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No. Modification RT (min) Formula Theoretical Measured Precision
Mass Mass (ppm)
M1 +0-C2H20 7.53 C32H45N0O11  620.30654 620.30719 1.0479
M2 -C3H6 8.33 C31H41NO11  604.27524 604.2757 0.7612
M3 -C3H6 9.51 C31H41NO11  604.27524 604.27502 -0.3641
M4 +0O-C2H4 9.28 C32H43NO12  634.2858 634.28644 1.0090
M5 +0-C2H4 9.58 C32H43NO12  634.2858 634.28644 1.0090
M6 -C2H4 9.49 C32H43NO11  618.29089 618.2915 0.9866
M7 -C2H4 9.89 C32H43NO11  618.29089 618.29108 0.3073
M8 -H2-C2H20 10.75 C32H43NO10 602.29597 602.29633 0.5977
M9 -CH2 9.84 C33H45NO11  632.30654 632.30707 0.8382
M10 -CH2 11.44 C33H45NO11  632.30654 632.30652 -0.0316
M11 -H2-CH2 9.35 C33H43NO11  630.29089 630.2912 0.4918
M12 -H2-CH2 11.87 C33H43NO11  630.29089 630.29132 0.6822
M13 -H2-CH2 12.26 C33H43NO11  630.29089 630.29108 0.3014
M14 -C4H8 6.70 C30H39NO11  590.25959 590.25897 -1.0504
M15 -CH2-OC2H2 7.99 C31H43NO10 590.29597 590.29645 0.8132
M16 +0-CH2 8.99 C33H45N0O12 648.30145 648.30164 0.2931
M17 +0-CH2 10.17 C33H45N0O12 648.30145 648.3017 0.3856
M18 +0-H2 10.00 C34H45NO12 660.30145 660.30188 0.6512
M19 -H2 10.45 C34H45NO11  644.30654 644.30701 0.7295
M20 +H20 10.86 C34H49NO12 664.33275 664.33252 -0.3462
M21 +0 9.10 C34H47NO12  662.3171 662.31757 0.7096
M22 +0 11.98 C34H47NO12  662.3171 662.31769 0.8908
M23 +CH2 12.59 C35H49NO11  660.33784 660.33838 0.8178
M24 +CH2 15.24 C35H49NO11  660.33784 660.33844 0.9086
M25 -BZ-OC2H2 3.77 C25H41NO9  500.28541 500.28534 -0.1399
M26 -BZ 5.77 C27H43NO10 542.29597 542.29626 0.5348
M27 +0OC2H2+0 7.38 C36H49NO13 704.32767 704.32782 0.2130
M28 -C2H402 9.21 C32H43NO9  586.30106 586.30157 0.8699
M29 +20 9.57 C34H47NO13 678.31202 678.31165 -0.5455
M30 +0O+CH2 9.63 C35H49NO12  676.33275 676.33276 0.0148
M31 -C3H60 10.25 C31H41NO10 588.28032 588.28101 1.1729
M32 +0OC2H2 12.87 C36H49NO12 688.33275 688.3327 -0.0726
M33 -C2H20 8.50 C32H45NO10 604.31162 604.31177 0.2482
M34 -CH20 10.17 C33H45NO10 616.31162 616.31219 0.9249
M35 -CH2+H2 10.19 C33H47NO11  634.32219 634.32257 0.5991
M36 -0 12.15 C34H47NO10 630.32727 630.32758 0.4918
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