1 LC-MS/MS

(n/z) (n/z) DP CE CXP
113.0 96.0 15.0 25.0

ESI(+) 245.1
96.0 96.0 57.0 8.0
152.1 86.0 17.0 12.0

ESI(+) 226.1
135.1 86.0 39.0 12.0
434.0 66.0 23.0 20.0

ESI(+) 479.1
280.9 66.0 45.0 14.0
163.1 96.0 15.0 14.0

ESI(+) 180.1
153.1 96.0 20.0 14.0
166.1 96.0 37.0 12.0

ESI(+) 313.2
120.1 96.0 18.0 10.0
185.0 156.0 31.0 10.0

ESI(+) 241.2
114.0 156.0 67.0 12.0
134.9 96.0 18.0 6.0

ESI(+) 152.5
79.0 96.0 39.0 12.0
270.1 81.0 25.0 14.0

ESI(+) 329.2
59.1 81.0 40.0 14.0
60.1 136.0 21.0 8.0

ESI(+) 347.2
121.0 136.0 35.0 28.0
60.0 126.0 21.0 8.0

ESI(+) 333.1
121.0 126.0 37.0 16.0

DP:Declustering Potential(V), CE:collision Energy(eV), CXP:Cell Exit Potential(V)



120.0

100.0

80.0

%

60.0

40.0

20.0 ‘/

0.0 T T T T T
0 5 10 15 20 25 30

0.5vol% (mL)

2 PBA



b)

1.10e7
1.00e7
9.00e6
8.00e6
7.00e6
6.00e6
5.00e6
4.00e6
3.00e6
2.00e6
1.00e6

0.00

113.0

133.2

2451

2.2e7
2.0e7

1.8e7
1.6e7
1.4e7
1.2e7
1.0e7
8.0e6
6.0e6
4.0e6
2.0e6

0.0

60

80

100

120

140 160

m/z, Da

325.0

296.0-

180

200

390.0

220 240

434.0

479.0-

50

3.5e7

3.0e7

2.5e7

2.0e7

1.5e7

1.0e7

5.0e6

0.0

100

75.0

150

200

250
m/z, Da

300

152.1

135.3

164.1
1

350

400

450

226.1.

60

80

100

120

140
m/z, Da

160

180

200

220



d)

3.9e7

3.5e7

3.0e7

2.5e7

2.0e7

1.5e7

163.1

81.1

121.1 180.2
\ 135.1 |

N

3.9e7
3.5e7

3.0e7

2.5e7

2.0e7

1.5e7

1.0e7

5.0e6

0.0

60

70 80 90 100 110 120
m/z, Da

130 140 150 160 170 180

185.0

2411

168.1

198.1

2.4e7

2.0e7

1.5e7

1.0e7

5.0e6

0.0

80 100 120 140 160

m/z, Da

180 200 220 240

2251

2081

166.1

313.2

2431

296.2
178.9

60

80

I100 120 140 160 180 200 220 240 260 280 300

m/z, Da



9)

h)

3.0e7

2.5e7

2.0e7

1.5e7

1.0e7

5.0e6

0.0

93.1 107.0\119-0
| |

135.1

152.1

50

7.0e5

6.0e5

5.0e5

4.0e5

3.0e5

2.0e5

1.0e5

0.0

2.5e7

2.0e7

1.5e7

1.0e7

5.0e6

0.0

60.1

60

70

121.0

90

100 110 120 130 140 150

m/z, Da

347.2

288.3

60

80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280 300 320 340

100.0

1421

m/z, Da

193.1

\

2701

2102 2522
| \

329.2.

3122

60

80

100

120 140 160

180 200 220 240 260

m/z, Da

280 300 320



@
(e)
(1)

9.9e5
9.0e5
8.0e5
7.0e5
6.0e5
5.0e5
4.0e5
3.0e5
2.0e5
1.0e5

0.0

59.9

332.8.

2741

121.1

L1 |

60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280 300 320
m/z, Da

(b) © (d)
Q) @ Q)



