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Gefahrgutbehälter auf Rezyklatbasis?
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Materialsicherheit?

Lösemittelbeständigkeit?

Langlebigkeit?

Verunreinigung der 
gelagerten Chemikalien?

Nationale & europaweite
Zielsetzungen zum

Kunststoff-Recycling



Kunststoff-Leachables
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Additive

• Weichmacher
• Antioxidantien
• Gleit-/Schmierstoffe
• Flammschutzmittel

 

Fremdstoffe

• Abbauprodukte des Polymers

• Abbauprodukte der Additive

• Verschmutzungen aus Produktion

• Eintrag aus Vornutzung

Bildnachweise:
amactechnologies.com
vecteezy.com
medicalplasticnews.com

Arzneimittel & 
Medizinprodukte

Lebensmittel-
verpackungen

Gefahrgut-
verpackungen aus

Kunststoff



Chemische Analyse von Leachables
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1. Bisphenol A
2. Bis(2-ethylhexyl) phthalate
3. Oleamide
4. Stearic acid
5. Palmitic acid
6. 2,4-Di-tert-butylphenol
7. 2,6-Di-tert-butylphenol
8. Octadecyl 3-(3,5-di-tert-butyl-4-hydroxyphenyl)propionate
9. ε-Caprolactam
10. 2-Mercaptobenzothiazole
11. 3,5-Di-tert-butyl-4-hydroxytoluene
12. 1,3-Di-tert-butylbenzene
13. cis-13-Docosenoamide
14. Tris(2,4-di-tert-butylphenyl)phosphate

Gaschromatographie-

Massenspektrometrie 

(GC-MS)

Bildnachweise:
agilent.com
sigmaaldrich.com



Umfassende Analyse von Leachables

mit Hilfe des Nontarget-Ansatzes
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Hochauflösende
Massenspektrometrie

Systematische Auswertung
aller erhaltenen Peaks

(replib) Phenol, 2,5-bis(1,1-dimethylethyl)-
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Fragestellung und experimentelles Vorgehen
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(1) Kanisterauswahl (2) Einfüllen von Lösemitteln (3) Probennahme

(4) Chemische Analyse (5) Datenprozessierung

• original, 
n = 5

• recycled, 
n = 10

rHDPEoHDPE

• Wasser (H2O)
• Ethanol (EtOH)
• Ethylacetat (EtOAc)
• 30% Salpetersäure (HNO3)
• 25% Ammoniak (NH4OH)

+250 mL (Tag 0) -50 mL (Tag 7, Tag 28) 

• Detektion 
aller Peaks

• Gruppierung 
gleicher Peaks

(6) Datenanalyse

• Chemische 
Identifizierung

• Metadaten
• Statistik

40°C

GC-HRMS

Injektion 1 µL



GC-HRMS-Analyse

Verunreinigungen im Lösemittel nach Lagerung
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blank

oHDPE

rHDPE

Bsp.: Tag 7, Ethanol



GC-HRMS-Analyse

Verunreinigungen im Lösemittel nach Lagerung
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blank

oHDPE

rHDPE

Anzahl Peaks je ProbeBsp.: Tag 7, Ethanol



GC-HRMS-Analyse

Verunreinigungen im Lösemittel nach Lagerung
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blank

oHDPE

rHDPE

Tag 7 →

Tag 28 →

Tag 7 →

Tag 28 →

H2O EtOH EtOAc HNO3 NH4OH



Datenanalyse

Gemeinsame und unterschiedliche Peaks
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oHDPE rHDPE oHDPE rHDPE oHDPE rHDPE oHDPE rHDPE oHDPE rHDPE



Datenanalyse

Gemeinsame und unterschiedliche Peaks
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Identifizierung der LM-Verunreinigungen
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NIST-Bibliothek 306.602 spectra
Öffentlich & In-house      32.642 spectra
   339.244 spectra

unbekannt
n=741 (83%)

identifiziert
n=154 (17%)

C
u
to

ff
 =

 7
0
0

Messung

Referenz

gemessene Spektren
n = 895
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Chemische Klassen der Leachables

Chemische  
Struktur

Automatische Klassifizierung
ClassyFire-Algorithmus

 
kingdom : Organic compounds
└─superclass : Benzenoids
   └─class : Benzene and substituted 
   derivatives
    └─subclass : Diphenylmethanes
       └─level 5 : Bisphenols

Berechnete Taxonomie der 
Verbindung

  
  
  

 

Organic compounds

Lipids and lipid-like molecules

Organoheterocyclic compounds

Organic oxygen compounds

Benzenoids
Organic nitrogen compounds

Hydrocarbons

Organometallic compounds

Organic acids and derivatives

Phenylpropanoids and polyketides

Fatty Acyls

Prenol lipids

Oxanes

Organooxygen compounds

Benzene and substituted derivatives
Organonitrogen compounds

Unsaturated hydrocarbons

Phenol ethers

Organometalloid compounds

Carboxylic acids and derivatives

Indenes and isoindenes

Saturated hydrocarbons

Benzodioxoles

Phenols

Organic carbonic acids and derivatives

Lactones

Naphthalenes

Cinnamaldehydes

Benzothiepins

Benzopyrans

Tetralins

Stilbenes

Macrolides and analogues
Cinnamic acids and derivatives

Organic phosphoric acids and derivatives

Fatty alcohols
Monoterpenoids

Alcohols and polyols
Carbonyl compounds

Phenylpropanes

Unsaturated aliphatic hydrocarbons

Organosilicon compounds

Anisoles

Carboxylic acid derivatives

Fatty acid esters

Alkanes

Fatty alcohol esters

Methoxyphenols

Carbonic acid diesters

Sesquiterpenoids

Cycloalkanes

Gamma butyrolactones

Organic cyanides

Amines

Benzoic acids and derivatives

Benzophenones

Lineolic acids and derivatives

Ethers

Dibenzothiepins

Dicarboxylic acids and derivatives

Nitronaphthalenes

Fatty acids and conjugates

2-benzopyrans

Benzoins

Phenylmethylamines

Tetracarboxylic acids and derivatives

Cinnamic acid esters

Phosphate esters

Diphenylmethanes

Menthane monoterpenoids

Secondary alcohols

Tertiary alcohols

Aldehydes

Siloxanes

Aromatic monoterpenoids

Bicyclic monoterpenoids

Carboxylic acid esters

Fatty acid methyl esters

Branched alkanes

Ketones

Alpha,beta-unsaturated carbonyl compounds

Aristolane sesquiterpenoids

Organoheterosilanes

Monocyclic monoterpenoids

Nitriles

Tertiary amines Benzoic acid esters

Long-chain fatty alcohols

Jasmonic acids

Dialkyl ethers

Cedrane and isocedrane sesquiterpenoids

Long-chain fatty acids

Aryl phosphates

Wax esters

Phthalic acid and derivatives

Cyclohexanols

Medium-chain aldehydes

Aryl ketones

Alpha,beta-unsaturated ketones

Trialkylamines
o-Hydroxybenzoic acid esters

Aryl phosphotriesters

Wax monoesters

Phthalate esters

Phenylketones

Enones

p-Phthalate esters

Alkyl-phenylketones

  1

  8

 22

 42

 69

100

140

Number of
observations (n)

(n = 143)

Bisphenol A

Bsp.: Bisphenol A
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“Aromaten” Phthalate

Fettsäureester

“Terpenoide” Alkane



Bekannte Anwendungen der detektierten

Leachables
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Bekannte Anwendungen der detektierten

Leachables

17.09.2024 Umfassende Analyse von Leachables aus rHDPE-Kanistern 16

(n = 72)

XMGQYMWWDOXHJM-SNVBAGLBSA-N
BUOAKQCLRBVIOX-UHFFFAOYSA-N
CUVLMZNMSPJDON-UHFFFAOYSA-N
SPURMHFLEKVAAS-UHFFFAOYSA-N
BXWNKGSJHAJOGX-UHFFFAOYSA-N
GQEZCXVZFLOKMC-UHFFFAOYSA-N
GYHFUZHODSMOHU-UHFFFAOYSA-N
IBLKWZIFZMJLFL-UHFFFAOYSA-N
ZDLBWMYNYNATIW-UHFFFAOYSA-N
DZIILFGADWDKMF-UHFFFAOYSA-N
KWVGIHKZDCUPEU-UHFFFAOYSA-N
ICKWICRCANNIBI-UHFFFAOYSA-N
NLZUEZXRPGMBCV-UHFFFAOYSA-N
RDQSIADLBQFVMY-UHFFFAOYSA-N
HMKKIXGYKWDQSV-KAMYIIQDSA-N
GUUHFMWKWLOQMM-QINSGFPZSA-N
XMVBHZBLHNOQON-UHFFFAOYSA-N
YIWUKEYIRIRTPP-UHFFFAOYSA-N
DLHQZZUEERVIGQ-UHFFFAOYSA-N
NTPLXRHDUXRPNE-UHFFFAOYSA-N
WTWBUQJHJGUZCY-UHFFFAOYSA-N
CCOQPGVQAWPUPE-UHFFFAOYSA-N
CCXNGHAFWSFYNV-UHFFFAOYSA-N
SESFRYSPDFLNCH-UHFFFAOYSA-N
ZCTQGTTXIYCGGC-UHFFFAOYSA-N
LMWNGLDCJDIIBR-CMDGGOBGSA-N
MWKFXSUHUHTGQN-UHFFFAOYSA-N
SAOKZLXYCUGLFA-UHFFFAOYSA-N
RWPICVVBGZBXNA-UHFFFAOYSA-N
XTJFFFGAUHQWII-UHFFFAOYSA-N
DOIRQSBPFJWKBE-UHFFFAOYSA-N
NKJOXAZJBOMXID-UHFFFAOYSA-N
RWCCWEUUXYIKHB-UHFFFAOYSA-N
NOOLISFMXDJSKH-UHFFFAOYSA-N
HFJRKMMYBMWEAD-UHFFFAOYSA-N
QYDYPVFESGNLHU-ZHACJKMWSA-N

LVGKNOAMLMIIKO-QXMHVHEDSA-N
FLKPEMZONWLCSK-UHFFFAOYSA-N
WEEGYLXZBRQIMU-UHFFFAOYSA-N
RRAFCDWBNXTKKO-UHFFFAOYSA-N
ONKNPOPIGWHAQC-UHFFFAOYSA-N
IFYYFLINQYPWGJ-UHFFFAOYSA-N
PHXATPHONSXBIL-UHFFFAOYSA-N
AZGIFKCGYRMPKP-UHFFFAOYSA-N
BRRVXFOKWJKTGG-UHFFFAOYSA-N
VPKMGDRERYMTJX-CMDGGOBGSA-N
KGEKLUUHTZCSIP-UHFFFAOYSA-N
MGWAVDBGNNKXQV-UHFFFAOYSA-N
XUGNVMKQXJXZCD-UHFFFAOYSA-N
AXISYYRBXTVTFY-UHFFFAOYSA-N
YRHYCMZPEVDGFQ-UHFFFAOYSA-N
YWFWDNVOPHGWMX-UHFFFAOYSA-N
BJQWYEJQWHSSCJ-UHFFFAOYSA-N
NDJKXXJCMXVBJW-UHFFFAOYSA-N
YJLYANLCNIKXMG-UHFFFAOYSA-N
RZJRJXONCZWCBN-UHFFFAOYSA-N
YBGZDTIWKVFICR-JLHYYAGUSA-N
IIGMITQLXAGZTL-UHFFFAOYSA-N
YCOZIPAWZNQLMR-UHFFFAOYSA-N
FWXKCXJPHSAYMK-UHFFFAOYSA-N
FBZANXDWQAVSTQ-UHFFFAOYSA-N
QCDWFXQBSFUVSP-UHFFFAOYSA-N
SATCULPHIDQDRE-UHFFFAOYSA-N
WUOACPNHFRMFPN-UHFFFAOYSA-N
HFDVRLIODXPAHB-UHFFFAOYSA-N
HLZKNKRTKFSKGZ-UHFFFAOYSA-N
DNRJTBAOUJJKDY-UHFFFAOYSA-N
RUVINXPYWBROJD-ONEGZZNKSA-N
QZCLKYGREBVARF-UHFFFAOYSA-N
XFRVVPUIAFSTFO-UHFFFAOYSA-N
AZSKHRTUXHLAHS-UHFFFAOYSA-N
KMPQYAYAQWNLME-UHFFFAOYSA-N



Welche Leachables sind Einträge aus 

Vornutzung?
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PLASTIC

n = 46

CONSUMER

n = 78

COSMETICS/

FRAGRANCE/

FLAVOUR

n = 67

DYE/PAINT

n = 15

Pubchem ‘Uses’

n = 98

PLASTIC

Compounds known to be associated with 'plastics', 'plastic packaging', 

'plastic additive' etc. 

(sources: PubChem, ECHA, CPPdb)

CONSUMER

Compounds known to be associated with 'consumer products' including 

household articles, personal care products etc.

(see doi:10.1021/acs.est.7b04781)

COSMETICS/FRAGRANCES/FLAVOUR

Compounds known to be associated with 'cosmetics’, 'fragrances', 'flavours’ 

(sources: EU Combined Cosmetics Inventory; PubChem) 

DYE/PAINT

Compounds known to be associated with 'dye', 'paint', 'ink' etc. 

(source: PubChem)

Problem: viele Stoffe werden für 

zahlreiche Zwecke eingesetzt!



“Typische” Kunststoff-Leachables
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A

→ Weichmacher
→ Ausgangsstoffe
→ Lösemittel
→ Antioxidantien

PLASTIC

n = 46

CONSUMER

n = 78

COSMETICS/

FRAGRANCE/

FLAVOUR

n = 67

DYE/PAINT

n = 15

Pubchem ‘Uses’

n = 98

A



“Neue Leachables”: 

Einträge aus Vornutzung
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B

→ Duftstoff, Seifen→ Fixiermittel, Parfüms

→ Cremes, Parfüms

→ Duftstoff → UV-Schutz

→ Emulgator

PLASTIC

n = 46

CONSUMER

n = 78

COSMETICS/

FRAGRANCE/

FLAVOUR

n = 67

DYE/PAINT

n = 15

Pubchem ‘Uses’

n = 98

B
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Was sind die vielen unbekannten Verbindungen?

− Cluster-Analyse

− Gruppierung nach

spektraler Ähnlichkeit

→ Identifizierte Verbindungen

repräsentativ für Gesamtheit

aller Spektren



Zusammenfassung

− In Abhängigkeit des gelagerten LMs wurden bis zu 870 
Verunreinigungen detektiert. 

− Die überwiegende Mehrheit der Verunreinigungen trat nur bzw. 
in deutlich erhöhter Konzentration in rHDPE-Kanistern auf.

− 154 Verbindungen konnten identifiziert werden. Die Analyse der 
bekannten Nutzungen dieser Stoffe deuteten auf einen starken 
Eintrag von Verunreinigungen aus Vornutzungen in das 
Rezyklat hin.

− rHDPE wies damit deutliche Nachteile gegenüber oHDPE in der 
Nutzung als Gefahrgutbehälter auf.
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Ausblick

− Weitere Tests mit Kanistern aus unterschiedlichen

Ausgangsmaterialien und Produktionsverfahren

− Vergleich Pellets <--> Endprodukt

− Untersuchung beschichteter Verpackungen: 

Test verschiedener Schichtdicken

− Weitere Kooperationspartner willkommen
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Danksagung
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Fachbereich 3.1 - Sicherheit von Gefahrgutverpackungen und Batterien

Anita Schmidt
Anja Geburtig
Thomas Werischak

Fachbereich 1.8 - Umweltanalytik
Christian Piechotta
Rudolf Schneider



Umfassende Analyse von Leachables aus 

rezyklierten HDPE-Kanistern
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(1) Kanisterauswahl (2) Einfüllen von Lösemitteln (LM) (3) Probennahme

(4) Chemische Analyse (5) Datenprozessierung

• original, 
n = 5

• recycled, 
n = 10

rHDPEoHDPE

• Wasser (H2O)
• Ethanol (EtOH)
• Ethylacetat (EtOAc)
• 30% Salpetersäure (HNO3)
• 25% Ammoniak (NH4OH)

+250 mL (Tag 0) -50 mL (Tag 7, Tag 28) 

• Detektion 
aller Peaks

• Gruppierung 
gleicher Peaks

(6) Statistik

• Chemische 
Identifizierung

• Klassifizierung
• Statistik

40°C

GC-HRMS

Injektion 1 µL
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