiedenen Fliefdgewadssern und Klaranlagenablaufen vor. Weitere berticksichtigte Duftstoffe
sind Cashmeran (CAS 33704-61-9) und verschiedene Moschusverbindungen. Die Daten sind
noch nicht veroéffentlicht (personliche Mitteilung vom 2.9.18).

2.5 Auswertung und Dokumentation

Die Ergebnisse der Literaturstudie wurden mdglichst detailliert in eine Excel-Tabelle iiberfiihrt,
die separat zum Abschlussbericht bereitgestellt wird. Hierbei wurde die zeitliche und 6rtliche
Probenahme, die Anzahl der Probenahmestellen und Proben, die verwendete analytische
Methode einschliefilich ihrer Nachweis- und Bestimmungsgrenzen sowie die Einzelergebnisse
dokumentiert. Sofern die Daten sinnvoll aggregiert vorlagen (Median bzw. Mittelwert) wurden
diese berichtet, teilweise sind aber auch nur die maximalen gefundenen Konzentrationen
berichtet und dokumentiert. Nicht aus allen Publikationen lief3en sich diese Daten im
gewiinschten Detailgrad herauslesen. Die beriicksichtigten Arbeiten wurden zudem in die
bibliographischen Datenbank Mendeley iiberfiihrt.
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3 Ergebnisse

3.1 Duftstoffe

3.11 alpha-Butylcinnamaldehyde

0 EC Nr.: 231-320-0
(E) I CAS Nr.: 7492-44-6
= Summenformel: C13H160

alpha-butylcinnamaldehyde
2E)-2-(phenylmethylidene)hexanal

Notifizierte Einstufung: Skin Irrit. 2 (H315), Eye Irrit. 2
H,C (H319)

Keine Angaben zu Herstellung/Import und
Einsatzbereichen.

Monitoringdaten:

Zu alpha-Butylcinnamaldehyde wurde keine Arbeit zum Umweltvorkommen gefunden. In der
Ubersichtsarbeit von Adam et al. (2004) wird die Substanz hinsichtlich ihrer humantoxiko-
logischen Relevanz im Rahmen der umfangreichen Duftstoffgruppe der Cinnamyl-Derivate
berticksichtigt.

3.1.2 alpha-lsomethyl lonone

EC Nr.: 204-846-3
CAS Nr.: 127-51-5
Summenformel: C14H220

3-methyl-4-(2,6,6-trimethyl-2-cyclohexen-1-yl)-3-buten-
2-one

alpha-iso-Methylionone

Notifizierte Einstufung: Skin Irrit. 2 (H315), Skin Sens. 1B
(H317), Eye Irrit. 2 (H319), Aquatic Chronic 2 (H411)

Herstellung/Import in EU: 100-1000 t/a

Die Substanz wird von Verbrauchern, im beruflichen Bereich, in der Industrie und in der
Produktion verwendet (weit verbreitete Verwendung).

Verbraucherprodukte: Luftsprays, Parfums und Duftstoffe, Polituren und Wachse, Kosmetika
und Korperpflegeprodukte, Biozide, Wasch- und Reinigungsmittel
Monitoringdaten:

Kommunale Klaranlagen: Im Zulauf von kommunalen ARA in Europa und den USA wurden
typische Konzentrationen von 0,03 - 3,67 pug/L und im Ablauf von 0,02 - 0,38 pg/L bestimmt
(Simonich et al. 2000, 2002, Becerril et al. 2010, Becerril-Bravo et al. 2010). Simonich et al
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(2002) fanden fiir alpha-Isomethyl Ionone in 5 Kldranlagen mit dem Belebtschlammverfahren
aus den USA und Europa mittlere Eliminationsraten von 96,5%.

Oberflaichenwasser: In Flief3gewdssern Rumaniens wurden mittlere Konzentrationen von 0,05
pg/L bestimmt (Feher et al. 2016), wahrend in Japan deutlich geringere mittlere
Konzentrationen von 0,0006 pg/L gefunden wurden (Kameda et al. 2007).

Die Association of Rhine Water Works (RIWA) stellte rd. 60 Einzeldaten zu alpha-Isomethyl
Ionone Konzentration in Maas und Rhein aus den Jahren 2008-2017 zur Verfiigung, von denen
die meisten unter der Nachweisgrenze (LOD = 0,01 pg/L) lagen. An der Probenahmestelle
Liittich (Maas) wurden in 4 von 31 Proben alpha-Isomethyl lonone nachgewiesen (Maximum
0,034 pg/L). An der Probenahmestelle Naméche (Maas) waren es 4 von 28 Proben (Maximum
0,043 pug/L) (personliche Mitteilung vom 21.8.18). Da weitere Angaben zu dieser
Monitoringstudie nicht verfiigbar sind, wurden die Daten nicht in die Excel-Liste iibernommen.

Zur Konzentration in Flusssedimenten liegt nur die Arbeit von Kameda et al. (2007) vor, in der

mittlere Konzentrationen von 0,2 pg/kg dokumentiert sind.

3.13 Amyl Cinnamal

EC Nr.: 204-541-5

CAS Nr.: 122-40-7
Summenformel: C14H1g0
2-benzylideneheptanal

Notifizierte Einstufung: Skin Sens. 1(H317), Aquatic
Chronic 2( H411)

Herstellung/Import in EU: 10-100 t/a

Die Substanz wird von Verbrauchern, im beruflichen und im industriellen Bereich verwendet
(weitverbreitete Verwendung).

Verbraucherprodukte: Luftsprays, Biozide, Parfums und Duftstoffe, Polituren und Wachse,
Kosmetika und Kérperpflegeprodukte
Monitoringdaten:

Amyl Cinnamal wurde weder im Zu- noch Ablauf von kommunalen Klaranlagen, noch in
Flief3gewdssern in Spanien und Mexiko nachgewiesen (Becerril et al. 2010, Becerril-Bravo et al.
2010, Martinez et al. 2013). Die LOD lagen in einem weiten Bereich von 0,0005 pg/L bis 0,19
pg/L. Fiir andere Umweltkompartimente liegen keine Daten vor.

3.14 Amylcinnamyl Alcohol

EC Nr.: 202-982-8

CAS Nr.: 101-85-9
Summenformel: C14H200
2-pentyl-3-phenylprop-2-en-1-ol

Notifizierte Einstufung: Skin Irrit. 2 (H315), Skin Sens. 1
(H317), Eye Irrit. 2 (H319)
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Keine Angaben zu Herstellung/Import und
Einsatzbereichen.

Monitoringdaten:

Kommunale Kldranlagen: Amylcinnamyl Alcohol wurde weder im Zu- noch im Ablauf von
kommunalen Kldranlagen in Spanien und Mexiko nachgewiesen (Becerril et al. 2010, Becerril-
Bravo et al. 2010). Der LOD lag allerdings mit rd. 0,6 pg/L so hoch, dass die Aussage zum
Vorkommen eingeschrankt ist. Fiir andere Umweltkompartimente liegen keine Daten vor.

3.1.5 Anise Alcohol

OH ECNr.: 203-273-6
CAS Nr.: 105-13-5
Summenformel: CsH100>
4-methoxybenzyl alcohol
(4-methoxyphenyl)methanol

\CH Notifizierte Einstufung: Acute Tox. 4 (H302), Skin Sens. 1
3 (H317), Eye Dam. 1 H318

Herstellung/Import in EU: 10-100 t/a

Die Substanz wird von Verbrauchern, im beruflichen und im industriellen Bereich verwendet
(weit verbreitete Verwendung).

Verbraucherprodukte: Biozide (z. B. Desinfektionsmittel, Schadlingsbekdmpfungsmittel),
Wasch- und Reinigungsmittel, Luftpflegemittel, Polituren und Wachse, Parfiims und Duftstoffe,
Kosmetika und Koérperpflegeprodukte, Verwendung in Innenrdumen und im Freien als
Verarbeitungshilfsstoff.

Monitoringdaten:

Kommunale Klaranlagen: Anise Alcohol wurde weder im Zu- noch Ablauf von kommunalen
Klaranlagen in Spanien und Mexiko nachgewiesen (Becerril et al. 2010, Becerril-Bravo et al.
2010). Der LOD lag bei mit rd. 1 pg/L sehr hoch, so dass die Gesamtaussage zum Vorkommen
eingeschrankt ist. Fiir andere Umweltkompartimente liegen keine Daten vor.

3.1.6 Benzyl Alcohol

OH EC Nr.: 202-859-9
CAS Nr.: 100-51-6
Summenformel: C;HgO
Biozider Wirkstoff
Harmonisierte Einstufung: Acute Tox. 4 (H302)
Herstellung/Import in EU: 10000-100000 t/a

Die Substanz wird von Verbrauchern, im beruflichen Bereich, in der Industrie und in der
Produktion verwendet (weit verbreitete Verwendung).
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Verbraucherprodukte: Beschichtungsprodukte, Wasch- und Reinigungsmittel, Tinten und Toner,
Kleb- und Dichtstoffe, Fiillstoffe, Spachtelmassen, Putze, Modelliermassen, Polituren und Wachse
sowie pH-Regulatoren und Wasseraufbereitungsprodukte.

Monitoringdaten:

Kommunale Klaranlagen: Weder im Zu- noch im Ablauf kommunaler Klaranlagen in Spanien und
Mexiko war Benzylalkohol nachweisbar (Becerril et al. 2010, Martinez et al. 2015). Der LOD lag
bei 0,19 pg/L. Auch Maidatsi et al. (2015) fanden im Ablauf einer Griechischen Klaranlage kein
Benzylalkohol. Im Gegensatz dazu wurde in chinesischen Klaranlagenzuldufen mittlere
Konzentrationen von 3,4 pg/L und im Ablauf von 0,08 pg/L gefunden (Wang et al. 2018).

Oberflaichenwasser: In mehreren Fliissen und Seen der USA, Spaniens und Griechenlands wurde
Benzylalkohol nicht nachgewiesen (Martinez et al. 2013, Johnson 2012, Anderson et al. 2004,
Maidatsi et al. 2015). Im Einzugsgebiet Thornton Creek des Lake Washington wurde
Benzyalcohol in 10 von 38 Probenahmestellen verschiedener Zufliisse nachgewiesen. Der
Median der positiven Proben lag bei rd. 1ug/L (Anderson et al. 2004).

Baranowska und Wojciechowska (2013) untersuchten 9 polnische Fliisse und einen See und
fanden lediglich in einigen Proben des Flusses Bytombka Benzylalkohol mit maximalen Werten
von 35 pg/L.

Allinson et al. (2014) wiesen bis zu 0,334 pg/L Benzylalkohol in urbanen Regenwasserablaufen
in Melbourne, Australien, nach und fithrten die Eintrage auf den Abrieb von Reifen zurtick. Im
Regenwasser der Messstation Puy de Déme (Zentralfrankreich) wurden mittlere
Konzentrationen von 0,03 pg/L bestimmt (Lebedev et al. 2018).

Grundwasser: In den USA war Benzylalkohol meist nicht nachweisbar, die maximalen Werte
lagen bei 1,1 pg/L (Johnson 2012). Eine weitere Arbeit aus China berichtet von regelmafiigen
Funden mit einem Median von 0,582 pg/L (Kong et al. 2016).

3.1.7 Benzyl Benzoate

EC Nr.: 204-402-9
CAS Nr.: 120-51-4
Summenformel: C14H1202

o Benzoic acid, phenylmethyl ester

Harmonisierte Einstufung: Acute Tox. 4 (H302), Aquatic
Chronic 2 (H411)

Herstellung/Import in EU: 1000-10000 t/a

Die Substanz wird von Verbrauchern, im beruflichen Bereich, in der Industrie und in der
Produktion verwendet (weit verbreitete Verwendung).

Verbraucherprodukte: Wasch- und Reinigungsmittel, Polituren und Wachse, Luftsprays,
Kosmetika und Koérperpflegeprodukte, Parfums und Duftstoffe sowie Biozide.
Monitoringdaten:

Kommunale Klaranlagen: Weder im Zu- noch im Ablauf kommunaler Klaranlagen in Spanien und
Mexiko war Benzyl Benzoate nachweisbar (Becerril et al. 2010). Der LOD lag bei 0,003 pg/L.
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Demgegeniiber fanden Bruchet et al. (2002) den Duftstoff im Zulauf einer Klaranlage bei Lyon,
Frankreich, in Konzentrationen von 3 pg/L. In keiner der untersuchten Klaranlagen wurde
Benzyl Benzoate im Ablauf nachgewiesen. Dies wird auch durch die Arbeit von Roots et al.
(2011) an estldndischen Klaranlagen bestatigt.

Oberflachenwasser: Roots et al. (2011) konnten Benzyl Benzoate in vier estlandischen Fliissen
und einem See nicht nachweisen. Der LOD lag bei 0,05 ug/L.

Sedimente: Ricking et al. (2003) untersuchten Berliner Gewassersedimente und konnten Benzyl
Benzoate bis zu Konzentrationen von 0,5 pg/kg nachweisen.

Flir andere Umweltkompartimente liegen keine Daten vor.

3.1.8 Benzyl Cinnamate

EC Nr.: 203-109-3
CAS Nr.: 103-41-3
Summenformel: C16H140;

Notifizierte Einstufung: Skin Sens. 1 (H317), Aquatic
Chronic 2 (H411)

Herstellung/Import in EU: 10-100 t/a

Die Substanz wird von Verbrauchern, im beruflichen Bereich, in der Industrie und in der
Produktion verwendet (weit verbreitete Verwendung).

Verbraucherprodukte: Biozide (z. B. Desinfektionsmittel, Schadlingsbekampfungsprodukte),
Wasch- und Reinigungsmittel, Luftsprays, Polituren und Wachse, Parfum und Duftstoffe sowie
Kosmetika und Koérperpflegeprodukte.

Monitoringdaten:

Kommunale Klaranlagen: Weder im Zu- noch im Ablauf kommunaler Klaranlagen in Spanien und
Mexiko war Benzyl Cinnamate nachweisbar (Becerril et al. 2010). Der LOD lag bei 0,008 pg/L.
Dies zeigen auch die Arbeiten von Becerril-Bravo et al. (2010) sowie Maidatsi et al. (2015) zu
Kldranlagenablaufen in Spanien und Griechenland.

Oberflachenwasser: In den Untersuchungen von Ekpeghere et al. (2016) und Maidatsi et al.
(2015) konnte Benzyl Cinnamate in mehreren Fliissen und Seen nicht nachgewiesen werden.
Die LOD lagen bei < 0,01 pg/L.

Filir andere Umweltkompartimente liegen keine Daten vor.
3.19 Benzyl Salicylate

ECNr.: 204-262-9
CAS Nr.: 118-58-1

o Summenformel: C14H1203
O Benzoic acid, 2-hydroxy-, phenylmethyl ester
- Notifizierte Einstufung: Skin Sens. 1B (H317), Eye Irrit. 2

(H319), Aquatic Chronic 3 (H412)
Herstellung/Import in EU: 1000-10000 t/a
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Die Substanz wird von Verbrauchern, im beruflichen und im industriellen Bereich/in der
Produktion verwendet (weit verbreitete Verwendung).

Verbraucherprodukte: Luftsprays, Biozide, Parfums und Duftstoffe, Polituren und Wachse,
Wasch- und Reinigungsmittel sowie Kosmetika und Kérperpflegeprodukte.

Monitoringdaten:

Kommunale Klaranlagen: Wahrend Benzyl Salicylate im Zulauf kommunaler Klaranlagen in
Spanien und Mexiko nicht nachweisbar war (Becerril et al. 2010), wurde es in mehreren
anderen Arbeiten in Konzentrationen von 0,03 - 0,56 pg/L (Negreira et al. 2010, Martinez et al.
2015, Oppenheimer et al. 2007) bis 7,3-19,5 pg/L (Simonich et al. 2002) nachgewiesen. Im
Ablauf kommunaler Kldaranlagen wurden mittlere Konzentrationen von < LOD bis 1 ug/L
bestimmt (Godayol et al. 2015, Simonich et al. 2002, Martinez et al. 2015). Die Elimination von
Benzyl Salicylate in kommunalen Kldranlagen in den USA und Europa betragt 71-99% fiir
Anlagen mit Tropfkorpern und 88-99,9% fiir Anlagen mit Belebtschlammverfahren (Simonich et
al. 2002). Godayol et al. (2015) bestimmten Benzyl Salicylate nicht im Rohabwasser, aber nach
der Vorklarung (primary treatment) und im Ablauf zweier Kldranlagen in Spanien und wiesen
eine Elimination von 82 - 96% im Klarbecken nach. Demgegeniiber fanden Martinez et al.
(2015) in einer spanischen Klaranlage, die mit einer Umkehrosmoseanlage ertiichtigt werden
sollte, eine Elimination von lediglich 48% im Belebtschlammverfahren.

Oberflaichenwasser: Benzyl Salicylate wurde in Flusswasser in Japan, Italien und Spanien in
Konzentrationen von < LOD bis 0,15 pg/L (Mittelwert) bestimmt (Kameda et al. 2011, Vila et al.
2016, Negreira et al. 2010).

Sifwassersedimente: In japanischen Fliefdgewassersedimenten konnten Kameda et al. 2007,
2011 Benzyl Salicylate nicht nachweisen (LOD =1 pg/kg).

Meerwasser: Vecchiato et al. (2016) bestimmten im Oberflichenwasser der Lagune von Venedig
im Mittel 2,4 pg/L Benzyl Salicylate. Auch in Meerwasserproben bei Sizilien und der Antarktis
wurde Benzyl Salicylate in Konzentrationen von 0,056 pg/L bzw. 0,005 pg/L nachgewiesen
(Vecchiato et al. 2018, 2017).

Flir andere Umweltkompartimente liegen keine Daten vor.

3.1.10 beta-lonone

EC Nr.: 238-969-9

CAS Nr.: 14901-07-6

Summenformel: C13H200
4-(2,6,6-trimethylcyclohex-1-ene-1-yl)-but-3-ene-2-one
Notifizierte Einstufung: Aquatic Chronic 2 (H411)
Herstellung/Import in EU: 100-1000 t/a
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EC Nr.: 201-224-3
CAS Nr.: 79-77-6
Summenformel: C13H200

(E)-4-(2,6,6-trimethyl-1-cyclohexen-1-yl)-3-buten-2-one

Notifizierte Einstufung: Aquatic Acute 2 (H401) und
Aquatic Chronic 2 (H411)

Herstellung/Import in EU: 1000-10.000 t/a

CH,

Die Substanz wird von Verbrauchern, im beruflichen Bereich, in der Industrie und in der
Produktion verwendet (weit verbreitete Verwendung).

Verbraucherprodukte: Luftsprays, Biozide, Parfums und Duftstoffe, Polituren und Wachse,
Kosmetika und Kérperpflegeprodukte.

Monitoringdaten:

Kommunale Kldranlagen: Klaschka et al. (2012) bestimmten beta-lonone im Zu- und Ablauf
einer Klaranlage an der Ammer. Die mittlere Zulaufkonzentrationen lag bei 0,47 pg/L, die
mittlere Ablaufkonzentration bei <0,003 pg/L. Dem entspricht eine Elimination von 99%. Bai et
al. (2016) fanden im Zulauf zweier Klaranlagen in China maximale Konzentrationen von 0,029
pg/L. Im Ablauf konnte beta-lonone nicht detektiert werden.

Oberflaichenwasser: In Flief3gewdassern (Arno Norditalien) wurden beta-lonone Konzentrationen
von < LOD bis 0,006 ug/L bestimmt (Bao et al. 1997). Ding et al. (2014) untersuchten zur
Trinkwassergewinnung vorgesehenes nicht ndher spezifiziertes Oberflichenwasser und fanden
bis zu 0,113 pg/L.

In zahlreichen Arbeiten wurde ein Zusammenhang zwischen der biogenen Entstehung von beta-
Ionone durch Algenbliiten (insbesondere Cyanobakterien) in eutrophen Seen nachgewiesen
(Peter et al. 2009, Deng et al 2011, Jiang et al. 2015, Huang et al. 2017, Bai et al. 2016). Beta-
Ionone gilt als einer der Hauptkomponenten fiir die unangenehme Geruchsbildung, die auch in
der Trinkwassergewinnung Probleme aufwerfen kann. Die berichteten Konzentration lagen
zwischen < LOD bis 2,3 pg/L.

Siffwassersedimente: In Sedimenten von chinesischen Seen wiesen Jiang et al. (2015) bis zu
0,012 pg/kg und Huang et al. (2017) bis zu 0,26 pg/kg nach.

Flir andere Umweltkompartimente liegen keine Daten vor.

3.1.11 Cinnamal

EC Nr.: 203-213-9

CAS Nr.: 104-55-2

\Q Summenformel: CoHgO
3-phenyl-2-propenal
Biozider Wirkstoff

Notifizierte Einstufung: Acute Tox. 4 (H312), Skin Irrit. 2
(H315), Skin Sens. 1 (H317), Eye Irrit. 2 (H319)
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Herstellung/Import in EU: 1000-10000 t/a

Die Substanz wird von Verbrauchern, im beruflichen Bereich, in der Industrie und in der
Produktion verwendet (weit verbreitete Verwendung).

Verbraucherprodukte: Luftsprays, Parfums und Duftstoffe, Polituren und Wachse, Wasch- und
Reinigungsmittel, Kosmetika und Korperpflegeprodukte, Pharmazeutika und Biozide.
Monitoringdaten:

Kommunale Klaranlagen: Cinnamal wurde weder im Zu- und Ablauf von kommunalen
Kldranlagen in Spanien und Mexiko, noch in Fliefdgewassern nachgewiesen (Becerril et al. 2010,
Becerril-Bravo et al. 2010). Der LOD lag bei 0,06 ug/L.

Meerwasser: In Meerwasserproben des Puget Sound (Washington, USA) sowie Barkley Sound
(British Columbia, Canada) wurde Cinnamal in Konzentrationen von 0,005 pug/L bzw. 0,004 pg/L
(Median) nachgewiesen (Keil et al. 2011).

3.1.12  Cinnamyl Alcohol

ECNr.: 203-212-3
CAS Nr.: 104-54-1

OH

Summenformel: CoH100

(2E)-3-phenyl-2-propen-ol

Notifizierte Einstufung: Skin Sens. 1 (H317),

Acute Tox. 4 (H302), Eye Irrit. 2 (H319)
Herstellung/Import in EU: 100-1000 t/a

Die Substanz wird von Verbrauchern, im beruflichen und im industriellen Bereich verwendet
(weit verbreitete Verwendung).

Verbraucherprodukte: Parfums und Duftstoffe, Polituren und Wachse, Wasch- und
Reinigungsmittel, Luftsprays, Biozide sowie Kosmetika und Kérperpflegeprodukte.

Monitoringdaten:

Kommunale Klaranlagen: In zwei Spanischen Klaranlagenzuldufen wurde Cinnamylalkohol in
Konzentrationen von 1,1 pg/ (Becerril et al. 2010) bzw. einem Median 11,5 pg/L (Martinez et al.
2015) nachgewiesen. Im Ablauflag die mittlere Konzentration fiir die letztgenannte Arbeit bei
1,37 pg/L, so dass von einem Eliminationsgrad von rd. 88% auszugehen ist. In weiteren Arbeiten
wurden Ablaufkonzentrationen < LOD (Becerril-Bravo et al. 2010, Maidatsi et al. 2015) bis 2,55
pg/L (Martinez et al. 2013) bestimmt.

Oberflichenwasser: In Fliefigewéassern (Llobregat, Spanien) und Seen (Pamvotis, Griechenland)
war Cinamylalkohol nicht nachweisbar (Martinez et al. 2013, Maidatsi et al. 2015). Die LOD
lagen bei 0,1 bzw. 0,0032 pg/L.

Fiir andere Umweltkompartimente liegen keine Daten vor.
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3.1.13  Citral
EC Nr.: 226-394-6
CAS Nr.: 5392-40-5
CH, CH, Summenformel: C10H160
| .-‘-'I‘_:' == - 2,6-Octadienal, 3,7-dimethyl

3,7-Dimethyl-2,6-octadienal

Harmonisierte Einstufung: Skin Irrit. 2 (H315), Skin Sens.
1 (H317)

Herstellung/Import in EU: 1000-10000 t/a

Die Substanz wird von Verbrauchern, im beruflichen und industriellen Bereich und in der
Produktion verwendet (weit verbreitete Verwendung).

Verbraucherprodukte: Biozide, Wasch- und Reinigungsmittel, Luftsprays, Polituren und Wachse,
Parfums und Duftstoffe sowie Kosmetika und Korperpflegeprodukte.

Monitoringdaten:

Weder im Zu- noch im Ablauf kommunaler Kldranlagen in Spanien und Mexiko war Citral
nachweisbar (Becerril et al. 2010). Der LOD lag bei 0,042 pg/L.

Demgegeniiber fanden Martinez et al (2015) in einer spanischen Kldranlage, die mit einer
Umkehrosmoseanlage ertiichtigt werden sollte, im Zu- und Ablauf 0,3 pg/L. Im Ablauf einer
Griechischen Kldranlage war Citral nicht nachweisbar (Maidatsi et al. 2015). Der LOD lag hier bei
0,0015 pg/L.

Oberflachenwasser: Citral wurde in Flief3gewassern (Llobregat, Spanien) nicht nachgewiesen.
Der LOD lag bei 0,01 pg/L (Martinez et al. 2013). Bao et al. (1997) untersuchte die Substanz an
mehreren Probenahmestellen des Ebro (Italien) und fand Konzentrationen von < LOD bis 0,03
pg/L. Maidatsi et al. 2015 konnte Citral im See Pamvotis (Griechenland) nicht nachweisen. Der
LOD lag hier bei 0,0015 pg/L.

Flir andere Umweltkompartimente liegen keine Daten vor.

In der Literatur finden sich zahlreiche Arbeiten zum Vorkommen von -Cyclocitral mit der CAS
432-25-7 in Seen, wobei dhnlich wie bei beta-lonon eine biogene Entstehung durch
Blaualgenbliiten postuliert wird (u.a. Jones and Korth 1995).

3.1.14 Citronellol

CH. ECNr.: 203-375-0

pal

CAS Nr.: 106-22-9

Summenformel: C10H200

(3S)-3,7-dimethyloct-6-en-1-ol; ()-B-Citronellol; 3,7 -
OH dimethyloct-6-en-1-ol

Skin Irrit. 2 (H315), Skin Sens. 1B (H317), Eye Irrit. 2

H319
H,C CH, (H319)
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EC Nr.: 247-737-6

CAS Nr.: 106-22-9; 26489-01-0
(¥)-3,7-dimethyloct-6-en-1-o0l
Herstellung/Import in EU: 100-1000 t/a

Die Substanz wird von Verbrauchern, im beruflichen Bereich, in der Industrie und in der
Produktion verwendet (weit verbreitete Verwendung).

Verbraucherprodukte: Luftsprays, Biozide, Parfums und Duftstoffe, Polituren und Wachse,
Wasch- und Reinigungsmittel sowie Kosmetika und Kérperpflegeprodukte.
Monitoringdaten:

Kommunale Klaranlagen: Im Ablauf kommunaler Klaranlagen in Spanien und Schweden wurde
Citronellol nicht nachgewiesen (Becerril-Bravo et al. 2010, Paxeus et al. 1996). Der LOD lag fiir

die erste Arbeit bei 0,28 pg/L und wurde bei der zweiten Arbeit nicht angegeben. Escalas et al.

(2003) bestimmt im Zulauf einer spanischen Klaranlage mittlere Konzentrationen von 3,5 pg/L
wahrend die Substanz im Ablauf nicht nachweisbar war (LOD nicht angegeben).

Fiir andere Umweltkompartimente liegen keine Daten vor.

3.1.15 Coumarin

EC Nr.: 202-086-7
0 o] CAS Nr.: 91-64-5
Summenformel: CoHgO>
= (2H)-1-Benzopyran-2-one

Notifizierte Einstufung: Acute Tox. 4 (H302), Skin Sens. 1
(H317)

Herstellung/Import in EU: 1000-10000 t/a

Die Substanz wird von Verbrauchern, im beruflichen und im industriellen Bereich verwendet
(weit verbreitete Verwendung).

Verbraucherprodukte: Parfums und Duftstoffe, Kosmetika und Koérperpflegeprodukte, Klebstoffe
und Dichtmassen, Luftsprays, Biozide, Pharmazeutika, Polituren und Wachse, Textilhilfsmittel
und Farbstoffe sowie Wasch- und Reinigungsmittel.

Monitoringdaten:

Kommunale Kldranlagen: Coumarin wurde im Zulauf kommunaler Kldranlagen in Spanien,
Mexiko und Deutschland nicht nachgewiesen (Becerril et al. 2010, Wluka et al. 2017, Martinez et
al. 2015). Auch im Ablauf lagen die Konzentrationen unter den LOD von 0,0005 bis 0,19 pg/L
(Becerril et al. 2010, Becerril-Bravo et al. 2010, Maidatsi et al. 2015).

Oberflachenwasser: In einzelnen Rein- und Maaswasserproben wurde Coumarin in
Konzentrationen von 0,01 - 0,09 pg/L nachgewiesen (van Stee et al. 2002). Demgegentiber war
Coumarin in Seewasserproben (See Pamvotis, Griechenland) nicht nachweisbar (Maidatsi et al.
2015). Der LOD lag hier bei 0,0012pg/L.

Fiir andere Umweltkompartimente liegen keine Daten vor.
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3.1.16  Eugenol

OH CH EC Nr.: 202-589-1
,!_:, CAS Nr.: 97-53-0
Summenformel: C10H120:
Phenol, 2-Methoxy-4-(2-Propenyl)-;
2-methoxy-4-prop-2-enylphenol

__CH o . .
: Notifizierte Einstufung: Skin Sens. 1 (H317), Eye Irrit. 2
(H319)

Herstellung/Import in EU: 1000-10000 t/a
Die Substanz wird von Verbrauchern, im beruflichen Bereich, in der Industrie und in der
Produktion verwendet (weit verbreitete Verwendung).

Verbraucherprodukte: Wasch- und Reinigungsmittel, Biozide, Luftsprays, Polituren und Wachse,
Kosmetika und Koérperpflegeprodukte sowie Parfums und Duftstoffe.

Monitoringdaten:

Kommunale Klaranlagen: Eugenol wurde in keiner der untersuchten spanischen und
mexikanischen Kldranlagen nachgewiesen (Becerril et al. 2010). Der LOD lag bei 0,012 pg/L. In
einer weiteren spanischen Klaranlage wurden im Zulauf mittlere Konzentrationen von 0,51 pg/L
und im Ablauf von 0,3 pg/L bestimmt (Martinez et al. 2015).

Oberflachenwasser: In Flief3gewassern (Llobregat, Spanien) und Seen (Pamvotis, Griechenland)
war Eugenol nicht nachweisbar (Martinez et al. 2013, Maidatsi et al. 2015). Die LOD lagen bei
0,01 bzw. 0,002 pg/L.

Meerwasser: Keil et al. (2011) fanden Eugenol in Wasserproben des Puget Sound, USA in
Konzentrationen von 0,004 pg/L und im Barkley Sound, Canada in Konzentrationen von
0,0005 pg/L.

Flir andere Umweltkompartimente liegen keine Daten vor.

3.1.17 Farnesol

EC Nr.: 225-004-1

Summenformel: C15H260

J\/\\,/k/\\v/L\y/\OH CAS Nr.: 4602-84-0
Hﬁc/ “CH;
(2E,6E)-3,7,11-trimethyldodeca-2,6,10-trien-1-ol

Notifizierte Einstufung: Skin Irrit. 2 (H315), Skin
Sens. 1B (H317), Aquatic Acute 1( H400), Aquatic
Chronic 1 ( H410 M=1)

Herstellung/Import in EU: 100-1000 t/a

Die Substanz wird von Verbrauchern, im beruflichen Bereich, in der Industrie und in der
Produktion verwendet (weit verbreitete Verwendung).
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Verbraucherprodukte: Biozide, Wasch- und Reinigungsmittel, Biozide, Luftsprays, Polituren und
Wachse, Parfums und Duftstoffe sowie Kosmetika und Korperpflegeprodukte.
Monitoringdaten:

Kommunale Klaranlagen: Farnesol wurde weder im Zu- noch im Ablauf von kommunalen
Klaranlagen in Spanien und Mexiko nachgewiesen (Becerril et al. 2010). In der Kldranlage von
Goteburg, Schweden, wurden mittlere Konzentrationen an Farnesol von 4 pug/L nachgewiesen,
im Ablauf der Klaranlage war die Substanz nicht nachweisbar (Paxeus et al. 1996).

Flir andere Umweltkompartimente liegen keine Daten vor.

3.1.18 Geraniol

ECNr.: 203-377-1
CAS Nr.: 106-24-1
Summenformel: C1oH180
_U.W i (2E)-3,7-Dimethyl-2,6-octadien-1-ol
: 2,6-Dimethyl-2,6-octadien-8-ol
Biozider Wirkstoff

Notifizierte Einstufung: Skin Irrit. 2 (H315), Skin Sens. 1
(H317), Eye Dam. 1 (H318)

Herstellung/Import in EU: 1000-10000 t/a

Die Substanz wird von Verbrauchern, im beruflichen Bereich, in der Industrie und in der
Produktion verwendet (weit verbreitete Verwendung).

Verbraucherprodukte: Wasch- und Reinigungsmittel, Biozide, Luftsprays, Polituren und Wachse,
Parfums und Duftstoffe sowie Kosmetika und Kérperpflegeprodukte.

Monitoringdaten:

Kommunale Kldranlagen: Geraniol wurde weder im Zu- noch im Ablauf von kommunalen
Klaranlagen in Spanien und Mexiko nachgewiesen (Becerril et al. 2010). Der LOD lag bei 0,048
pg/L. Auch im Zulauf einer weiteren spanischen Klaranlage wurde die Substanz nicht gefunden
(Martinez et al. 2015). In der Kldranlage von Goteburg, Schweden, wurden mittlere
Konzentrationen an Farnesol von 1 pg/L nachgewiesen, im Ablauf der Klaranlage war die
Substanz nicht nachweisbar (Paxeus et al. 1996). Der LOD wurde hier nicht angegeben.

Oberflaichenwasser: In Flief3gewdssern (Llobregat, Spanien) und Seen (Pamvotis, Griechenland)
war Geraniol nicht nachweisbar (Martinez et al. 2013, Maidatsi et al. 2015). Die LOD lagen bei
0,0033 bzw. 0,003 pg/L.

Flir andere Umweltkompartimente liegen keine Daten vor.

36



TEXTE Vorkommen von Duftstoffen aus Wasch- und Reinigungsmitteln in Abwasser und Oberflachengewassern —
Literaturstudie

3.1.19  Hexyl Cinnamal

i3 EC Nr.: 202-983-3
E) . 86
SN CAS Nr.: 101-86-0
Summenformel: C15H200
a-hexylcinnamaldehyde
(2E)-2-(phenylmethylidene)octanal

2-Benzylideneoctanal

e Notifizierte Einstufung: Skin Sens. 1 (H317),
Skin Sens. 1B ( H317), Aquatic Acute 1 (H400), Aquatic
Chronic 2 ( H411)
Keine Angaben zu Herstellung/Import und
Einsatzbereichen.
Monitoringdaten:

Kommunale Klaranlagen: Im Zulauf von kommunalen ARA in Europa und den USA wurden
mittlere Konzentrationen von 7,9 bis 34,9 pg/L bestimmt. Im Ablauf lagen die Konzentrationen
bei 0,01 bis 0,465 pg/L (Simonich et al. 2000, 2002). Die Gesamtelimination lag nach der
biologischen Reinigung zwischen 96,3 und 99,9%. Auch im Ablauf von weiteren spanischen sowie
einer griechischen Kldranlage war die Substanz nicht nachweisbar (Becerril et al. 2010, Becerril-
Bravo et al. 2010, Maidatsi et al. 2015). Der LOD lag zwischen 0,002 und 0,026 pg/L. Klaschka et
al. (2012) bestimmten Hexyl Cinnamal im Zu- und Ablauf einer Klaranlage an der Ammer. Die
mittlere Zulaufkonzentrationen lag bei 7,58 pg/L, die mittlere Ablaufkonzentration bei <0,009
pg/L. Dem entspricht eine Elimination von 99,9%. Simonich et al (2002) fanden fiir Hexyl
Cinnamal in 5 Kldranlagen mit dem Belebtschlammverfahren aus den USA und Europa mittlere
Eliminationsraten von 99,8%.

Oberflachenwasser: Im See Pamvotis, Griechenland war Hexyl Cinnamal nicht nachweisbar
(Maidatsi et al. 2015). Der LOD lag bei 0,0025 pg/L.

Flir andere Umweltkompartimente liegen keine Daten vor.

3.1.20 Hydroxycitronellal

EC Nr.: 203-518-7
CAS Nr.: 107-75-5
CH, e Summenformel: C10H200-
LH, i
- MA.X 7-hydroxycitronellal
3,7-Dimethyl-7-hydroxyoctanal

Notifizierte Einstufung: Skin Sens. 1 (H317), Eye Irrit. 2
(H319)

Herstellung/Import in EU: 1000-10000 t/a

Die Substanz wird von Verbrauchern, im beruflichen Bereich, in der Industrie und in der
Produktion verwendet (weit verbreitete Verwendung).
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Verbraucherprodukte: Luftsprays, Biozide, Parfums und Duftstoffe, Polituren und Wachse,
Wasch- und Reinigungsmittel sowie Kosmetika und Kérperpflegeprodukte.
Monitoringdaten:

Kommunale Klaranlagen: In keiner der Arbeiten wurde Hydroxycitronellal im Zu- oder Ablauf
von Klaranlagen in Spanien, Mexiko oder Griechenland nachgewiesen (Godayol et al. 2015,
Becerril et al. 2010, Becerril-Bravo et al. 2010, Martinez et al. 2013, Maidatsi et al. 2015,
Martinez et al. 2015). Die LOD lagen zwischen 0,0029 und 1,7 ug/L.

Oberflaichenwasser: In Flief3gewdssern (Llobregat, Spanien) und Seen (Pamvotis, Griechenland)
war Hydroxycitronellal nicht nachweisbar (Martinez et al. 2013, Maidatsi et al. 2015). Die LOD
lagen bei 0,1 bzw. 0,0029 pg/L.

Fiir andere Umweltkompartimente liegen keine Daten vor.

3.1.21  Isocyclocitral

EC Nr.: 215-638-7
H.C CH CAS Nr.: 1335-66-6
0 Summenformel: C10H160
H.C / 2,4,6- trimethyl-3-cyclohexene-1-carboxaldehyde

Notifizierte Einstufung: Skin Irrit. 2 (H315), Skin Sens. 1B
(H317), Aquatic Chronic 3 (H412)

Keine Angaben zu Herstellung/Import und
Einsatzbereichen.

Zu Isocyclocitral wurden keinerlei Monitoringdaten in Umweltmedien gefunden. Lediglich die
verwandte Verbindung beta-Cyclocitral (2,6,6-trimethyl-1-cyclohexene-1-carboxaldehyde, CAS
432-25-7) wurde vereinzelt in Oberflichengewassern nachgewiesen. Jiang et al. (2016)
bestimmten im Lake Chaohu Maximalwerte von 0,077 pg/L und Huang et al. (2018) im See
Taihu (beide in China) Maximalwerte von 3,2 pg/L beta-Cyclocitral, die mit dem Auftreten von
Blaualgenbliiten (Microcystis, Anabaena) bzw. mit deren Abbau nach der Bliite erklart wurden.

3.1.22  Isoeugenol

EC Nr.: 202-590-7

CAS Nr.: 97-54-1

oH Summenformel: C10H120:
2-Methoxy-4-(1-propenyl)phenol

X 0 Notifizierte Einstufung: Acute Tox. 4 (H30),

H,C 0
Acute Tox. 4 (H312), Skin Irrit. 2 (H315), Skin Sens. 1
(H317), Eye Irrit. 2 (H319)

Keine Angaben zu Herstellung/Import und
Einsatzbereichen.
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Monitoringdaten:

Kommunale Klaranlagen: Im Rahmen eines schwedischen Monitoringprogramms wurden die
Zu- und Ablaufkonzentrationen in 10 schwedischen Kldranlagen bestimmt. Die
Zulaufkonzentrationen lagen zwischen 0,005 und 0,42 pg/L, die Ablaufkonzentrationen lagen
bei < 0,001 bis maximal 0,002 pg/L (Remberger et al. 2004). In derselben Arbeit wurde
Isoeugenol auch in Klarschlammproben bestimmt. Die Konzentrationen lagen tiberwiegend
unter der jeweiligen Bestimmungsgrenze, in einer Probe wurden 0,01 pg/g Trockengewicht
bestimmt.

In zwei weiteren spanischen Klaranlagen wurden Zulaufkonzentrationen von maximal 0,74 bzw.
ein Mittelwert von 0,96 ng/L bestimmt (Becerril et al. 2010, Martinez et al. 2015). Im Ablauf war
Isoeugenol in der ersten Anlage nicht nachweisbar, in der zweiten Anlage wurden im Mittel 0,48
pg/L gefunden.

Oberflichenwasser: In Fliefigewdassern (Llobregat, Spanien) und Seen (Pamvotis, Griechenland)
war Isoeugenol nicht nachweisbar (Martinez et al. 2013, Maidatsi et al. 2015). Die LOD lagen bei
0,1 bzw. 0,0032 pg/L. In 24 schwedischen Gewdassersedimenten bestimmten Remberger et al.
(2004) maximale Konzentrationen von 16 pg/kg Trockengewicht. In 14 Proben lagen die
Konzentrationen unter der (variablen) Bestimmungsgrenze.

Flir andere Umweltkompartimente liegen keine Daten vor.

3.1.23 Lialal

EC Nr.: 201-289-8

CAS Nr.: 80-54-6

Summenformel: C14H200
2-(4-tert-butylbenzyl)propionaldehyde
3-(4-tert-butylphenyl)butanal

Notifizierte Einstufung: Acute Tox. 4 (H302), Skin Irrit. 2
(H315), Skin Sens. 1 (H317), Repr. 2 (H361), Aquatic
Chronic 2 (H411)

Herstellung/Import in EU: 1000-10000 t/a

Die Substanz wird von Verbrauchern, im beruflichen Bereich, in der Industrie und in der
Produktion verwendet (weit verbreitete Verwendung).

Verbraucherprodukte: Luftsprays, Biozide, Polituren und Wachse, Wasch- und Reinigungsmittel,
Parfums und Duftstoffe, Kosmetika und Kérperpflegeprodukte, Beschichtungsprodukte,
Fiillstoffe, Spachtelmassen, Putze, Modellierton, Fingerfarben und Tinten und Toner.

Monitoringdaten:

Kommunale Klaranlagen: Im Zulauf kommunaler Klaranlagen aus Deutschland, Europa, Mexiko
und den USA wurde Lialal regelméafdig nachgewiesen. Die mittleren Konzentrationen lagen im
Bereich von 0,03 bis 2,56 pg/L (Klaschka et al. 2012, Simonich et al. 2000, 2002, Becerril et al.
2010). Im Ablauf fanden sich Werte von < LOD (Becerril-Bravo et al. 2010), bis 0,38 pg/L
(Klaschka et al. 2012). Demnach ermittelten Klaschka et al. (2012) fiir Lialal eine Eliminationsrate
in einer Kldranlage an der Ammer von >99,9%. Simonich et al (2002) fanden fiir Lialal (hier als p-
t-bucinal bezeichnet) in 5 Kldranlagen mit dem Belebtschlammverfahren aus den USA und Europa
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mittlere Eliminationsraten von 96,12%. Zlamalova Gargosova et al. (2013) bestimmten die Zu-
und Ablaufkonzentration von Lilial in einer tschechischen Klaranlage und fanden mittlere Werte
von 0,049 g/L bzw. 0,047 pg/L (Elimination 90,4%).

Oberflichenwasser: In bayerischen Flief3gewadssern (Ammer, Loisach, Isar) unterhalb von
Klaranlagen wurden Konzentrationen < 0,01 pg/L bestimmt (Klaschka et al. 2012).

Grundwasser: Stuart et al (2011) untersuchten Lialal in verschiedenen Grundwasserproben im
Vereinigten Konigreich und fanden maximale Konzentrationen von 0,07 pg/L.

Meerwasser: Keil et al. (2011) fanden Lialal in Wasserproben des Puget Sound, USA in
Konzentrationen von 0,008 pg/L und im Barkley Sound, Canada in Konzentrationen von 0,001

Hg/L.

Flir andere Umweltkompartimente liegen keine Daten vor.

3.1.24 D,L-Limonene

CH, ECNr.: 205-341-0
CAS Nr.: 138-86-3
Summenformel: C1oH1s
Dipentene; (+/-)-Limonene

Harmonisierte Einstufung: Flam. Lig. 3 (H226), Skin Irrit.
2 (H315), Skin Sens. 1 (H317), Aquatic Acute 1 (H400),

Aquatic Chronic 1 (H410)

H.C CH,

Keine Angaben zu Herstellung/Import.

Die Substanz wird zur industriellen Verwendung hergestellt und / oder importiert (Verwendung
von Zwischenprodukten).

Verbraucherprodukte: Der ECHA liegen keine 6ffentlichen Daten dariiber vor, ob und in welchen
chemischen Produkten der Stoff verwendet wird.

Monitoringdaten:

Oberflachenwasser: Im Neckar bei Heilbronn wurden in einer Einzelprobe 0,014 pg/L Limonen
(Juttner 1999) nachgewiesen. Schwarzbauer (2006) fand in 3 Sickerwasserproben von
Miilldeponien < LOD bis 60 pg/L Limonene.

Meerwasser: Sauer (1981) wiesen im Golf von Mexiko bis zu 0,04 ug/L D/L-Limonen nach.

D/L-Limonen wurde als geruchsaktive Substanz auch in der Abluft der Forschungsklaranlage
der Universitat Stuttgart in Hohe von 0,1146 pg/L Luft nachgewiesen (Zarra et al. 2008).

In der Arbeit von Bianchi and Varney (1998) wurde die saisonale Abhangigkeit der Limonene -
Konzentrationen im Estuarwasser von Souhthampten, UK untersucht (Brackwasser). Als
(natiirliche) Quelle des im Friihjahr und Sommer beobachteten Anstiegs auf bis zu 1 pg/L wurde
die Phytoplanktonbliite, insbesondere des photosynthetisch aktive Ciliats Mesodinium rubrum
identifiziert.

Fiir andere Umweltkompartimente liegen keine Daten vor.
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3.1.25 D-Limonene

Absolute EC Nr.: 227-813-5

s CAS Nr.: 5989-27-5, 68606-81-5
Summenformel: C10H16
(R)-p-mentha-1,8-diene
(+)-Limonene; d-limonene

Harmonisierte Einstufung: Flam. Liq. 3 (H226), Skin Irrit.
H,C CH, 2 (H315), Skin Sens. 1 (H317), Aquatic Acute 1 (H400),
Aquatic Chronic 1 (H410)

Herstellung/Import in EU: 1000-10000 t/a

)

Die Substanz wird von Verbrauchern, im beruflichen Bereich, in der Industrie und in der
Produktion verwendet (weit verbreitete Verwendung).

Verbraucherprodukte: Wasch- und Reinigungsmittel, Luftpflegeprodukte, Biozide (z. B.
Desinfektionsmittel, Schiadlingsbekdmpfungsmittel) und Poliermittel und Wachse.

Monitoringdaten:

Kommunale Klaranlagen: D-Limonen wurde im Zulauf kommunaler Klaranlagen in Spanien,
Mexiko und den USA nachgewiesen (Escalas et al. 2003, Becerril et al. 2010, Forster et al. 2012).
Die Konzentrationen lagen zwischen 0,23 (Einzelwert) bis 4 pg/L (Mittelwert). Im Ablauf
wurden zwischen 0,078 bis 0,2 ug/L bestimmt (Martinez et al. 2013, Escalas et al. 2003, Becerril
etal. 2010, Maidatsi et al. 2015, Forster et al. 2012), wobei die Substanz in weiteren Arbeiten mit
einem relativ hohen LOD > 0,3 pg/L nicht nachgewiesen wurde (Godayol et al. 2015, Glassmeyer
et al. 2005). In Kldarschldammen von 9 Klaranlagen aus den USA wurde 630 pg/kg nachgewiesen
(Kinney et al. 2006). D-Limonen wurde als geruchsaktive Substanz auch in der Abluft der
Forschungsklaranlage der Universitat Stuttgart in Héhe von 0,023 pg/L Luft nachgewiesen
(Zarra et al. 2008).

Oberflachenwasser: In Oberflichenwasser von Fliissen und Seen lagen die D-Limonen-
Konzentrationen zwischen < LOD (Lee & Rasmussen 2006, Focazio et al. 2008, Stackelberg et al.
2004, Potter et al. 2005, Maidatsi et al. 2015) und maximal 0,28 pg/L (Baldwin et al. 2016).

Sifdwassersedimente: Battaglin et al. (2018) wiesen D-Limonen in Fliefd3gewassersedimenten
des Rocky Mountain National Park in Héhe von geschatzten 169 pg/kg nach.

Meerwasser: Keil et al. (2011) fanden D-Limonen in Wasserproben des Puget Sound, USA in
Konzentrationen von 0,019 pg/L wahrend die Substanz im Barkley Sound, Canada nicht
nachweisbar war.

Fiir andere Umweltkompartimente liegen keine Daten vor.
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3.1.26 Linalool

EC Nr.: 201-134-4
CAS Nr.: 78-70-6
Summenformel: C10H1s0
H-,CMC-—-_: (35)-3,7-dimethylocta-1,6-dien-3-ol
CH, HyC Harmonised classifification Skin Sens. 1B (H317)

Notifizierte Einstufung: Skin Irrit. 2 (H315), Skin Sens. 1B
(H317), Eye Irrit. 2 ( H319)

Herstellung/Import in EU: 1000-10000 t/a
Die Substanz wird von Verbrauchern, im beruflichen Bereich, in der Industrie und in der
Produktion verwendet (weit verbreitete Verwendung).

Verbraucherprodukte: Biozide, Polituren und Wachse, Wasch- und Reinigungsmittel, Luftsprays,
Kosmetika und Korperpflegeprodukte, Parfums und Duftstoffe, Frostschutzmittel, Tinten und
Toner, Beschichtungsprodukte und Fiillstoffe, Spachtelmassen, Putze und Modellierton.

Monitoringdaten:

Kommunale Kldranlagen: Escalas et al (2003) bestimmten Linalool in Klaranlagen in Spanien
und fanden mittleren Konzentrationen von 9,2 pg/L im Zulauf und 0,31 pg/L im Ablauf. Dem
entspricht eine mittlere Eliminationsrate von 96,6%. Zlamalova Gargosova et al. (2013)
bestimmten die Zu- und Ablaufkonzentration von Linalool in einer tschechischen Klaranlage und
fanden mittlere Werte von 55,72 ug/L bzw. 0,046 pg/L (Elimination 99,9%).

Diese Daten werden durch weitere Arbeiten bestatigt, in denen Linalool im Ablauf von
Klaranlagen in Konzentrationen von < LOD bis 0,251 nachgewiesen wurde (Godayol et al. 2015,
Becerril et al. 2010, Becerril-Bravo et al. 2010, Hutchins et al. 1984, Maidatsi et al. 2015).

Oberflaichenwasser: Maidatsi et al. (2015) wiesen Linalool in dem griechischen See Pamvotis in
mittleren Konzentrationen von 0,22 pg/nach.

Fiir andere Umweltkompartimente liegen keine Daten vor.

3.1.27 Lyral

¢ EC Nr.: 250-863-4
CAS Nr.: 31906-04-4
Summenformel: C13H2202

4-(4-hydroxy-4-methylpentyl)cyclohex-3-
enecarbaldehyde

HC  CH,

Harmonisierte Einstufung: Skin Sens. 1A (H317)

Keine Angaben zu Herstellung/Import und
Einsatzbereichen.
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Monitoringdaten:

Kommunale Klaranlagen: In keiner der vorhandenen Arbeiten wurde Lyral im Zu- oder Ablauf
von Kldranlagen in Spanien oder Mexiko nachgewiesen (Godayol et al. 2015, Becerril et al. 2010,
Becerril-Bravo et al. 2010). Der LOD lag im Bereich von 0,063 - 1,1 pg/1.

Fiir andere Umweltkompartimente liegen keine Daten vor.

3.1.28 Methyl-2-Octynoate

EC Nr.: 203-836-6
CAS Nr.: 111-12-6
Summenformel: CoH140;

H’C“.;.J'Lf;/f’\/\/\cﬂa Methyl oct-2-ynoate; Folione

Notifizierte Einstufung: Sens. 1A (H317), Aquatic Acute 1
(H400), Aquatic Chronic 3 (H412)

Herstellung/Import in EU: 1-10 t/a

Die Substanz wird von Verbrauchern, im beruflichen und im industriellen Bereich verwendet
(weit verbreitete Verwendung).

Verbraucherprodukte: Biozide (z. B. Desinfektionsmittel, Schadlingsbekampfungsmittel),
Wasch- und Reinigungsmittel, Luftpflegemittel, Polituren und Wachse, Parfums und Duftstoffe,
Kosmetika und Korperpflegeprodukte, Verwendung in Innenrdumen und im Freien als
Verarbeitungshilfsstoff.

Monitoringdaten:

Kommunale Klaranlagen: In keiner der vorhandenen Arbeiten wurde Methyl-2-Octynoate im Zu-
oder Ablauf von Kldaranlagen in Spanien oder Mexiko nachgewiesen (Becerril et al. 2010,
Becerril-Bravo et al. 2010). Der LOD lag bei 0,13 bzw. 0,055 pg/L.

Fiir andere Umweltkompartimente liegen keine Daten vor.

3.1.29 Methyl-dihydrojasmonat

EC Nr.: 246-495-9
H,C CAS Nr.: 24851-98-7
Summenformel: C13H2203
methyl (3-oxo-2-pentylcyclopentyl)acetate
methyl 2-(3-ox0-2-pentylcyclopentyl)acetate
o CH, Notifizierte Einstufung: Not classified.

Herstellung/Import in EU: 1000-10000 t/a

Die Substanz wird von Verbrauchern, im beruflichen Bereich, in der Industrie und in der
Produktion verwendet (weit verbreitete Verwendung).

Verbraucherprodukte: Parfums und Duftstoffe, Biozide, Wasch- und Reinigungsmittel, Luftsprays,
Polituren und Wachse, Kosmetika und Korperpflegeprodukte, Beschichtungsprodukte, Fiillstoffe,
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Spachtelmassen, Putze, Modellierton, Fingerfarben, Kraftstoffe, Tinten und Toner und
Lederbehandlungsprodukte.

Monitoringdaten:

Kommunale Kldranlagen: Im Zulauf kommunaler Kldranlagen in den USA und Europa wurden
mittlere Konzentrationen von 1 - 21 pg/L bestimmt (Simonich et al. 2000, Klaschka et al. 2012,
Hijosa-Valsero et al. 2011). Im Ablauf der Kldranlagen wurden <0,006 - 1,23 pg/L bestimmt.
Arrubla et al. (2016) bestimmten im Zulauf einer kolumbianische Klaranlage 15,7 pg/L und im
Ablauf 9,1 pg/L. Klaschka et al. (2012) ermittelten fiir Methyl-dihydrojasmonat eine
Eliminationsrate in einer Klaranlage an der Ammer von >99,9%. Simonich et al (2002) fanden fiir
Methyl-dihydrojasmonat in 5 Kldranlagen mit dem Belebtschlammverfahren aus den USA und
Europa mittlere Eliminationsraten von 98,2%.

Oberflaichenwasser: In Flief3gewdssern wurden Konzentrationen von <0,01 - 0,75 pg/L ermittelt
(Klaschka et al. 2012, Feher et al. 2016, Kameda et al. 2007, Navarro et al. 2011, Matamoros et al.
2010, 2012). Matamoros et al. (2012) bestimmten im Ablauf des ddanischen Sees Brabrand eine
mittlere Konzentration von 0,029 pg/L.

3.1.30 OTNE

ECNr.: 259-174-3

0 CAS Nr.: 54464-57-2

H,C Summenformel: C16H260

ke et Tetramethyl Acetyloctahydronaphthalenes;

H,C CH;  1.(1,2,3,4,5,6,7,8-octahydro-2,3,8,8-tetramethyl-2-

naphthyl)ethan-1-one; Amberonne;
Octahydrotetramethylacetonaphtone

Notifizierte Einstufung: Skin Irrit. 2 (H315), Skin Sens. 1
(H317), Aquatic Chronic 2 (H411)

0 EC Nr.: 259-175-9

H,C CAS Nr.: 54464-59-4

CH.
3 Summenformel: C1¢H260

CH
3 1-(1,2,3,4,5,6,7,8-octahydro-2,3,5,5-tetramethyl-2-

naphthyl)ethan-1-one

Notifizierte Einstufung: Skin Irrit. 2 (H315), Skin Sens. 1
H.C CH, (H317), Aquatic Chronic 2 (H411)

o

44



TEXTE Vorkommen von Duftstoffen aus Wasch- und Reinigungsmitteln in Abwasser und Oberflachengewassern —
Literaturstudie

EC Nr.: 268-978-3

o CAS Nr.: 68155-66-8
H.C
H.C cH, Summenformel: C1¢H260
H,C CH, 1-(1,2,3,5,6,7,8,8a-octahydro-2,3,8,8-tetramethyl-2-
naphthyl)ethan-1-one
EC Nr.: 268-979-9
0 CAS Nr.: 68155-67-9
H.C
H.C CH, Summenformel: C1¢H260
H,C CH, 1-(1,2,3,4,6,7,8,8a-octahydro-2,3,8,8-tetramethyl-2-
naphthyl)ethan-1-one
Monitoringdaten:

Kommunale Klaranlagen: OTNE lasst sich im Zu- und Ablauf kommunaler Klaranlagen
regelmaflig nachweisen. Im Zulauf wurden Konzentrationen von 1,27 bis 21,5 pg/L bestimmt, im
Ablauf 0,028 bis 3,2 pg/ (Klaschka et al. 2012, Simonich et al. 2002, Terzic et al. 2008, Diaz-
Garduno et al. 2017, McDonough et al. 2017, Mitjans and Ventura 2004). Klaschka et al. (2012)
ermittelten fiir OTNE eine Eliminationsrate in einer Klaranlage an der Ammer von 82,9%.
Simonich et al (2002) fanden fiir OTNE in 5 Klaranlagen mit dem Belebtschlammverfahren aus
den USA und Europa mittlere Eliminationsraten von 91,7%.

Im Klarschlamm der Klaranlage Georgetown, USA wurden 0,007 pg/kg Trockengewicht
bestimmt (Difrancesco et al. 2004), in Schlammen von 44 schwedischen Klaranlagen hingegen
ein Median von 9,5 pg/kg Tockengewicht (Osteras et al .2012).

Oberflaichenwasser: In Fliefigewassern in Deutschland, Frankreich, Ungarn, Schweden und
Spanien wurden iiblicherweise Konzentrationen < LOD bis maximal 0,81 pg/L bestimmt (Bester
et al. 2008, Danube data base, Klaschka et al. 2012, Corada-Fernandez et al. 2017, Mitjans and
Ventura 2004, Osteras et al .2012). Eine Ausnahme wird von Corada-Fernandez et al. (2017)
beschrieben, die bei einem Starkregenereignis am Fluss Guadalete, Spanien bis 6,54 pg/L OTNE
nachwiesen.

Grundwasser: Corada-Fernandez et al. (2017) bestimmten OTNE in 29 Grundwasserproben in
Siidspanien und fanden Konzentrationen < LOD bis maximal 1,285 pg/L.

Marine Sedimente: Pintado-Herrera et al. (2016) fanden in kiistennahen mit urbanen bzw.
industriellen Abwassereinleitungen beeinflussten Sedimenten Siidspaniens 0,003 - 0,56 pg/kg
Trockensubstanz OTNE. Die geleichen Autoren bestimmten in der Bucht von Cadiz und dem
Huelva Estuar deutlich héhere Werte von 22,1 bzw. 6,1 pg/kg Trockensubstanz (Pintado-Herrera
etal. 2017).
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3.2 Bewertung der Monitoringdaten

Insgesamt wurden zu den ausgewahlten 30 Duftstoffen tiber 600 Einzelwerte aus iiber 90
Arbeiten zusammengetragen und dokumentiert. Lediglich zu zwei Duftstoffen (alpha-
Butylcinnamaldehyde und Isocyclocitral) wurden keine Monitoringdaten gefunden.

Der Duftstoff alpha-Butylcinnamaldehyde (CAS 7492-44-6) wurde unter REACH nur
vorregistriert, ein Substanzdossier ist daher nicht verfiigbar. Die Verbindung wurde aufgrund
der vermuteten allergisierenden Wirkung in die ECHA-Liste von Stoffen aufgenommen, die
voraussichtlich die Kriterien von Anhang Il der REACH-Verordnung (vorregistrierte Stoffe, die
vermutlich in eine der Gefahrenklassen in den Bereichen ,Gesundheitsgefahren“ oder
L,Umweltgefahren“ fallen) erfiillen. Gleiches trifft auch fiir Isocyclocitral (CAS 1335-66-6) zu, das
zudem aufgrund von QSAR Abschatzung als moglicherweise karzinogen und
reproduktionstoxisch gilt (https://echa.europa.eu/de/information-on-chemicals, Zugriffsdatum
7.9.18).

Der Duftstoff Isocyclocitral wird zwar in einer Stellungnahme der Europaischen Behorde fiir
Lebensmittelsicherheit (EFSA) zu Duftstoffen hinsichtlich seines allergenen Potentials
berticksichtigt (EFSA 2011), weitere relevante Daten liegen jedoch nicht vor.

Insgesamt scheinen die ausgewahlten Duftstoffe noch nicht in den Fokus von Monitoring-
programmen gerlickt zu sein. Ein Grofsteil der Duftstoffe ist natiirlichen Ursprungs, so dass auch
Eintrdge aus Pflanzen, Bakterien oder Algen erwartet werden konnen. Eine Ausnahme ist der
synthetische Duftstoff OTNE, der oftmals im Zusammenhang mit synthetischen Moschus-
verbindungen mituntersucht wurde und von dem schon langer bekannt ist, dass er in
Oberflachengewdssern nachweisbar ist.

Viele der ausgewdhlten Arbeiten thematisieren den Eintrag von Duftstoffen zudem eher iiber die
Verwendung von Korperpflegeprodukten (personal care products), wahrend der Eintrag liber
Wasch- und Reinigungsmittel kaum Beachtung findet. Allerdings 1413t sich dies in den
Mischproben aus Klaranlagen oder aus Oberflaichengewdassern nicht sicher zuordnen.

Eine Ubersicht iiber die recherchierten Daten mit den minimalen und maximalen Konzen-
trationsbereichen ist in Tabelle 2 dargestellt (siehe Legende unten).

Tabelle 2: Zusammenfassung der Monitoringdaten mit Angaben zu Minimum und Maximum
Konzentrationen in verschiedenen ARA und Umweltmedien.

Name ARA ARA Gewadsser | Grund- Sediment | Meer- Sediment
Zulauf Ablauf MIN wasser limnisch wasser marin
MIN MIN MAX MIN MIN MIN MIN
MAX MAX MAX MAX MAX MAX
alpha- Keine Daten

Butylcinnamaldehyde

Alpha-Isomethyl ++ ++ <LOD ++
lonone ++++ +++ ++
Amyl Cinnamal <LOD <LOD

Amylcinnamyl Alcohol | < LOD <LOD
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Name ARA ARA Gewadsser | Grund- Sediment | Meer- Sediment
Zulauf Ablauf MIN wasser limnisch wasser marin
MIN MIN MAX MIN MIN MIN MIN
MAX MAX MAX MAX MAX MAX
Anise Alcohol <LOD <LOD
Benzyl Alcohol <LOD <LOD <LOD
++++ ++ ++++
Benzyl Benzoate <LOD <LOD <LOD <LOD
++++
Benzyl Cinnamate <LOD <LOD <LOD
Benzyl Salicylate <LOD <LOD <LOD <LOD +
+++ +++ +++ ++++
beta-lonone ++ <LOD + ++
+++ + ++++ +++
Cinnamal <LOD <LOD +
Cinnamyl Alcohol ++++ <LOD <LOD
++++
Citral <LOD <LOD <LOD
+++ +++ ++
Citronellol <LOD <LOD
++++
Coumarin <LOD <LOD <LOD
++
Eugenol <LOD <LOD <LOD
+++ +++ +
Farnesol <LOD <LOD
++++
Geraniol <LOD <LOD <LOD
++++
Hexyl Cinnamal ++++ + <LOD
+H+++ +++
Hydroxycitronellal <LOD <LOD <LOD
Isocyclocitral Keine Daten
Isoeugenol + <LOD <LOD <LOD
+++ +++ +H+++
Lialal ++ <LOD ++ ++ +
++++ +++
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Name ARA ARA Gewadsser | Grund- Sediment | Meer- Sediment
Zulauf Ablauf MIN wasser limnisch wasser marin
MIN MIN MAX MIN MIN MIN MIN
MAX MAX MAX MAX MAX MAX

Limonene / D,L- <LOD ++

Limonene ++ ++++

D-Limonene +++ ++ <LOD <LOD <LOD
4+ +++ +++ 44+ ++

Linalool +4+++ < LOD +++
+H+++ +++

Lyral <LOD <LOD

Methyl-2-Octynoate <LOD <LOD

Methyl- +H++ < LOD <LOD

dihydrojasmonat +H+ 4+

OTNE T ++ <LOD <LOD N
+++++ ++++ +++ ++++ 4+

Konzentrationsbereiche (in pg/L bzw. pg/kg):

+ < 0,01

++ 0,01-<0,1
+++ 01-<1
++++ 1-<10
+++++ >10

Obwohl im Rahmen der Studie keine systematische Auswertung von Daten zur biologischen
Abbaubarkeit der Duftstoffe durchgefiihrt wurde, weisen einige Veroéffentlichungen auf eine gute
Abbaubarkeit vieler Duftstoffe der Auswahlliste hin. So werden fiir Geraniol, Citral, Citronellol
Abbauwerte von 80-100% und fiir Linalool von 60-70% in OECD 301 Tests angegeben (Wilsch-
Irrgang 2017). In den REACH-Registrierungsdossiers finden sich Abbaudaten zu mehreren der
Duftstoffe. Demnach gelten z.B. Anise Alcohol, Benzyl Alcohol, Cinnamyl Alcohol, Benzyl
Benzoate, Farnesol und Linalool als leicht biologisch abbaubar

(https://echa.europa.eu/de/information-on-chemicals, Zugriffsdatum 3.6.18).

Die gute Abbaubarkeit wird durch die meist gute Elimination der Duftstoffe bestatigt. Eine
Ausnahme ist der Duftstoff OTNE, fiir das eine Elimination von lediglich 83-92 % belegt ist. Fiir
den Duftstoff Linalool sind die hochsten Eintrage in Klaranlagen belegt, die trotz der insgesamt
guten Elimination von iiber 97% zu Eintragen in Oberflachengewdassern fithren kénnten. Die
Datenlage fiir Oberflichengewdasser lasst aber keine Riickschliisse zu. Auch alpha-Isomethyl
Ionone, Benzyl Alcohol, Benzyl Salicylate, Cinnamyl Alcohol, Citral, Eugenol, Hexyl Cinnamal,
Isoeugenol, Lialal, D-Limonen und Methyl-dihydrojasmonate lassen sich in Klaranlagenabldufen
nachweisen. Zumindest einige der untersuchten Duftstoffe sind jedoch den sogenannten pseudo-
persistenten Soffen zuzurechnen, die trotz relativ guter Abbaubarkeit aufgrund des hohen
kontinuierlichen Eintrags in Oberflaichengewassern nachgewiesen werden (Ahting et al. 2018).
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3.3 Analysemethoden

Die in der liberwiegenden Anzahl der Arbeiten verwendete Analysenmethode ist GC-MS, was
darauf hinweist, dass die Substanzen eine gewisse Fliichtigkeit und oftmals keine chromophore
Gruppe (UV, VIS) aufweisen. Wasserige Proben wurden meist mit verschiedenen
Festphasenextraktionsverfahren (SPE, SPME) angereichert, in dlteren Arbeiten wurde hierfiir
auch Fliissigextraktionsverfahren verwendet. Feststoffproben (Sedimente, Kldarschlamm)
wurden in der Regel mittels Fliissigextraktion eluiert. Neben den ausgewerteten Arbeiten zum
Umweltvorkommen der ausgewdahlten Duftstoffe existieren zahlreiche weitere Methoden zum
Nachweis allergener Duftstoffe in Produkten oder pflanzlichen Materialien, die jedoch einen
anderen Konzentrationsbereich abdecken und ohne Anreicherungsverfahren auskommen.
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4 Diskussion und Ausblick

Insgesamt sind in der Fachliteratur zu Duftstoffen in der Umwelt iiberwiegend Eintrage zu
Moschusverbindungen zu finden. In einer Untersuchung des Osterreichischen
Umweltbundesamtes zum Vorkommen organischer Stoffe in Donausedimenten und
Schwebstoffen wurden folgende Moschusverbindungen berticksichtigt (Scharf et al. 2004):
Moschus-Xylol, Moschus-Keton, Moschus-Tibeten, Moschus-Ambrette, Moschus-Mosken,
Galaxolid (HHCB), Tonalid (AHTN), Celestolid (ADBI), Phantolid (AHMI), Traseolid (ATII),
Cashmeran (DPMI). Fiir alle diese Stoffe finden sich Eintrage in der ECHA-
Chemikaliendatenbank, einige unterliegen jedoch strikten Verwendungsbeschrankungen. Es
ware zu prifen, welche Moschusverbindungen noch auf dem Markt sind und ob die Datenlage zu
Monitoringergebnissen tatsachlich fiir alle diese Verbindungen gut ist.

Die recherchierten Monitoringdaten zu den ausgewdahlten Duftstoffen beziehen sich
iiberwiegend auf Zu- und Ablaufe von Klaranlagen, die 69% aller Eintrage ausmachen. Rund
21% der Eintrage beziehen sich auf Monitoringdaten von Oberflaichengewdssern (Fliisse, Seen),
die restlichen 10% auf Monitoringdaten zu Sedimenten, Grundwasser, Meerwasser,
Regenwasser u.a. In einigen Arbeiten ist die Aussage zum Umweltvorkommen durch relativ hohe
LOD im pg/L-Bereich deutlich eingeschrankt.

Es sei darauf hingewiesen, dass zwei Duftstoffe (Eugenol und Geraniol) auch als Pflanzenschutz-
mittel zugelassen sind. Flir zwei weitere (Citronellol und Cinnamaldehyde) wurde der Antrag
abgelehnt.!2 Fiir Citronella Oil, ein Substanzgemisch mit den Hauptkomponenten Citronellal,
Geraniol, Citronellol und Geranyl Acetate, liegt ein “Safety report” der European Food Safety
Authority (EFSA) vor, in dem darauf hingewiesen wird, dass Eugenol und Isoeugenol als
Verunreinigungen enthalten sind (EFSA 2012). Es werden allerdings keine Monitoringdaten
berichtet. Drei Duftstoffe (Benzyl Alcohol, Cinnamal und Geraniol) sind zugleich anerkannte
biozide Wirkstoffe.13

Von Seiten der Landervertreter wurde die Anfrage dahingehend kommentiert, dass es sich bei
den ausgewdhlten Duftstoffen um deklarationspflichtige und potentiell allergene Aromen in
Kosmetika und Lebensmitteln handelt, die fast alle auch natiirlicherweise vorkdmen. Daher
sollte noch gepriift werden, ob neben den bekannten Moschusverbindungen weitere
synthetische Duftstoffe auf dem Markt sind.

Wahrend der Recherche wurden Hinweise auf zahlreiche Duftstoffe gefunden, die in der
Auswahlliste nicht enthalten waren. Neben den Moschusverbindungen sind hier folgende
Duftstoffe zu nennen, deren Vorkommen in Umweltmedien bei kiinftigen Recherchen
berticksichtigt werden sollten:

» Acetyl Cedrene (CAS 32388-55-9)

» Benzene, 1,1'-(3,3-dimethyl-1-butenylidene)bis 1,1,3-Trimethyl-3-phenylindan (PTML, CAS
910-35-8).

» Butyl Acetate (CAS 123-86-4)

» 4-tert.Butylcyclohexanol (CAS 98-52-2)

12 http://ec.europa.eu/food /plant/pesticides/eu-pesticides-database /public/
13 https://echa.europa.eu/de/information-on-chemicals /biocidal-active-substances
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» 4-tert.Butylcyclohexanone (CAS 98-53-3)

» Camphor (CAS 76-22-2, CAS 464-49-3, CAS 464-48-2)

» 1,8-Cineol (CAS 470-82-6)

» Dbeta-Cyclocitral (CAS 432-25-7)

» Dihydroactinidiolide (DHI, CAS 17092-92-1)

» Isophorone (CAS 78-59-1)

» Menthol (CAS 2216-51-5, CAS 89-78-1, CAS 15356-60-2, CAS 1490-04-6)
» 5-Methylheptan-3-one (CAS 541-85-5)

» alpha-Terpineol (CAS 7785-53-7 und CAS 10482-56-1)

» 4-Terpineol (CAS 562-74-3)

Es wird vorgeschlagen, die verfiigbaren Daten zur Abbaubarkeit und Okotoxizitit der
ausgewahlten Duftstoffe systematisch zu recherchieren und zu dokumentieren. Zudem sollten
chemisch-physikalische Parameter (log Pow, Wasserloslichkeit, Dampfdruck bzw. Henry
Koeffizient) gesammelt werden. Hieraus lasst sich der Verbleib in Klaranlagen und damit der
Eintrag in Oberfldchengewasser abschatzen (z.B. iiber das Simple Treat Modell). Ein Vergleich
dieser Daten mit den Monitoringergebnissen wiirde Riickschliisse tiber Eintragsmengen und
Verhalten der Duftstoffe in der Umwelt erméglichen.

Hauptergebnis der Literaturstudie ist, dass die Duftstoffe OTNE, alpha-Isomethyl lonone, Benzyl
Alcohol, Benzyl Salicylate, Cinnamyl Alcohol, Citral, Eugenol, Hexyl Cinnamal, Isoeugenol, Lialal,
D-Limonen und Methyl-dihydrojasmonate in Klaranlagenabldufen nachgewiesen werden. Es
wird daher empfohlen diese in kiinftigen Monitoringprogrammen zu beriicksichtigen.
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