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Figure S1.  

MRM1 and MRM2 chromatograms corresponding to the lowest concentration matrix-

matched standard solution and mass spectra of the target compounds. 
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Figure S2.  

MRM1 and MRM2 chromatograms and mass spectra of the target compounds in a 

surface water sample. 
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2

2.2

2.4

2.6

2.8

3

+ MRM (250.0 ‐> 131.9) 

Acquisition Time (min)
2.6 2.8 3 3.2 3.4 3.6 3.8 4 4.2

Co
un
t
s

2x10

0.5

0.6

0.7

0.8

0.9

1

1.1

1.2

1.3

1.4

1.5

1.6

1.7

1.8

* 3.483 min.

+ MRM (3.212‐3.212 min, 1 scans)

Mass‐to‐Charge (m/z)
140 160 180 200 220 240

Co
un
t
s

2x10

0

0.2

0.4

0.6

0.8

1

1.2

1.4

1.6

1.8

2

2.2

2.4

2.6

2.8

3

169.0

131.9

250.0



 
 
Acetamiprid (<MDL) 

      
Thiacloprid (<MQL) 

     
Diclofenac (<MDL) 

     
17-estradiol (<MDL) 

          

+ MRM (223.1 ‐> 126.0) 

Acquisition Time (min)
3.6 3.8 4 4.2 4.4 4.6 4.8 5 5.2

Co
un
t
s

2x10

0.25

0.5
0.75

1
1.25

1.5

1.75

2
2.25

2.5

2.75

3
3.25

3.5
3.75

4

4.25

4.5
4.75

+ MRM (223.1 ‐> 56.1) 

Acquisition Time (min)
3.6 3.8 4 4.2 4.4 4.6 4.8 5 5.2

Co
un
ts 2x10

0.4

0.6

0.8

1

1.2

1.4

1.6

1.8

2

2.2

2.4

2.6

+ MRM (4.169‐4.677 min, 20 scans) 

Mass‐to‐Charge (m/z)
50 75 100 125 150 175 200 225

Co
u
n t
s

3x10

0

0.2

0.4

0.6

0.8

1

1.2

1.4

1.6

1.8

2

2.2

2.4

2.6

2.8

3
126.0

56.1

223.1

+ MRM (253.0 ‐> 126.0) 

Acquisition Time (min)
6 6.2 6.4 6.6 6.8 7 7.2

Co
un
t
s

2x10

0

0.5

1

1.5

2

2.5

3

3.5

4

4.5

5

5.5

6

6.5
+ MRM (253.0 ‐> 90.0) 

Acquisition Time (min)
6 6.2 6.4 6.6 6.8 7 7.2

Co
un
ts 2x10

0.3

0.4

0.5

0.6

0.7

0.8

0.9

1

1.1

1.2

1.3

1.4

1.5

1.6

1.7

1.8

1.9

2

2.1

+ MRM (6.125‐6.517 min, 16 scans) 

Mass‐to‐Charge (m/z)
100 125 150 175 200 225 250

Co
un
t
s

4x10

0

0.1

0.2
0.3

0.4

0.5
0.6

0.7

0.8
0.9

1

1.1
1.2

1.3

1.4
1.5

1.6
126.0

90.0

253.0

+ MRM (296.0 ‐> 214.0) 

Acquisition Time (min)
8.4 8.6 8.8 9 9.2 9.4 9.6 9.8 10

Co
un
ts 2x10

0.25
0.5

0.75
1

1.25

1.5
1.75

2
2.25
2.5

2.75
3

3.25
3.5

3.75
4

4.25
4.5

4.75

5

+ MRM (296.0 ‐> 250.1) 

Acquisition Time (min)
8.4 8.6 8.8 9 9.2 9.4 9.6 9.8 10

Co
un
t
s

2x10

0.6

0.8

1

1.2

1.4

1.6

1.8

2

2.2

2.4

2.6

2.8

3

+ MRM (9.071‐9.453 min, 15 scans) 

Mass‐to‐Charge (m/z)
220 240 260 280

Co
un
ts 3x10

0
0.1
0.2
0.3
0.4
0.5
0.6
0.7
0.8
0.9
1

1.1
1.2
1.3
1.4
1.5
1.6
1.7

250.1

214.0

296.0

‐ MRM (271.0 ‐> 145.0) 

Acquisition Time (min)
10.5 11 11.5 12

Co
un
ts 1x10

4.4

4.6

4.8

5

5.2

5.4

5.6

5.8

6

6.2

6.4

6.6

6.8

7

* 11.327 min.

‐ MRM (271.0 ‐> 183.0) 

Acquisition Time (min)
10.5 11 11.5 12

Co
un
ts 1x10

4.4

4.6

4.8

5

5.2

5.4

5.6

5.8

6

6.2

6.4

6.6

6.8

7

7.2

7.4

‐ MRM (11.327‐11.327 min, 1 scans) 

Mass‐to‐Charge (m/z)
160 180 200 220 240 260

Co
un
t
s

1x10

0
0.25
0.5
0.75

1
1.25
1.5
1.75

2
2.25
2.5
2.75

3
3.25
3.5
3.75

4
4.25
4.5

183.0145.0

271.0



 
Methiocarb (<MDL) 

       
Estrone (<MDL) 

         
17-ethinylestradiol (<MDL) 

      
Erithromycin (<MDL) 

      
 

+ MRM (226.1 ‐> 169.1) 

Acquisition Time (min)
10.5 11 11.5 12

Co
un
t
s

2x10

0.4
0.45
0.5

0.55
0.6

0.65
0.7

0.75
0.8

0.85
0.9

0.95
1

1.05
1.1

1.15
1.2

1.25
1.3

1.35
1.4

1.45
+ MRM (226.1 ‐> 121.1) 

Acquisition Time (min)
10.5 11 11.5 12

Co
un
t
s

2x10

1

1.2

1.4

1.6

1.8

2

2.2

2.4

2.6

2.8

3

3.2

3.4

+ MRM (11.079‐11.079 min, 1 scans)

Mass‐to‐Charge (m/z)
120 140 160 180 200 220

Co
un
t
s

2x10

0
0.1
0.2
0.3
0.4
0.5
0.6
0.7
0.8
0.9
1

1.1
1.2
1.3
1.4
1.5
1.6
1.7
1.8

121.1

169.1

226.1

‐ MRM (269.1 ‐> 145.0) 

Acquisition Time (min)
10.5 11 11.5 12

Co
un
ts 1x10

4.5

4.6

4.7

4.8

4.9

5

5.1

5.2

5.3

5.4

5.5

5.6

5.7

5.8

5.9

6

* 10.852 min.

‐ MRM (269.1 ‐> 143.0) 

Acquisition Time (min)
10.5 11 11.5 12

Co
un
ts 1x10

4.6

4.65

4.7

4.75

4.8

4.85

4.9

4.95

5

5.05

5.1

5.15

5.2

5.25

5.3

5.35

5.4

5.45

‐ MRM (10.852‐10.852 min, 1 scans)

Mass‐to‐Charge (m/z)
140 160 180 200 220 240 260

Co
un
t
s

1x10

0
0.25
0.5

0.75
1

1.25
1.5

1.75
2

2.25
2.5

2.75
3

3.25
3.5

3.75
4

4.25
4.5

4.75

143.0

269.1

‐ MRM (295.2 ‐> 145.0) 

Acquisition Time (min)
11 11.5 12

Co
u
n t
s

1x10

4.5

4.6

4.7
4.8

4.9

5

5.1
5.2

5.3

5.4

5.5
5.6

5.7

5.8

5.9
6

6.1

6.2

6.3
6.4

‐ MRM (295.2 ‐> 143.1) 

Acquisition Time (min)
11 11.5 12

Co
un
t
s

1x10

4.4
4.6
4.8
5

5.2
5.4
5.6
5.8
6

6.2
6.4
6.6
6.8
7

7.2
7.4
7.6
7.8
8

8.2
8.4
8.6
8.8

‐ MRM (11.133‐11.133 min, 1 scans)

Mass‐to‐Charge (m/z)
140 160 180 200 220 240 260 280 300

Co
un
t
s

1x10

0

0.5

1

1.5

2

2.5

3

3.5

4

4.5

5

5.5

6

145.0

295.2

+ MRM (734.5 ‐> 158.1) 

Acquisition Time (min)
12 12.5 13

Co
un
ts 1x10

4.25
4.5

4.75
5

5.25
5.5

5.75

6
6.25
6.5

6.75
7

7.25
7.5

7.75
8

8.25
8.5

8.75
9

9.25
+ MRM (734.5 ‐> 576.4) 

Acquisition Time (min)
12 12.5 13

Co
un
ts 1x10

4.25
4.5

4.75
5

5.25
5.5

5.75
6

6.25
6.5

6.75
7

7.25
7.5

7.75
8

8.25
8.5

8.75
9

9.25
9.5

+ MRM (12.219‐12.503 min, 12 scans) 

Mass‐to‐Charge (m/z)
200 300 400 500 600 700

Co
un
t
s

2x10

0
0.25
0.5

0.75
1

1.25
1.5

1.75

2
2.25
2.5

2.75
3

3.25

3.5
3.75

4
4.25

158.1

576.4

734.5



 
Azithromycin (<MDL) 

      
Clarithromycin (<MDL) 

    
BHT (<MDL) 

     
Oxadiazon (<MQL) 

   

+ MRM (749.5 ‐> 591.4)

Acquisition Time (min)
14.5 15 15.5 16

Co
un
ts 2x10

0.4

0.5

0.6

0.7

0.8

0.9

1

1.1

1.2

1.3

1.4

1.5

1.6
+ MRM (749.5 ‐> 116.1) 

Acquisition Time (min)
14.5 15 15.5 16

Co
un
t
s

2x10

0.4

0.45

0.5

0.55

0.6

0.65

0.7

0.75
0.8

0.85

0.9

0.95

1

1.05

1.1

1.15
1.2

1.25

1.3

+ MRM (15.639‐15.639 min, 1 scans)

Mass‐to‐Charge (m/z)
100 200 300 400 500 600 700

Co
un
t
s

2x10

0
0.05
0.1

0.15
0.2

0.25
0.3

0.35
0.4

0.45
0.5

0.55
0.6

0.65
0.7

0.75
0.8

0.85
0.9

0.95

591.4

116.1

749.5

+ MRM (748.5 ‐> 158.1) 

Acquisition Time (min)
15 15.5 16 16.5

Co
un
ts 2x10

0.4

0.5

0.6

0.7

0.8

0.9

1

1.1

1.2

1.3

1.4

1.5

1.6

1.7

+ MRM (748.5 ‐> 116.0) 

Acquisition Time (min)
15 15.5 16 16.5

Co
un
t
s

2x10

0.4

0.5

0.6

0.7

0.8

0.9

1

1.1

1.2

1.3

1.4

1.5

1.6

1.7

+ MRM (15.646‐16.018 min, 15 scans) 

Mass‐to‐Charge (m/z)
100 200 300 400 500 600 700

Co
un
ts 2x10

0

0.5

1

1.5

2

2.5

3

3.5

4
4.5

5

5.5

6

6.5

7

7.5

158.1

748.5

+ MRM (221.2 ‐> 65.1) 

Acquisition Time (min)
17.2 17.4 17.6 17.8 18 18.2

Co
u
n t
s

2x10

0.6

0.8

1

1.2

1.4

1.6

1.8

2

2.2

2.4

2.6

2.8

3

3.2

3.4

3.6

3.8

4

4.2

4.4
+ MRM (221.2 ‐> 149.0) 

Acquisition Time (min)
17.2 17.4 17.6 17.8 18 18.2

Co
un
t
s

2x10

0.45

0.5

0.55

0.6

0.65

0.7

0.75

0.8

0.85

0.9

0.95

1

1.05

1.1

+ MRM (17.271‐17.271 min, 1 scans) 

Mass‐to‐Charge (m/z)
75 100 125 150 175 200 225

Co
un
t
s

2x10

0
0.25

0.5
0.75

1
1.25

1.5
1.75

2
2.25

2.5
2.75

3
3.25
3.5

3.75
4

4.25
65.1

149.0

221.2

+ MRM (345.1 ‐> 303.0) 

Acquisition Time (min)
17.2 17.4 17.6 17.8 18 18.2

Co
un
ts 2x10

0.25
0.5

0.75
1

1.25
1.5

1.75
2

2.25
2.5

2.75
3

3.25

3.5
3.75

4
4.25
4.5

4.75
5

+ MRM (345.1 ‐> 219.9) 

Acquisition Time (min)
17.2 17.4 17.6 17.8 18 18.2

Co
un
ts 2x10

0.2
0.4
0.6
0.8
1

1.2
1.4
1.6
1.8
2

2.2
2.4
2.6
2.8
3

3.2
3.4
3.6
3.8
4

4.2
4.4
4.6
4.8

+ MRM (17.254‐17.499 min, 10 scans) 

Mass‐to‐Charge (m/z)
220 240 260 280 300 320 340

Co
un
t
s

3x10

0

0.1
0.2

0.3
0.4

0.5
0.6
0.7

0.8
0.9

1
1.1

1.2
1.3
1.4
1.5

1.6

1.7
303.0

219.9

345.1



 
Triallate (<MDL) 

        
Methoxycinnamate (<MQL) 

       
 

 

 

 

 

 

 

 

 

+ MRM (304.0 ‐> 86.0) 

Acquisition Time (min)
17.2 17.4 17.6 17.8 18 18.2 18.4

Co
u
n t
s

2x10

0.4

0.45

0.5

0.55
0.6

0.65

0.7

0.75
0.8

0.85

0.9

0.95
1

1.05

1.1

1.15
1.2

1.25

1.3

1.35
+ MRM (304.0 ‐> 142.9) 

Acquisition Time (min)
17.2 17.4 17.6 17.8 18 18.2 18.4

Co
un
ts 2x10

0.4

0.5

0.6

0.7

0.8

0.9

1

1.1

1.2

1.3

1.4

1.5

1.6

1.7

+ MRM (17.812‐17.812 min, 1 scans) 

Mass‐to‐Charge (m/z)
100 150 200 250 300

Co
un
t
s

2x10

0

0.1

0.2

0.3

0.4

0.5

0.6

0.7

0.8

0.9

1

86.0

142.9

304.0

+ MRM (291.2 ‐> 179.0) 

Acquisition Time (min)
18 18.5 19

Co
un
t
s

3x10

‐0.25
0

0.25
0.5

0.75
1

1.25
1.5

1.75
2

2.25
2.5

2.75
3

3.25
3.5

3.75
4

4.25
4.5

4.75

+ MRM (291.2 ‐> 161.0) 

Acquisition Time (min)
18 18.5 19

Co
u
n t
s

3x10

‐0.25
0

0.25

0.5

0.75
1

1.25

1.5

1.75
2

2.25
2.5

2.75

3

3.25
3.5

3.75
4

4.25

4.5

+ MRM (18.124‐18.581 min, 18 scans) 

Mass‐to‐Charge (m/z)
160 180 200 220 240 260 280

Co
un
t
s

4x10

0
0.1
0.2
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0.4
0.5
0.6
0.7
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0.9
1
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291.2


