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Zusammenfassung 

Standartox ist ein Tool und eine Datenbank, welche ökotoxi-

kologische Testresultate aufbereitet, harmonisiert sowie Filter- 

und Aggregationsmethoden für Nutzer bereitstellt. Durch Letz-

tere wird das Problem der Variabilität multipler Testresultate für 

bestimmte Chemikalien-Taxon-Kombinationen angegangen. 

Als Datenbasis verwendet Standartox die ECOTOX-Daten-

bank der Umweltbehörde der Vereinigten Staaten von Amerika 

(US EPA). Somit stehen 600,000 Testresultate von 8000 

Chemikalien mit ungefähr 8000 Taxa in Standartox zur Verfü-

gung. Aufgrund der ständigen Einbindung neu verfügbarer 

Testresultate steigt diese Zahl kontinuierlich. Nutzer erhalten 

Zugriff auf Standartox über die Web-Applikation standartox.uni-

landau.de oder das R-Paket github.com/andschar/standartox, 

was auch eine maschinelle Bearbeitung der Daten ermöglicht. 

 

Einleitung 

Eine steigende Anzahl von Chemikalien wie Pharmazeutika, 

Pestizide und synthetische Hormone werden weltweit täglich in 

verschiedenen Prozessen eingesetzt. Allein in Europa werden 

schätzungsweise ca. 100.000 unterschiedliche Chemikalien 

verwendet, wovon 30.000 in Mengen von mehr als einer Tonne 

pro Jahr hergestellt werden (Breithaupt 2006). Außer Pesti-

ziden, die gezielt in der Umwelt freigesetzt werden, gelangen 

die meisten Chemikalien durch ihre Verwendung und über ver-

schiedene Pfade (z. B. atmosphärische Emission und Ab-

lagerung oder Ableitung durch Abwasser) in die Umwelt 

(Schwarzenbach 2006). Dort können sie wiederum Popu-

lationen und Gemeinschaften von Organismen sowie asso-

ziierte Ökosystemfunktionen gefährden (Schäfer et al. 2012; 

Malaj et al. 2014; Barra Caracciolo, Topp, and Grenni 2015; 

Johnston, Mayer-Pinto, and Crowe 2015), was letztendlich den 

Beitrag der Natur zum menschlichen Wohlbefinden 

beeinträchtigt. Zum Beispiel können Ökosystemdienst-

leistungen, wie sauberes Trink- und Bewässerungswasser 

sowie die Produktion von Lebensmitteln betroffen sein (Peters, 

Bundschuh, and Schäfer 2013; van der Sluijs et al. 2013). Es 

wurde gezeigt, dass Chemikalien wie Pestizide starke negative 

Wirkungen auf Nichtzielorganismen, wie Vögel (Hallmann et al. 

2014), Fische (Yamamuro et al. 2019) sowie Gewässer-

insekten (Beketov et al. 2013) haben können, was wiederum 

bisherige Regulierungsbemühungen in Frage stellt (Schäfer 

2019). 

 

Um letztendlich die Risiken von Chemikalien für Ökosysteme 

bewerten zu können, werden Daten zu deren Toxizität benötigt. 

Diese werden typischerweise in standardisierten ökotoxiko-

logischen Tests generiert. Ebenso werden häufig zulässige 

Umwelthöchstkonzentrationen aus solchen Testdaten, 

typischerweise in Kombination mit Sicherheitsfaktoren abge-

leitet. Obwohl in ökotoxikologischen Experimenten eine große 

Anzahl an Organismen verwendet wird, werden häufig nur 

Testdaten einiger gut untersuchter Standardtestorganismen, 

wie der Wasserfloh Daphnia magna, die Wanderratte Rattus 

norvegicus, die Amerikanische Dickkopfelritze Pimephales 

promelas oder die Mikroalge Raphidocelis subcapitata, als 

Repräsentanten für die entsprechenden Gemeinschaften in 

Ökosystemen herangezogen. Allerdings wurde in ver-

gangenen Studien gezeigt, dass die Empfindlichkeit dieser 

Testarten relativ zu anderen Arten in der Gemeinschaft variiert 

(Van den Berg et al. 2019). Dadurch ist ein einheitliches 

Schutzniveau nicht gewährleistet, und es ist dementsprechend 

vorteilhaft, alle zur Verfügung stehenden Daten in Analysen 

einfließen zu lassen. Allerdings stehen häufig Daten zur selben 

Art und Chemikalie von verschiedenen Studien zur Verfügung 

und weisen so eine hohe Variabilität auf. Dies kann zu starken 

Unterschieden in den Ergebnissen der Analysen zum Beispiel 

von Empfindlichkeiten von Organismen gegenüber Chemi-

kalien führen, wenn diese Toxizitätsdaten nicht einheitlich 

behandelt werden. Darüber hinaus werden ökotoxikologische 

Daten bis dato zwar gesammelt, jedoch behindern Faktoren, 

wie unterschiedliche Konzentrations- und Zeiteinheiten eine 

harmonisierte Auswertung. Ebenso sind taxonomische Ein-

heiten nicht immer exakt definiert und es fehlen Informationen 

zu der Zugehörigkeit zu bestimmten Gemeinschaften bzw. 

Lebensräumen. Unvollständige Angaben zu den Chemikalien 

schränken des Weiteren Analysen nach bestimmten Klassen 

von Chemikalien ein. 

 

Standartox ist ein Tool und eine Datenbank, die diese 

Probleme löst. Es ermöglicht die Vielzahl an Testresultaten für 

Analysen zur Empfindlichkeit von Organismen gegenüber 

unterschiedlichen Chemikalien verfügbar zu machen. Als 

Datengrundlage verwendet Standartox die ECOTOX-Daten-

bank (US EPA 2019), der Umweltbehörde der Vereinigten 

Staaten von Amerika (US EPA), welche vierteljährlich mit 

jeweils ca. 5000 neuen Testresultaten aktualisiert wird. Diese 

stellt die größte öffentlich zugängliche Sammlung an öko-

toxikologischen Testresultaten dar. Standartox prozessiert die 

darin enthaltenen Daten und bereitet diese in einer stan-

dardisierten Form, d.h. mit zusätzlichen Informationen, Filter- 

und Aggregations-Methoden, auf. Dafür werden andere öffent-

lich zugängliche Datenbanken, wie Pubchem (Kim et al. 2016) 

oder ChEBI (Hastings et al. 2016) für Chemikalien bzw. GBIF 
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(GBIF Home Page 2018) bezüglich organismen-spezifischer 

Daten abgefragt. Standartox ermöglicht Nutzern, Testergeb-

nisse nach mehreren Parametern zu filtern, u.a. nach Organis-

men und deren Lebensraum oder Verbreitung, sowie nach 

bestimmten Chemikalienklassen, wie zum Beispiel Herbizide 

oder Pyrethroide. Nach der Prozessierung beinhaltet 

Standartox rund 600.000 Testresultate von 8000 Chemikalien, 

getestet mit ungefähr 8000 Taxa. Neben der Möglichkeit Daten 

zu filtern, erlaubt es Standartox Nutzern ökotoxikologische 

Testresultate zu aggregieren. Es können das Minimum, der 

geometrische Mittelwert, sowie das Maximum für eine 

bestimmte, benutzerdefinierte Chemikalien-Taxon-Kombina-

tion berechnet werden. Standartox bildet so die Grundlage für 

reproduzierbare Wissenschaft und kombiniert Informationen 

aus verschiedenen Quellen zur Vereinfachung der Ableitung 

von Risikoindikatoren wie Species Sensitivity Distributions 

(SSD) und Toxic Units (TU) (Posthuma, Suter, and Traas 2002; 

Kefford et al. 2011; Schäfer et al. 2012). Neben der 

Aggregation ökotoxikologischer Testergebnisse, bietet 

Standartox einen präzisen Überblick über den Status der 

getesteten Chemikalien und hilft potentielle Wissenslücken zu 

identifizieren. Standartox könnte des weiteren dabei helfen, die 

Anzahl der benötigten Tiere für Toxizitätstests zu reduzieren 

(Hartung and Rovida 2009). 

 

Methoden 

Eine automatisierte Verarbeitungspipeline lädt die viertel-

jährlich veröffentlichte ECOTOX-Datenbank herunter und 

kompiliert diese in eine lokale Datenbank. Anschließend 

werden Funktionen zur weiteren Verarbeitung der Daten, sowie 

Abgleich-Tabellen zur Umwandlung von Konzentrations- und 

Zeiteinheiten erstellt. Im nächsten Schritt werden Chemical 

Abstracts Service (CAS) Nummern sowie die taxonomischen 

Namen verwendet, um zusätzliche Informationen aus öffentlich 

zugänglichen Datenbanken zu Chemikalien bzw. Organismen 

abzufragen. Diese Informationen werden zu Standartox hinzu-

gefügt, um das Filtern nach spezifischen Klassen von 

Chemikalien sowie nach der räumlichen Verteilung (d. h. Konti-

nente) und nach Lebensraumpräferenzen (z. B. Süßwasser) 

einzelner Taxa zu ermöglichen. Taxa, die nicht mindestens bis 

auf Gattungsniveau identifiziert sind, werden ausgeschlossen. 

Schließlich wird ein harmonisierter Standartox-Datensatz, 

sowie eine dazugehörige Metatabelle, die u.a. die Versions-

nummer enthält, erstellt. 

 

Anwendung 

Nutzer erhalten Zugriff auf Standartox über die Web-Appli-

kation standartox.uni-landau.de und das R-Paket (R Core 

Team 2020) github.com/andschar/standartox. Die Web-Appli-

kation erlaubt es Filter- und Aggregationsmethoden über eine 

graphische Schnittstelle zu setzen. Im Gegensatz dazu erlaubt 

das R-Paket einen Code-basierten Zugang, was im beson-

deren Maße Reproduzierbarkeit fördert. Das R-Paket besteht 

aus zwei Funktionen stx_catalog() und stx_query(). Erstere 

fragt ein Katalog-Objekt, welches sämtliche möglichen 

Parameter auflistet, ab. Die zweite Funktion ruft die tatsäch-

lichen Daten ab (siehe Code 1). 

 

require(standartox) 

cas = c(Kupfersulfat = '7758-98-7', 

             Permethrin = '52645-53-1', 

             Imidacloprid = '138261-41-3') 

# query 

l = stx_query(cas = cas, 

                      endpoint = 'XX50', 

                      taxa = 'Oncorhynchus', 

                      duration = c(24, 120)) 
 
Code 1: Beispiel R-Code zum Abfragen von EC50-Werten aus 
Standartox für die Chemikalien Kupfersulfat, Permethrin und 
Imidacloprid getestet an der Gattung Oncorhynchus (Fische). 
Die Dauer der Tests wird auf Zeiträume zwischen 24 und 120 
Stunden limitiert. 
 

Vergleich mit anderen Datenbanken 

Zur Einordnung der Standartoxschätzungen, haben wir die 

aggregierten geometrischen Mittelwerte mit Datenpunkten aus 

anderen Datenbanken, die ebenfalls individuelle Werte für 

bestimmte Chemikalien-Taxon-Kombinationen bereitstellen, 

verglichen. Zum einen die Pesticide Properties Data Base 

(PPDB), welche manuell auf Qualität kontrollierte LC50 

Konzentrationen beinhaltet (Lewis et al. 2016). Die Chemprop-

Software hingegen schätzt LC50-Werte auf der Grundlage von 

quantitativen Struktur-Wirkungs-Beziehungs-Modellen (engl.: 

QSAR). Dabei hat sich gezeigt, dass die überwiegende Mehr-

heit (91%) der Standartoxschätzungen innerhalb einer Größen-

ordnung der entsprechenden PPDB-Werte (n = 3601) liegt. 

Eine ähnliche Übereinstimmung zeigt der Vergleich von 

Standartoxschätzungen mit solchen für D. magna (n = 179) von 

der ChemProp Software (Schüürmann, Ebert, and Kühne 

2011). Hierbei zeigt sich, dass sogar 95% der Standartox-

schätzungen innerhalb einer Größenordnung liegen (siehe 

Abbildung 1). Der Unterschied ist dabei jedoch nicht unbedingt 

ein Hinweis auf eine geringere Qualität der Standartox-

schätzungen, sondern kann auch auf die inhärente Variabilität 

von Toxizitäts-Testresultaten oder ungenaue Vorhersagen der 

QSAR-Modelle hinweisen. Erstere kann aus Unterschieden 

zwischen Laboren, experimentellen Bedingungen und Unter-

schieden in den verwendeten Testpopulationen resultieren. 
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Abb. 1: Vergleich von Standartox geometrischer Mittelwert Berechnungen mit EC50-Werten der Pesticide Properties Data Base 

(PPDB) (Lewis et al., 2016) und Werten aus der Chem-prop-Software (UFZ Department of Ecological Chemistry, 2019). Die 
schwarze Linie zeigt eine exakte Übereinstimmung und die rote zeigt eine Abweichung von einer Größenordnung an. 
 

Fazit 

Standartox ist ein Tool und eine Datenbank, welche es Nutzern 

ermöglicht aggregierte Toxizitätsschätzungen für eine Chemi-

kalien-Taxon-Kombination abzuleiten. Durch die Möglichkeit 

dies in der Programmiersprache R durchzuführen, ist 

Standartox ein Werkzeug, welches Reproduzierbarkeit fördert. 

Aufgrund der vierteljährlichen Einbindung neu verfügbarer 

Testresultate erwarten wir zwar leicht unterschiedliche Ergeb-

nisse in den Aggregationen über die Zeit, dennoch auch eine 

erhöhte Genauigkeit. Durch eine Versionskontrolle bleibt die 

Analyse dennoch reproduzierbar. Standartox automatisiert die 

Filter- und Aggregationsprozesse und bietet durch sein Design 

einen schnellen sowie automatisierbaren Zugriff, welcher 

aufgrund der steigenden Anzahl an publizierter ökotoxikolo-

gischer Testdaten immer bedeutender wird. Generell stellt 

Standartox Informationen zur Ökotoxizität von Chemikalien in 

geeigneten Formaten, die sowohl für Menschen als auch für 

Maschinen leicht erfassbar sind, bereit. 
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