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Research Objectives

• Pesticide transport through wastewater 
treatment process

• Evaluate the toxicity of pesticide sorbed on 
wastewater suspended solids

• Identify unknown contaminants and 
byproducts in wastewater treated with 
advanced oxidation
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How are pesticides transported 
through treatment?
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Suspended solid characteristics affect 
pesticide toxicity?
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Nontarget screening of treated 
wastewater effluent

Match score greater 
>69.5

RT prediction filter

MS/MS 
experiments

Screen with an exact mass 
library of contaminants 537 database matches

147 with a score > 69.5

74 unique features passed 
RT filter

8 standards purchased

Collect HR‐MS data for 
effluent treated with 
Advanced oxidation

Software identification of 
possible compounds

(recursion & alignment)
3681 Features from MPP

4 replicates at each 
condition



Identifications
8 Standards purchased ‐> 5 compounds confirmed w/ msms spectral matches

Efavirenz lamictal flunixin

hydrochlorothiazide Mefenamic acid
Howard, P.; Muir, D., Identifying New Persistent and Bioaccumulative Organics Among Chemicals in Commerce II: Pharmaceuticals. Environmental 

Science & Technology 2011, 45, (16), 6938‐6946.

Appear on Howard & Muir’s  
list of PCPPs not yet found 
in the environment but 
predicted to be 
persistent/bioaccumulative



Mass Defect Filtering

Exact Mass Nominal Mass Mass Defect

236.09496 236 0.09496

Sulfamethoxazole
C10H11N3O3S

Mass Shift (Da): +48 Da, ‐45 Da
Mass Defect Shift (Da): ‐0.0367, +0.0313

Range of values from 
Table 1 of Zhang et 
al. 2009

Sulfamethoxazole MDF 
196  Nominal Mass  284

0.05346 Mass Defect  0.12796

Effluent  ONLY 
Features

Post MDF 
Filter

Possible 
Oxidative Rxn

275 13 1

Byproduct Identified
4‐nitrosulfamethoxazole

C10H9N3O5S

RT and MS/MS match 
to analytical standard
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