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TIC of +EPI (516, 00) C E (35) CES (15): from  Sample 12  (516.0 ) o f Da taPat-GSH -Ad dukte_12.08 .08.wiff  (Tu rbo  Sp ray) Max. 1 ,2e7 cp s.
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m / z  =  5 1 6 , 0

TIC of +EPI (516, 00) C E (35) CES (15): from  Sample 12  (516.0 ) o f Da taPat-GSH -Ad dukte_12.08 .08.wiff  (Tu rbo  Sp ray) Max. 1 ,2e7 cp s.
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m / z  =  5 1 6 , 0

 
 +E PI (51 6,00 ) C E (20) CES  (15): 21 ,321 t o 21 ,708 m in  from  S am ple  2  (MS-MS 516. 0) o f DataP at -GS H -Addukte_13.08.082. wiff (Turb o S pray) Max. 1 ,3e5 cp s.
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m /z,  am u
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257 ,2

343, 2 576,2507,4199 ,2181 ,1 369,2142,1
375,2287,1 303,1 413, 7245,2 447,2215, 2 386 ,7 519,1170 ,1155, 1 558,3283,3 610, 1 682,3628 ,2323, 1266,723 7,1 335,3 498,1469,3 723,2441,2 736 ,2 773,1 826 ,4 901,3883,3 1031,3

m / z  =  5 1 6 , 0

 +E PI (51 6,00 ) C E (20) CES  (15): 21 ,321 t o 21 ,708 m in  from  S am ple  2  (MS-MS 516. 0) o f DataP at -GS H -Addukte_13.08.082. wiff (Turb o S pray) Max. 1 ,3e5 cp s.
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m /z,  am u
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375,2287,1 303,1 413, 7245,2 447,2215, 2 386 ,7 519,1170 ,1155, 1 558,3283,3 610, 1 682,3628 ,2323, 1266,723 7,1 335,3 498,1469,3 723,2441,2 736 ,2 773,1 826 ,4 901,3883,3 1031,3

m / z  =  5 1 6 , 0

 
TIC of  +EPI (530, 00 ) C E  (35) CES  (15): from  S ample 13  (530.0 ) o f DataP at-GS H -Ad dukte_12.08 .08.wiff  (Turbo  Sp ray) Max.  9 ,5e6  cp s.
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m / z  =  5 3 0 , 0

TIC of  +EPI (530, 00 ) C E  (35) CES  (15): from  S ample 13  (530.0 ) o f DataP at-GS H -Ad dukte_12.08 .08.wiff  (Turbo  Sp ray) Max.  9 ,5e6  cp s.
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m / z  =  5 3 0 , 0

 



 87

 +E PI (53 0,00 ) C E (20) CES  (15): 13 ,471 t o 14 ,054 m in  from  S am ple  3  (MS-MS 530. 0) o f DataP at -GS H -Addukte_13.08.082. wiff (Turb o S pray) Max. 1 ,5e5 cp s.

100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650 700 750 800 850 900 950 1000 1050
m /z,  am u
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287 ,2 297,1144,1 199,2 521, 2 60 4,1
400,7116,1 269,2 475,3371,2 560,2177,1 211,1 279,2 42 7,735 9,2170,2 581,2547, 2131,1 245 ,2 492,8392 ,2 622,3460 ,2160,1 725, 359 4,2 676,3323,2 381, 2311 ,1 800,2733,3420,1 929,2238 ,1 854,2 912 ,2 1059,1983,3

m / z  =  5 3 0 , 0

 +E PI (53 0,00 ) C E (20) CES  (15): 13 ,471 t o 14 ,054 m in  from  S am ple  3  (MS-MS 530. 0) o f DataP at -GS H -Addukte_13.08.082. wiff (Turb o S pray) Max. 1 ,5e5 cp s.

100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650 700 750 800 850 900 950 1000 1050
m /z,  am u
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400,7116,1 269,2 475,3371,2 560,2177,1 211,1 279,2 42 7,735 9,2170,2 581,2547, 2131,1 245 ,2 492,8392 ,2 622,3460 ,2160,1 725, 359 4,2 676,3323,2 381, 2311 ,1 800,2733,3420,1 929,2238 ,1 854,2 912 ,2 1059,1983,3

m / z  =  5 3 0 , 0

 
 +E PI (53 0,00 ) C E (20) CES  (15): 13 ,471 t o 14 ,054 m in  from  S am ple  3  (MS-MS 530. 0) o f DataP at -GS H -Addukte_13.08.082. wiff (Turb o S pray) Max. 1 ,5e5 cp s.
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m /z,  am u
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400,7116,1 269,2 475,3371,2 560,2177,1 211,1 279,2 42 7,735 9,2170,2 581,2547, 2131,1 245 ,2 492,8392 ,2 622,3460 ,2160,1 725, 359 4,2 676,3323,2 381, 2311 ,1 800,2733,3420,1 929,2238 ,1 854,2 912 ,2 1059,1983,3

m / z  =  5 3 0 , 0

 +E PI (53 0,00 ) C E (20) CES  (15): 13 ,471 t o 14 ,054 m in  from  S am ple  3  (MS-MS 530. 0) o f DataP at -GS H -Addukte_13.08.082. wiff (Turb o S pray) Max. 1 ,5e5 cp s.
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m /z,  am u
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400,7116,1 269,2 475,3371,2 560,2177,1 211,1 279,2 42 7,735 9,2170,2 581,2547, 2131,1 245 ,2 492,8392 ,2 622,3460 ,2160,1 725, 359 4,2 676,3323,2 381, 2311 ,1 800,2733,3420,1 929,2238 ,1 854,2 912 ,2 1059,1983,3

m / z  =  5 3 0 , 0

 
 +E PI (53 0,00) C E  (20) CE S (15): 17 ,231  t o 17 ,612 m in  from  S am p le  3  (MS-MS 530. 0) o f Da taPat -GS H -Addukte_13.08.082. wiff (Turb o S pray) Max.  9 ,1e4  cp s.
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m /z,  am u
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428,3371 ,1269,1116,0 520 ,7253, 1145,2 60 4,1279,2211, 1 35 9,2 547 ,2447,7 622,3392 ,2 418, 6 4 92 ,3243, 1 656,3136,1 725, 2586,1239,2 324,1 800,3786,3512, 2134, 1 854,3 911,3 930,5 1059 ,3

m / z  =  5 3 0 , 0

 +E PI (53 0,00) C E  (20) CE S (15): 17 ,231  t o 17 ,612 m in  from  S am p le  3  (MS-MS 530. 0) o f Da taPat -GS H -Addukte_13.08.082. wiff (Turb o S pray) Max.  9 ,1e4  cp s.
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428,3371 ,1269,1116,0 520 ,7253, 1145,2 60 4,1279,2211, 1 35 9,2 547 ,2447,7 622,3392 ,2 418, 6 4 92 ,3243, 1 656,3136,1 725, 2586,1239,2 324,1 800,3786,3512, 2134, 1 854,3 911,3 930,5 1059 ,3

m / z  =  5 3 0 , 0
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TIC of +EPI (741, 70) C E (35) CES (15): from  Sample 15  (741.7 ) o f Da taPat-GSH -Ad dukte_12.08 .08.wiff  (Tu rbo  Sp ray) Max. 9 ,1e6 cp s.
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m / z  =  7 4 1 , 7

TIC of +EPI (741, 70) C E (35) CES (15): from  Sample 15  (741.7 ) o f Da taPat-GSH -Ad dukte_12.08 .08.wiff  (Tu rbo  Sp ray) Max. 9 ,1e6 cp s.
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m / z  =  7 4 1 , 7

 
 +E PI (74 1,70 ) C E (35) CES  (15): 16 ,545 t o 17 ,019 m in  from  S am ple  15 (741.7) of  D ataPat-GSH -Addu kte_12 .08. 08 .w if f (Turbo S pray) Max. 9 ,9e4 cp s.

100 150 200 250 30 0 350 400 450 500 550 6 00 650 700 750
m /z,  am u

5%

10%

15%

20%

25%

30%

35%

40%

45%

50%

55%

60%

65%

70%

75%

80%

85%

90%

95%

100% 741 ,2

287 ,2

269 ,2

35 9,2

612,2

166,1

308,2

594, 3
537 ,2

233,2

177,1
723 ,2393 ,2 416,2 666, 2

194,2 341,2162,1 519,2290,2 465,2434 ,2138 ,1 223 ,2 483,1313,2 321 ,1181 ,2 257,2215,1 3 63,1130,1 576,1 603,4375,2 648,2549,1 678,1 743 ,8399, 2 705,3173,2 532,2134, 5 616,6

m / z  =  7 4 1 , 7

 +E PI (74 1,70 ) C E (35) CES  (15): 16 ,545 t o 17 ,019 m in  from  S am ple  15 (741.7) of  D ataPat-GSH -Addu kte_12 .08. 08 .w if f (Turbo S pray) Max. 9 ,9e4 cp s.
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194,2 341,2162,1 519,2290,2 465,2434 ,2138 ,1 223 ,2 483,1313,2 321 ,1181 ,2 257,2215,1 3 63,1130,1 576,1 603,4375,2 648,2549,1 678,1 743 ,8399, 2 705,3173,2 532,2134, 5 616,6

m / z  =  7 4 1 , 7

 
TIC of +EPI (723, 70) C E (35) CES (15): from  Sample 14  (723.7 ) o f Da taPat-GSH -Ad dukte_12.08 .08.wiff  (Tu rbo  Sp ray) Max. 8 ,0e6 cp s.
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m / z  =  7 2 3 , 7

TIC of +EPI (723, 70) C E (35) CES (15): from  Sample 14  (723.7 ) o f Da taPat-GSH -Ad dukte_12.08 .08.wiff  (Tu rbo  Sp ray) Max. 8 ,0e6 cp s.
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m / z  =  7 2 3 , 7
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 +E PI (72 3,70 ) C E (35) CES  (15): 13 ,141 t o 13 ,356 m in  from  S am ple  14 (723.7) of  D ataPat-GSH -Addu kte_12 .08. 08 .w if f (Turbo S pray) Max. 1 ,1e5 cp s.
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398,2 519,1162,1 287 ,2184,1 416,2130 ,1 576, 2199,1 277,1 473,1231,1 375,1 501,1353,3 545 ,1327,1 630,2417,3291,1 705,2448,1187,1139, 1 430, 0 620,2 650,2285 , 1155,2116, 0 660,1509 ,2254,4218,1

m / z  =  7 2 3 , 7

 +E PI (72 3,70 ) C E (35) CES  (15): 13 ,141 t o 13 ,356 m in  from  S am ple  14 (723.7) of  D ataPat-GSH -Addu kte_12 .08. 08 .w if f (Turbo S pray) Max. 1 ,1e5 cp s.
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398,2 519,1162,1 287 ,2184,1 416,2130 ,1 576, 2199,1 277,1 473,1231,1 375,1 501,1353,3 545 ,1327,1 630,2417,3291,1 705,2448,1187,1139, 1 430, 0 620,2 650,2285 , 1155,2116, 0 660,1509 ,2254,4218,1

m / z  =  7 2 3 , 7

 
 +E PI (72 3,70 ) C E (35) CES  (15): 13 ,972 t o 14 ,280 m in  from  S am ple  14 (723.7) of  D ataPat-GSH -Addu kte_12 .08. 08 .w if f (Turbo S pray) Max. 5 ,4e4 cp s.
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287 ,2 545 ,317 9,2 309 ,2223,2162 ,1 398,2313,3 519,1416,2359,3138, 1 470,1447,2251,2 630,2501,1 585,3 705,4594,3 650,2216, 1 567,2393,2 660,5273,2220 ,0 541,2196,7156,5

m / z  =  7 2 3 , 7

 +E PI (72 3,70 ) C E (35) CES  (15): 13 ,972 t o 14 ,280 m in  from  S am ple  14 (723.7) of  D ataPat-GSH -Addu kte_12 .08. 08 .w if f (Turbo S pray) Max. 5 ,4e4 cp s.
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287 ,2 545 ,317 9,2 309 ,2223,2162 ,1 398,2313,3 519,1416,2359,3138, 1 470,1447,2251,2 630,2501,1 585,3 705,4594,3 650,2216, 1 567,2393,2 660,5273,2220 ,0 541,2196,7156,5

m / z  =  7 2 3 , 7

 
 +E PI (72 3,70 ) C E (35) CES  (15): 16 ,223 t o 16 ,461 m in  from  S am ple  14 (723.7) of  D ataPat-GSH -Addu kte_12 .08. 08 .w if f (Turbo S pray) Max. 2 ,7e4 cp s.
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31 3,1 545 ,2223,2 375,2295,2138,1 359,2 470,3287 ,2 725,3177 ,1 416, 1 519,1501,1 594, 2 630,2 705,1241,2136,1 424,2381,2 585, 1360,22 34,1 555,3329,2 660,2272,1 282,2 347,7173, 3 494,5449,9

m / z  =  7 2 3 , 7

 +E PI (72 3,70 ) C E (35) CES  (15): 16 ,223 t o 16 ,461 m in  from  S am ple  14 (723.7) of  D ataPat-GSH -Addu kte_12 .08. 08 .w if f (Turbo S pray) Max. 2 ,7e4 cp s.
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31 3,1 545 ,2223,2 375,2295,2138,1 359,2 470,3287 ,2 725,3177 ,1 416, 1 519,1501,1 594, 2 630,2 705,1241,2136,1 424,2381,2 585, 1360,22 34,1 555,3329,2 660,2272,1 282,2 347,7173, 3 494,5449,9

m / z  =  7 2 3 , 7
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 +E PI (72 3,70 ) C E (35) CES  (15): 17 ,385 t o 17 ,601 m in  from  S am ple  14 (723.7) of  D ataPat-GSH -Addu kte_12 .08. 08 .w if f (Turbo S pray) Max. 1 ,2e5 cp s.
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519,2233,2 398,2 573, 3416,2184,1 277, 2 473,2194,2130 ,1 308,2179, 2 381,2 501,2231,2 314,2 448,1375,2 630,2545 ,2 705,2345 ,2251,2111,1 603,0273, 1 465,1170,2 279 , 2222,2 428,1 585,2147,2 393,2 521,1 660,2 666, 1485,1

m / z  =  7 2 3 , 7

 +E PI (72 3,70 ) C E (35) CES  (15): 17 ,385 t o 17 ,601 m in  from  S am ple  14 (723.7) of  D ataPat-GSH -Addu kte_12 .08. 08 .w if f (Turbo S pray) Max. 1 ,2e5 cp s.
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519,2233,2 398,2 573, 3416,2184,1 277, 2 473,2194,2130 ,1 308,2179, 2 381,2 501,2231,2 314,2 448,1375,2 630,2545 ,2 705,2345 ,2251,2111,1 603,0273, 1 465,1170,2 279 , 2222,2 428,1 585,2147,2 393,2 521,1 660,2 666, 1485,1

m / z  =  7 2 3 , 7

 
TIC of +EPI (751, 70) C E (35) CES (15): from  Sample 2 (MS-M S 751.7 ) o f DataPat-G SH -Addukte_13.08 .08.wiff  (Tu rbo  Spray) Max. 6 ,9e6 cp s.
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m / z  =  7 5 1 , 7

TIC of +EPI (751, 70) C E (35) CES (15): from  Sample 2 (MS-M S 751.7 ) o f DataPat-G SH -Addukte_13.08 .08.wiff  (Tu rbo  Spray) Max. 6 ,9e6 cp s.
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m / z  =  7 5 1 , 7

 
 +E PI (75 1,70 ) C E (35) CES  (15): 9, 942 to  10,305 m in  from  Sam ple 2 (MS -M S  751.7) of  D at aPa t-G SH-Addukte_13.08 .08.wiff  (Tu rbo  Spray) Max. 2 ,2e4 cp s.
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297,1162 ,1 369 ,3 444,2 547,4179,2 426,2233,2 560,3279,2 398,3212,2144 ,1 586,31 66,1 285,2269, 2 323,2 733 ,4337,2 632 ,3392,4 529,4247,2 707, 3476,3189,1 519,4434,4 658 ,2 689 ,3561,5266 ,3116,1 440,2132,1 403,0 616,5

m / z  =  7 5 1 , 7

 +E PI (75 1,70 ) C E (35) CES  (15): 9, 942 to  10,305 m in  from  Sam ple 2 (MS -M S  751.7) of  D at aPa t-G SH-Addukte_13.08 .08.wiff  (Tu rbo  Spray) Max. 2 ,2e4 cp s.
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297,1162 ,1 369 ,3 444,2 547,4179,2 426,2233,2 560,3279,2 398,3212,2144 ,1 586,31 66,1 285,2269, 2 323,2 733 ,4337,2 632 ,3392,4 529,4247,2 707, 3476,3189,1 519,4434,4 658 ,2 689 ,3561,5266 ,3116,1 440,2132,1 403,0 616,5

m / z  =  7 5 1 , 7
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 +E PI (75 1,70 ) C E (35) CES  (15): 12 ,267 t o 12 ,509 m in  from  S am ple  2  (MS-MS 751. 7) o f DataP at -GS H -Addukte_13.08.08 .w iff (Turbo Spray) Max. 3 ,1e4 cp s.
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426,2 547,3369,4233,2

444, 3398,2
323,2196, 2 212, 2 279,3 336 ,2251,2 315 ,2 519,2168,2142,1 401 ,3 458,3189,2 373 ,1243, 2 615,3603,4 658 ,3 733 ,6529, 3130,1 329, 2 502 ,6409,4 707 ,5689,3240 ,2 266,1 578,3223, 2 318,1

m / z  =  7 5 1 , 7

 +E PI (75 1,70 ) C E (35) CES  (15): 12 ,267 t o 12 ,509 m in  from  S am ple  2  (MS-MS 751. 7) o f DataP at -GS H -Addukte_13.08.08 .w iff (Turbo Spray) Max. 3 ,1e4 cp s.
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323,2196, 2 212, 2 279,3 336 ,2251,2 315 ,2 519,2168,2142,1 401 ,3 458,3189,2 373 ,1243, 2 615,3603,4 658 ,3 733 ,6529, 3130,1 329, 2 502 ,6409,4 707 ,5689,3240 ,2 266,1 578,3223, 2 318,1

m / z  =  7 5 1 , 7

 
 +E PI (75 1,70 ) C E (35) CES  (15): 13 ,720 t o 13 ,987 m in  from  S am ple  2  (MS-MS 751. 7) o f DataP at -GS H -Addukte_13.08.08 .w iff (Turbo Spray) Max. 1 ,7e4 cp s.
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269,2 380 ,2 586 ,5162 ,2 341,2 622,4 733, 3676,6279,2 444, 4 529,4457 ,3179,2 439,2408, 2205 ,3 351 ,2 511, 3251,3 290,3144 ,1 154 ,3 475,2 547, 1 560,5305,2138,1 658 ,3360,2 715 ,5403,3285,1 460,2 640,3615,4210,2 592,5240,2 342,3

m / z  =  7 5 1 , 7

 +E PI (75 1,70 ) C E (35) CES  (15): 13 ,720 t o 13 ,987 m in  from  S am ple  2  (MS-MS 751. 7) o f DataP at -GS H -Addukte_13.08.08 .w iff (Turbo Spray) Max. 1 ,7e4 cp s.
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269,2 380 ,2 586 ,5162 ,2 341,2 622,4 733, 3676,6279,2 444, 4 529,4457 ,3179,2 439,2408, 2205 ,3 351 ,2 511, 3251,3 290,3144 ,1 154 ,3 475,2 547, 1 560,5305,2138,1 658 ,3360,2 715 ,5403,3285,1 460,2 640,3615,4210,2 592,5240,2 342,3

m / z  =  7 5 1 , 7

 
 +E PI (75 1,70 ) C E (35) CES  (15): 20 ,501 t o 20 ,816 m in  from  S am ple  2  (MS-MS 751. 7) o f DataP at -GS H -Addukte_13.08.08 .w iff (Turbo Spray) Max. 9 ,0e4 cp s.
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279,1 369,3 529,4547,4 676,4586 ,3341,2313,1 403,3233,2194, 2 269,2 354 ,2 460,4426,2 511, 4166, 1 475, 3199,2 290,3 315,2 382,2351,2150,1 349,3 658,5253,3 715 ,3205,3 587,5541,3116,1 184,1 613,3501 ,3 568 ,3 688,3429,5 438, 4 640,3 754,4505,2

m / z  =  7 5 1 , 7

 +E PI (75 1,70 ) C E (35) CES  (15): 20 ,501 t o 20 ,816 m in  from  S am ple  2  (MS-MS 751. 7) o f DataP at -GS H -Addukte_13.08.08 .w iff (Turbo Spray) Max. 9 ,0e4 cp s.
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5%

10%

15%

20%

25%

30%

35%

40%

45%

50%

55%

60%

65%

70%

75%

80%

85%

90%

95%

100% 751,5

457,3

622, 3

604,4

297,2
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279,1 369,3 529,4547,4 676,4586 ,3341,2313,1 403,3233,2194, 2 269,2 354 ,2 460,4426,2 511, 4166, 1 475, 3199,2 290,3 315,2 382,2351,2150,1 349,3 658,5253,3 715 ,3205,3 587,5541,3116,1 184,1 613,3501 ,3 568 ,3 688,3429,5 438, 4 640,3 754,4505,2

m / z  =  7 5 1 , 7
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 +E PI (75 1,70 ) C E (35) CES  (15): 20 ,889 t o 21 ,180 m in  from  S am ple  2  (MS-MS 751. 7) o f DataP at -GS H -Addukte_13.08.08 .w iff (Turbo Spray) Max. 1 ,0e5 cp s.
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493,3 547,3529,3369, 2194, 2 269,2233,2 586,3331,3 676,4403,2313, 2 511, 3460,31 66,2 199,2 351 ,3 475, 2426,2290, 2181,1 382,3150,1 253,2 658,4116,1 541,3 613,3187,2 332,2 715,6502,4 568 ,4436,3 688,4234, 1 404 ,3 640,4 735 ,4601, 3490,0339,9

m / z  =  7 5 1 , 7

 +E PI (75 1,70 ) C E (35) CES  (15): 20 ,889 t o 21 ,180 m in  from  S am ple  2  (MS-MS 751. 7) o f DataP at -GS H -Addukte_13.08.08 .w iff (Turbo Spray) Max. 1 ,0e5 cp s.
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493,3 547,3529,3369, 2194, 2 269,2233,2 586,3331,3 676,4403,2313, 2 511, 3460,31 66,2 199,2 351 ,3 475, 2426,2290, 2181,1 382,3150,1 253,2 658,4116,1 541,3 613,3187,2 332,2 715,6502,4 568 ,4436,3 688,4234, 1 404 ,3 640,4 735 ,4601, 3490,0339,9

m / z  =  7 5 1 , 7

 
TIC of  +EPI (769, 70 ) C E  (35) CES  (15): from  S ample 3 (MS-M S 769.7) o f Da taPat-G SH -Addukte_13.08 .08.wiff  (Tu rbo  Sp ray) Max.  4 ,7e6  cp s.
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m / z  =  7 6 9 , 7

TIC of  +EPI (769, 70 ) C E  (35) CES  (15): from  S ample 3 (MS-M S 769.7) o f Da taPat-G SH -Addukte_13.08 .08.wiff  (Tu rbo  Sp ray) Max.  4 ,7e6  cp s.
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m / z  =  7 6 9 , 7

 
 +E PI (76 9,70 ) C E (35) CES  (15): 7, 870 to  8 ,752 m in  from Sam ple  3  (M S -MS  769.7) o f Da taPat-G SH -Addukt e_13.08.08 .w if f (Turbo Sp ray) Max. 4 ,6e4 cp s.
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751,4308,2 622 ,4462, 3162,1 694 ,4231,2145, 1 36 9,2 475,3 565 ,4253,3179, 2 547 ,3421 , 3331,3269,2 40 3,4 676,4511,3290,2144,1 377,2150 ,2 496,4 592,2257,2212,2 733,6574, 4116,0 343,2 444,5170,2 431,8 706,3535,3 631,3 739,4192,2

m / z  =  7 6 9 , 7

 +E PI (76 9,70 ) C E (35) CES  (15): 7, 870 to  8 ,752 m in  from Sam ple  3  (M S -MS  769.7) o f Da taPat-G SH -Addukt e_13.08.08 .w if f (Turbo Sp ray) Max. 4 ,6e4 cp s.
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751,4308,2 622 ,4462, 3162,1 694 ,4231,2145, 1 36 9,2 475,3 565 ,4253,3179, 2 547 ,3421 , 3331,3269,2 40 3,4 676,4511,3290,2144,1 377,2150 ,2 496,4 592,2257,2212,2 733,6574, 4116,0 343,2 444,5170,2 431,8 706,3535,3 631,3 739,4192,2

m / z  =  7 6 9 , 7
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 +E PI (76 9,70 ) C E (35) CES  (15): 10 ,347 t o 10 ,861 m in  from  S am ple  3  (MS-MS 769. 7) o f DataP at -GS H -Addukte_13.08.08 .w iff (Turbo Spray) Max. 1 ,9e4 cp s.
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28 7,3233,2 751,4297,1 622 ,4387,2333,2269, 2 444,2144,1 565 ,3421, 3 604,3 694 ,4290,2189,2116,0 36 9,2155,2 547 ,3478, 4199,2140,1 245,2 496,1 733, 3676,2377,2 426,2313,1 457,4257,2 359,5 706,6670,1613,6206, 5 568, 1

m / z  =  7 6 9 , 7

 +E PI (76 9,70 ) C E (35) CES  (15): 10 ,347 t o 10 ,861 m in  from  S am ple  3  (MS-MS 769. 7) o f DataP at -GS H -Addukte_13.08.08 .w iff (Turbo Spray) Max. 1 ,9e4 cp s.
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28 7,3233,2 751,4297,1 622 ,4387,2333,2269, 2 444,2144,1 565 ,3421, 3 604,3 694 ,4290,2189,2116,0 36 9,2155,2 547 ,3478, 4199,2140,1 245,2 496,1 733, 3676,2377,2 426,2313,1 457,4257,2 359,5 706,6670,1613,6206, 5 568, 1

m / z  =  7 6 9 , 7

 
 +E PI (76 9,70 ) C E (35) CES  (15): 13 ,701 t o 14 ,069 m in  from  S am ple  3  (MS-MS 769. 7) o f DataP at -GS H -Addukte_13.08.08 .w iff (Turbo Spray) Max. 6 ,3e4 cp s.
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694 ,4462, 3162,2 565 ,3253, 1 622,3179, 2 331,2 36 9,2 547 ,3421 , 3231,2 403 ,2 475,4269,2145, 2 676,4511,2 57 4,3257, 3 325,3 444,4168, 1 303,2181,3 592, 3 733,6212,2 373,3

m / z  =  7 6 9 , 7

 +E PI (76 9,70 ) C E (35) CES  (15): 13 ,701 t o 14 ,069 m in  from  S am ple  3  (MS-MS 769. 7) o f DataP at -GS H -Addukte_13.08.08 .w iff (Turbo Spray) Max. 6 ,3e4 cp s.

100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650 700 750
m /z,  am u

5%

10%

15%

20%

25%

30%

35%

40%

45%

50%

55%

60%

65%

70%

75%

80%

85%

90%

95%

100% 769,4

560,3

28 7,2 315,2
604,3 751,3

308,3 640,3
694 ,4462, 3162,2 565 ,3253, 1 622,3179, 2 331,2 36 9,2 547 ,3421 , 3231,2 403 ,2 475,4269,2145, 2 676,4511,2 57 4,3257, 3 325,3 444,4168, 1 303,2181,3 592, 3 733,6212,2 373,3

m / z  =  7 6 9 , 7

 

 



 94

Tabelle 11: MS/MS-Fragmentierungsvorschläge (Tabellen mit rel. Intensitäten + Struktur-

formeln) 

Abbildung 45: Fragmentierungsvorschläge für Patulin-GSH-Addukte. Erläuterung zu den 

Strukturformeln: Wasserabspaltungen an Carboxylgruppen und Brüche im Grundgerüst sind 

schwarz gekennzeichnet, Decarboxylierungen rot 

m/z = 462,4 (siehe auch Abschnitt 4.3.1) 
Fragmente rel. Intensität [%] ∆   

150,1 37 312,3   

166,1 34,2 296,3   

194,1 46,1 268,3   

196,1 40,8 266,3   

212,1 28,5 250,3   

222,1 14,1 240,3   

251,1 18,2 211,3   

269,2 10,2 193,2 [GSH-Gly+2 H2O]+ E 

297,1 42,2 165,3 [M-Glu-2 H2O]+ 5 

315,2 100 147,2 [M-Glu-H2O]+ 4 

343,3 8 119,1 [M-Gly-CO2]+ 3 

369,2 15,3 93,2 [M-Gly-H2O]+ 2 

387,2 17,9 75,2 [M-Gly]+ 1 

462,2 62,2 0,2 [M+H]+  
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m/z = 516,0 
Fragmente rel. Intensität [%] ∆   

130,1 30,3 385,9 [Pyro-Glu]+ A 

162,1 25,8 353,9 [GSH-C5H9N2O3]+ B 

179,2 33,9 336,8 [C5H7NO3S+H]+ C 

233,2 31,6 282,8 [GSH-Gly]+ D 

257,2 15,7 258,8   

269,2 37,8 246,8 [GSH-Gly+2 H2O]+ E 

308,2 29,8 207,8 [GSH+H]+ 6 

429,1 25,6 86,9   

442,2 18,9 73,8 [M-Glu-H2O]+2 5 

451,7 32,2 64,3 [M-Glu]+2 4 

516,2 100 0,2 [M+H]+2  

558,3 1,6 42,3 [M-GSH-Glu-2 H2O]+ 3 

576,2 10,3 60,2 [M-GSH-Glu-H2O]+ 2 

827,3 0,5 311,3 [M-Glu-Gly]+ 1 
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m/z = 530,0 
Fragmente rel. Intensität [%] ∆   

130,1 29,1 399,9 [Pyro-Glu]+ A 

162,1 31,1 367,9 [GSH-C5H9N2O3]+ B 

179,2 36,5 350,8 [C5H7NO3S+H]+ C 

189,1 25,7 340,9   

233,2 31,3 296,8 [GSH-Gly]+ D 

308,2 24 221,8 [GSH+H]+ 5 

456,7 13,2 73,3 [M-Glu-H2O]+2 4 

465,7 44 64,3 [M-Glu]+2 3 

521,2 9,6 8,8 [M-H2O]+2 2 

530,3 100 0,3 [M+H]+2  

604,1 9,9 74,1 [M-GSH-Glu-H2O]+ 1 
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m/z = 723,7 
Fragmente rel. Intensität [%] ∆  Nr. 

166,1 27,2 557,6   

233,2 8,2 490,5 [GSH-Gly]+ D 

269,2 14,6 454,5   

295,1 19,6 428,6   

323,2 10,7 400,5 [M-GSH-Gly-H2O]+ 10 

341,2 13,2 382,5 [M-GSH-Gly]+ 9 

398,2 7,2 325,5 [M-GSH-H2O]+ 8 

416,2 5,6 307,5 [M-GSH]+ 7 

473,2 4,9 250,5   

501,1 3,9 222,6 [M-Glu-Gly-H2O]+ 6 

519,2 7,9 204,5 [M-Glu-Gly]+ 5 

576,2 2,6 147,5 [M-Glu-H2O]+ 4 

594,2 18,7 129,5 [M-Glu]+ 3 

648,2 25,1 75,5 [M-Gly]+ 2 

723,2 100 0,5 [M+H]+ 1 
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m/z = 741,7 
Fragmente rel. Intensität [%] ∆  Nr. 

166,1 30 575,6   

233,2 15,4 508,5 [GSH-Gly]+ D 

269,2 62,1 472,5   

287,2 63,2 454,5   

308,2 24,2 433,5 [GSH+H]+ 10 

341,2 6,7 400,5 [M-Gly-GSH-H2O]+ 9 

359,2 49,2 382,5 [M-Gly-GSH]+ 8 

393,2 9,6 348,5   

416,2 10,3 325,5 [M-GSH-H2O]+ 7 

519,2 5,3 222,5 [M-Glu-Gly-H2O]+ 6 

537,2 18 204,5 [M-Glu-Gly]+ 5 

594,3 19,1 147,4 [M-Glu-H2O]+ 4 

612,2 40,8 129,5 [M-Glu]+ 3 

666,2 10,1 75,5 [M-Gly]+ 2 

723,2 10,6 18,5 [M-H2O]+ 1 

741,2 100 0,5 [M+H]+  
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m/z = 751,7 
Fragmente rel. Intensität [%] ∆  Nr. 

233,2 6,5 518,5 [GSH-Gly]+ D 

269,2 6,6 482,5   

279,2 11 472,5 [M-Glu-GSH-2 H2O]+ 16 

297,2 23,5 454,5 [M-Glu-GSH-H2O]+ 15 

351,3 3,1 400,4 [M-Gly-GSH-H2O]+ 14 

369,2 9,1 382,5 [M-Gly-GSH]+ 13 

439,3 21,2 312,4 [M-2 Glu-3 H2O]+ 12 

457,3 50 294,4 [M-2 Glu-2 H2O]+ 11 

493,3 14,2 258,4 [M-2 Glu]+ 10 

511,3 5,1 240,4 [M-Glu-Gly-2 H2O]+ 9 

529,3 9,9 222,4 [M-Glu-Gly-H2O]+ 8 

547,3 10,2 204,4 [M-Glu-Gly]+ 7 

586,3 6,6 165,4 [M-Glu-2 H2O]+ 6 

604,4 26,3 147,3 [M-Glu-H2O]+ 5 

622,4 29,8 129,3 [M-Glu]+ 4 

676,4 6,8 75,3 [M-Gly]+ 3 

733,5 14,5 18,2 [M-H2O]+ 2 

751,4 100 0,3 [M+H]+ 1 
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m/z = 769,7 (siehe auch Abschnitt 3.3.1) 
Fragmente rel. Intensität [%] ∆  Nr. 

269,2 3,4 500,5   

287,2 15 482,5   

315,2 14,3 454,5 [M-Glu-GSH-H2O]+ 12 

369,4 5,6 400,3 [M-Gly-GSH-H2O]+ 11 

444,4 1,6 325,3 [M-GSH-H2O]+ 10 

462,3 6,5 307,4 [M-GSH]+ 9 

547,3 4,7 222,4 [M-Glu-Gly-H2O]+ 8 

560,3 34,9 209,4 [M-Glu-2 H2O-CO2]+ 7 

604,3 12,7 165,4 [M-Glu-2 H2O]+ 6 

622,3 5,9 147,4 [M-Glu-H2O]+ 5 

640,3 8,7 129,4 [M-Glu]+ 4 

676,4 2,9 93,3 [M-Gly-H2O]+ 3 

694,4 6,8 75,3 [M-Gly]+ 2 

751,3 10,1 18,4 [M-H2O]+ 1 

769,4 100 0,3 [M+H]+  
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m/z = 308,3 (siehe auch Abschnitt 3.3.1) 
Fragmente  Nr. 

130,1 [Pyro-Glu]+ A 

162,1 [GSH-C5H9N2O3]+ B 

179,2 [C5H7NO3S+H2O]+ C 

233,2 [GSH-Gly]+ D 

 

m/z = 308,3

SH

O

O

HOOC

NH2

NH

NH COOH

A

B
C

D

HOOC N
H

O

A

m/z = 130
m/z = 308,3

SH

O

O

HOOC

NH2

NH

NH COOH

SH

O

O

HOOC

NH2

NH

NH COOH

A

B
C

D

HOOC N
H

O

A

m/z = 130

HOOC N
H

O
HOOC N

H

O

A

m/z = 130
 



 102

 

0 2 4 6
100

120

140

160

180

Fl
uo

re
sz

en
z 

[In
te

ns
itä

t] 
38

0/
44

0 
nm

Zeit [min]

Endkonzentration DMSO [%]
 17
 8
 3
 2
 0.8
 0.3
 0

 

Abbildung 46: Einfluss der DMSO-Konzentration auf die Reaktionskinetik 
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Abbildung 47: Konzentrationsreihe von γ-Glutamylcystein 
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Abbildung 48: RP 18-Trennung von Patulin-GSH-Addukten (aus Fliege et al 2000b) 




