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MATERIALS AND METHODS

Isolation and identification of fungal pathogens. DNA was isolated from pure cultures of microscopic 
fungi using a commercial ZR Fungal/Bacterial DNA kit (Zymo Research, USA). Subsequently, the ITS1-
5.8S-ITS2 rDNA (hereinafter ITS rDNA) and partial 28S rDNA regions were amplified by the ITS1F/NL4 
universal fungi primers (White et al. 1990). Purified products were sequenced using the ITS1F primer. The 
sequences obtained were manually trimmed from the non-readable sections of the Geneious program, and 
the greatest similarity of the sequence obtained with GenBank sequences was searched using BLAST (http://
blast.ncbi.nlm.nih.gov/). Sequences were entered into the database repeatedly, with different settings, with 
the first searched limited to sequences of type material. In the absence of a 100% match, consensus of over 
99% of a minimum of 300 base pairs with a named sequence (or with several sequences from independent 
sources) in the database was considered match at genus level. 

Due to the low resolution of these sections in some fungi groups, other sections that should specify the 
identification were additionally sequenced. These were sections for β-tubulin gene (β-TUB) and the transla-
tional elongation factor 1-α gene (TEF1-α) [primers by Glass and Donaldson (1995) and Rehner and Buckley 
(2005)]. 
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Table S1. Obtained sequences from studied fungal isolates 

Isolate ITS rDNA β-TUB TEF1-α 

Penicilium expansum IR1 CATTACCGAGTGAGGGCCCTTTGGGTCCAACCTCCCACCCGTG

TTTATTTACCTCGTTGCTTCGGCGGGCCCGCCTTAACTGGCCG

CCGGGGGGCTCACGCCCCCGGGCCCGCGCCCGCCGAAGACAC

CCCCGAACTCTGCCTGAAGATTGTCGTCTGAGTGAAAATATA

AATTATTTAAAACTTTCAACAACGGATCTCTTGGTTCCGGCAT

CGATGAAGAACGCAGCGAAATGCGATACGTAATGTGAATTGC

AAATTCAGTGAATCATCGAGTCTTTGAACGCACATTGCGCCCC

CTGGTATTCCGGGGGGCATGCCTGTCCGAGCGTCATTGCTGCC

CTCAAGCCCGGCTTGTGTGTTGGGCCCCGTCCTCCGATTCCGG

GGGACGGGCCCGAAAGGCAGCGGCGGCACCGCGTCCGGTCCT

CGAGCGTATGGGGCTTTGTCACCCGCTCTGTAGGCCCGGCCG

GCGCTTGCCGATCAACCCAAATTTTTATCCAGGTTGACCTCGG

ATCAGGTAGGGATACCCGCTGAACTTAAGCATATCAATAAGC

GGAGGAAAAGAAACCAACAGGGATTGCCCCAGTAACGGCGA

GTGAAGCGGCAAGAGCTCAAATTTGAAAGCTGGCTCCTTCGG

GGTCCGCATTGTAATTTGCAGAGGATGCTTCGGGAGCGGTCC

CCATCTAAGTGCCCTGGAACGGGACGTCATAGAGGGTGAGAA

TCCCGTATGGGATGGGGTGTCCGCGCCCGTGTGAAGCTCCTTC

GACGAGTCGAGTTGTTTGGGAATGCAGCTCT 

TGACCCCACTCCCAACAGATCTTTTGCTAAC

ATGATCTAGGTTCACCTCCAAACCGGCCAGT

GTGTAAGTTCGACATGGAACATTCTTGGAAA

CATTCTTGGATTGGTGGGACTAAATTGGAAT

TGGGTTATAGGGTAACCAAATTGGTGCCGCT

TTCTGGTAAGTGCCGAGCTTTTTTTTCGCGTT

GGGTATCAATTGACAATTTACTAACTGGATT

GCAGGCAAACCATCTCTGGCGAGCACGGTC

TCGATGGTGATGGACAGTAAGTTCAACGGT

GATGGGTTTCTAGTAGATCACACGTCTGATA

TCTTGCTAGGTACAATGGTACCTCCGACCTC

CAGCTCGAGCGTATGAACGTCTACTTCAACC

ATGTGAGTACACCGACTGGTTACCGAATAA

TCGTGCATCATCTGATTGGATCTTTTTCTTTG

ATAATCTAGGCCAGCGGTGACAAGTACGTT

CCCCGTGCCGTTCTCGTCGATTTGGAGCCCG

GTACCATGGACGCTGTCCGCTCCGGTCCCTT

CGGCAAGCTTTTCCGCCCTGACAACTTCGTC

TTCGGTCAGTCCGGTGCTGGTAACAACTGGG

CCAAGG 

 

Fusarium cf. graminearum KH1 GTGACCAGCGGAGGGATCATTACCGAGTTTACAACTCCCAAA

CCCCTGTGAACATACCTTATGTTGCCTCGGCGGATCAGCCCGC

GCCCCGTAAAAAGGGACGGCCCGCCGCAGGAACCCTAAACTC

TGTTTTTAGTGGAACTTCTGAGTATAAAAAACAAATAAATCA

AAACTTTCAACAACGGATCTCTTGGTTCTGGCATCGATGAAGA

ACGCAGCAAAATGCGATAAGTAATGTGAATTGCAGAATTCAG

TGAATCATCGAATCTTTGAACGCACATTGCGCCCGCCAGTATT

CTGGCGGGCATGCCTGTTCGAGCGTCATTTCAACCCTCAAGCC

CAGCTTGGTGTTGGGAGCTGCAGTCCTGCTGCACTCCCCAAAT

ACATTGGCGGTCACGTCGAGCTTCCATAGCGTAGTAATTTACA

CATCGTTACTGGTAATCGTCGCGGCCACGCCGTTAAACCCCAA

CTTCTGAATGTTGACCTCGGATCAGGTAGGAATACCCGCTGA

ACTTAAGCATATCAATAAGCGGAGGAAAAGAAACCAACAGG

GATTGCCCTAGTAACGGCGAGTGAAGCGGCAACAGCTCAAAT

TTGAAATCTGGCTTTCGGGCCCGAGTTGTAATTTGTAGAGGAT

GATTTTGATGCGGTGCCTTCCGAGTTCCCTGGAACGGGACGCC

ATAGAGGGTGAGAGCCCCGTCTGGTTGGATGCCAAATCTCTG

TAAATCTCCTTCGACGAGTCGAGTAGTTTGGGAATGCTGCTCT

AAATGGGAGGTATATGTCTTCTAAAGCTAAATACCGGCCAGA

GACCGATAGCGCACAAGTAGAGTGATCGAAAGATGAAAAGC

ACTTTGAAAAGAGAGTTAAAAAGTACGTGAAATTGTTGAAAG

GGAAGCGTTTATGACCAGACTTGGGCTTGGTTAAT 

 ACCCTTGGTGTCAAGAACCTCATTGTTGCCA

TCAACAAGATGGACACCACCAAGTGGTCTG

AGGCCCGTTACCAGGAGATCATCAAGGAGA

CCTCTTCTTTCATCAAGAAGGTCGGCTACAA

CCCCAAGGCTGTCGCTTTCGTCCCCATCTCC

GGTTTCAACGGTGACAACATGCTTACTGCCT

CCACCAACTGCCCCTGGTACAAGGGTTGGG

AGCGTGAGATCAAGTCTGGCAAGCTCTCCG

GAAAGACCCTCCTTGAGGCCATTGACTCCAT

CGAGCCCCCCAAGCGTCCCAACGACAAGCC

CCTCCGACTTCCCCTCCAGGATGTCTACAAG

ATTGGCGGTATTGGAACGGTTCCTGTCGGCC

GTATCGAGACTGGTATCATCAAGCCCGGTAT

GGTCGTTACCTTCGCTCCTTCCAACGTCACC

ACTGAAGTCAAGTCCGTTGAGATGCACCAC

GAGCAGCTCACTGAGGGCCAGCCCGGTGAC

AACGTTGGTTTCAACGTGAAGAACGTTTCCG

TCAAGGACATCCGACGTGGTAACGTCGCTG

GTGACTCCAAGAACGACCCCCCCATGGGTG

CCGCTTCTTTCACCGCC 

Aureobasidium pullulans KH2 ATTAAAGAGTAAGGGTGCTCAGCGCCCGACCTCCAACCCTTT

GTTGTTAAAACTACCTTGTTGCTTTGGCGGGACCGCTCGGTCT

CGAGCCGCTGGGGATTCGTCCCAGGCGAGCGCCCGCCAGAGT

TAAACCAAACTCTTGTTATTTAACCGGTCGTCTGAGTTAAAAT

TTTGAATAAATCAAAACTTTCAACAACGGATCTCTTGGTTCTC

GCATCGATGAAGAACGCAGCGAAATGCGATAAGTAATGTGAA

TTGCAGAATTCAGTGAATCATCGAATCTTTGAACGCACATTGC

GCCCCTTGGTATTCCGAGGGGCATGCCTGTTCGAGCGTCATTA

CACCACTCAAGCTATGCTTGGTATTGGGCGTCGTCCTTAGTTG

GGCGCGCCTTAAAGACCTCGGCGAGGCCACTCCGGCTTTAGG

CGTAGTAGAATTTATTCGAACGTCTGTCAAAGGAGAGGAACT

CTGCCGACTGAAACCTTTATTTTTCTAGGTTGACCTCGGATCA

GGTAGGGATACCCGCTGAACTTAAGCATATCAATAAGCGGAG

GAAAAGAAACCAACAGGGATTGCCCTAGTAACGGCGAGTGA

AGCGGCAACAGCTCAAATTTGAAAGCTAGCCTTCGGGTTCGC

ATTGTAATTTGTAGAGGATGATTTGGGGAAGCCGCCTGTCTAA

GTTCCTTGGAACAGGACGTCATAGAGGGTGAGAATCCCGTAT

GTGACAGGAAATGGCACCCTATGTAAATCTCCTTCGACGAGT

CGAGT 

  

Colletotrichum godetiae KH3 CATTACTGAGTTACCGCTCTACAACCCTTTGTGAACATACCTA

ACCGTTGCTTCGGCGGGCAGGGGAAGCCTCTCGTGGGCGGAC

CCTCCCGGCGCCGGCCCCGTCACGGGGGCGGAGCGCCCGCCG

GAGGAAACCAAACTCTATTTACACGACGTCTCTTCTGAGTGGC

ACAAGCAAATAATTAAAACTTTTAACAACGGATCTCTTGGTTC

TGGCATCGATGAAGAACGCAGCGAAATGCGATAAGTAATGTG

AATTGCAGAATTCAGTGAATCATCGAATCTTTGAACGCACATT

GCGCTCGCCAGCATTCTGGCGAGCATGCCTGTTCGAGCGTCAT

TTCAACCCTCAAGCACCGCTTGGTTTTGGGGCCCCACGGCCGA

CGTGGGCCCTTAAAGGTAGTGGCGGACCCTCCCGGAGCCTCC

TTTGCGTAGTAACTAACGTCTCGCACTGGGATCCGGAGGGAC

TCTTGCCGTTAAACCCCCAAATTTTTTCAGGTTGACCTCGGAT

CAGGTAGGACTACCCGCTGAACTTAAGCATATCAATAAGCGG

AGGAAAAGAAACCAACAGGGATTGCCCCAGTAACGGCGAGT

GAAGCGGCAACAGCTCAAATTTGAAATCTGGCCCCAGGCCCG

AGTTGTAATTTGCAGAGGATGCTTTTGGCGCGGTGCCTTCCGA

GTTCCCTGGAACGGGACGCCATAGAGGGTGAGAGCCCCGTAC

GGTTGGACACCAAGCCTTTGTAAAGCTCCTTCGACGAGTCGA

GTAGTTTGGGAATGCTGCTCTAAATGGGAGGTACATTTCTTCT

AAAGCTAAATATTGGC 

  

Sordaria cf. superba KH4 CATTACAGAGTTGCAAAACTCCAACAAACCATCGCGAATCTT

ACCCGTACGGTTGCCTCGGCGCTGGCGGTCCGGAAGGCCCTC

GGGCCCCCCGGATCCTCGGGTCTCCCGCTCGCGGGAGGCTGC

CCGCCGGAGTGCCGAAACCAAACTCTTGATATTTTATGTCTCT

CTGAGTAAACTTTTAAATAAGTCAAAACTTTCAACAACGGAT

CTCTTGGTTCTGGCATCGATGAAGAACGCAGCGAAATGCGAT

AAGTAATGTGAATTGCAGAATTCAGTGAATCATCGAATCTTTG

AACGCACATTGCGCTCGCCAGTATTCTGGCGAGCATGCCTGTT

CGAGCGTCATTTCAACCATCAAGCTCTGCTTGCGTTGGGGATC

CGCGTCTGACGCGGTCCCTCAAAAACAGTGGCGGGCTCGCTA

GTCACACCGAGCGTAGTAACTCTACATCGCTATGGTCGTGCG

GCGGGTTCTTGCCGTAAAACCCCCAATTTCTAAGGTTGACCTC

GGATCAGGTAGGAATACCCGCTGAACTTAAGCATATCAATAA

GCGGAGGAAAAGAAACCAACAGGGATTGCCCTAGTAACGGC

GAGTGAAGCGGCAACAGCTCAAATTTGAAATCTGGCTTCGGC

CCGAGTTGTAATTTGTAGAGGAAACTTTTGGTGAGGCACCTTC

TGAGTCCCTTGGAACAGGGCGCCATAGAGGGTGAGAGCCCCG

TATAGTCGGATGCCGATCCAATGTAAAGTTCCTTCGACGAGTC

GAGTAGTTTGGGAATGCTGCTCAAAATGGGAGGTAAATTTCT

TCTAAAGCTAAATAT 

TCCTTTTTTTTGCTCCCTAGACCCCTGATTGT

CCTACCCCACCAAACTGCCTCGTCTCCTTCT

GTGCCTCTGCCTACCGCTTCCTGATATCATC

ATGATCCTCCTGCTCGCTCCCTCGCCGTCGC

GGGCACTGCT 

ATCTCTCGAGGATATCATGGACATAGACGCT

GACACGATCTCTTTGCGTGCTATAGGTTCAT

CTCCAGACCGGCCAATGCGTAAGTCGATAA

TAGCTCCCCGTCGCGATCCAACAACAACAA

AAACAGCAGGACTGACACGACACCCACAAT

CAGGGTAACCAAATCGGTGCCGCCTTCTGGT

ACGTCGTCATCATCTCGAATAACGGCGCCTT

TGGTGAACGGGACACTGACAGAATAAACAG

GCAGACTATCTCTGGCGAGCACGGCCTCGA

CGCCTCCGGTGTGTACGTAACTTCGTGCCTG

ATAACTATCCGGTGATGACCTCGAAAGCTC

ACCGCCCATAACAGCTACAATGGCACTTCG

GAGCTCCAGCTCGAGCGCATGAACGTCTAC

TTCAACGAGGTGAGCAACAACCAGACCCGA

TGACCTCCCTCTAGAGGGGTTGGGTTGCTAA

CTAGCTTCGCGCTTCATAGGCTTCCGGCAAC

AAGTATGTCCCTCGTGCCGTCCTCGTCGATC

TCGAGCCCGGTACCATGGATGCCGTCCGCG

CCGGTCCCTTCG 

 

 

 



Table S2. Molecular species of sphingolipids identified the tested fungal strains expressed in mol.% 

M-H- mol spec Aspergillus 

flavus CCF 

3432 

Botrytis 

cinerea 

DMB 

4111 

Botrytis 

cinerea 

DMB 

4281 

Botrytis 

cinerea 

DMB 

4246 

Penicilium 

expansum 

IR1 

Fusarium cf. 

graminearum 

KH1 

Aureobasidium 

pullulans KH2 

Colletotrichum 

godetiae KH3  

Sordaria cf. 

superba 

KH4  

Alternaria 

arborescens CCF 

2670  

Alternaria 

alternata CCF 

2671  

860.6018 Inos+P/d18_1/22_1 0.08 0.04 0.03 0.06 0.03 0.12 0.12 0.05 0.03 0.12 0.11 

862.6175 Inos+P/d18_0/22_1d18_1/22_0 0.36 0.37 0.37 0.37 0.37 0.36 0.36 0.37 0.37 0.36 0.36 

864.6332 Inos+P/d18_0/22_0 0.16 0.15 0.13 0.16 0.15 0.20 0.19 0.15 0.13 0.19 0.19 

874.6175 Inos+P/d18_1/23_1 0.04 0.00 0.00 0.01 0.00 0.10 0.09 0.00 0.00 0.09 0.07 

876.5967 Inos+P/d18_1/2-OH-22_1d18_1/23_0d18_0/23_1 0.16 0.13 0.12 0.15 0.13 0.19 0.18 0.13 0.12 0.18 0.18 

878.6124 Inos+P/d18_1/2-OH-22_0d18_0/2-OH-22_1t18_0/22_1d18_0/23_0 0.37 0.38 0.38 0.38 0.38 0.35 0.37 0.38 0.38 0.37 0.37 

880.6281 Inos+P/d18_0/2-OH-22_0t18_0/22_0 0.67 0.73 0.75 0.71 0.73 0.59 0.60 0.72 0.75 0.60 0.62 

888.6332 Inos+P/d18_1/24_1d20_1/22_1 0.45 0.46 0.48 0.45 0.47 0.41 0.42 0.47 0.48 0.42 0.42 

890.6489 Inos+P/d18_1/2-OH-23_1d18_1/24_0d20_1/22_0d18_0/24_1d20_0/22_1 0.99 1.10 1.13 1.05 1.12 0.84 0.87 1.09 1.13 0.87 0.89 

892.6281 Inos+P/d18_1/2-OH-23_0d18_0/2-OH-23_1t18_0/23_1d18_0/24_0d20_0/22_0 0.56 0.61 0.61 0.58 0.61 0.51 0.52 0.61 0.62 0.52 0.52 

894.6073 Inos+P/t18_0/2-OH-22_1d18_0/2-OH-23_0t18_0/23_0 0.27 0.27 0.27 0.27 0.27 0.28 0.28 0.27 0.27 0.28 0.27 

896.623 Inos+P/t18_0/2-OH-22_0 0.29 0.29 0.29 0.29 0.29 0.29 0.29 0.29 0.29 0.29 0.29 

902.6489 Inos+P/d18_1/25_1d20_1/23_1 0.14 0.11 0.11 0.13 0.11 0.17 0.17 0.11 0.11 0.17 0.16 

904.6281 Inos+P/d18_1/2-OH-24_1d20_1/2-OH-22_1d18_1/25_0d20_1/23_0d18_0/25_1d20_0/23_1 0.30 0.30 0.30 0.30 0.30 0.30 0.30 0.30 0.30 0.30 0.30 

906.6438 Inos+P/d20_0/23_1d18_1/2-OH-24_0d20_1/2-OH-22_0d18_0/2-OH-24_1d20_0/2-OH-22_1t18_0/24_1t20_0/22_1 0.98 1.10 1.12 1.04 1.11 0.84 0.87 1.10 1.13 0.87 0.88 

906.6803 Inos+P/d18_0/25_0d20_0/23_0 0.07 0.03 0.03 0.06 0.03 0.11 0.11 0.04 0.03 0.11 0.10 

908.623 Inos+P/t18_0/2-OH-23_1  d18_0/2-OH-24_0  d20_0/2-OH-22_0  t18_0/24_0  t20_0/22_0 1.21 1.36 1.40 1.30 1.38 1.01 1.07 1.36 1.41 1.07 1.08 

910.6387 Inos+P/t18_0/2-OH-23_0 0.18 0.17 0.16 0.17 0.17 0.21 0.20 0.17 0.16 0.20 0.20 

916.6646 Inos+P/d18_1/26_1d20_1/24_1d22_1/22_1 0.32 0.32 0.32 0.32 0.32 0.31 0.33 0.32 0.32 0.31 0.32 

918.6438 Inos+P/d18_1/2-OH-25_1d20_1/2-OH-23_1 0.06 0.01 0.01 0.04 0.01 0.11 0.10 0.01 0.00 0.10 0.08 

918.6803 Inos+P/d18_1/26_0d22_1/22_0d18_0/26_1d22_0/22_1d20_1/24_0d20_0/24_1 0.49 0.52 0.52 0.51 0.52 0.45 0.45 0.52 0.52 0.45 0.45 

920.6595 Inos+P/d18_1/2-OH-25_0d18_0/2-OH-25_1d20_1/2-OH-23_0d20_0/2-OH-23_1t18_0/25_1t20_0/23_1 0.48 0.50 0.50 0.49 0.51 0.44 0.44 0.51 0.51 0.44 0.45 

920.696 Inos+P/d18_0/26_0d22_0/22_0d20_0/24_0 0.17 0.15 0.14 0.15 0.14 0.20 0.18 0.15 0.14 0.18 0.18 

922.6387 Inos+P/t18_0/2-OH-24_1t20_0/2-OH-22_1 0.15 0.14 0.13 0.15 0.14 0.18 0.18 0.14 0.13 0.18 0.18 

922.6752 Inos+P/d18_0/2-OH-25_0d20_0/2-OH-23_0t18_0/25_0t20_0/23_0 0.31 0.31 0.31 0.31 0.31 0.31 0.31 0.31 0.31 0.31 0.31 

924.6544 Inos+P/t18_0/2-OH-24_0t20_0/2-OH-22_0 0.22 0.21 0.21 0.21 0.21 0.24 0.24 0.21 0.21 0.24 0.22 

930.6803 Inos+P/d22_1/23_1d20_1/25_1 0.04 0.00 0.00 0.01 0.00 0.10 0.07 0.00 0.00 0.08 0.07 

932.6595 Inos+P/d22_1/2-OH-22_1d18_1/2-OH-26_1d20_1/2-OH-24_1 0.08 0.06 0.04 0.07 0.04 0.13 0.11 0.06 0.04 0.11 0.11 

932.696 Inos+P/d22_1/23_0d22_0/23_1d20_1/25_0d20_0/25_1 0.07 0.04 0.03 0.06 0.03 0.11 0.11 0.04 0.03 0.11 0.10 

934.6752 Inos+P/d22_1/2-OH-22_0d22_0/2-OH-22_1d18_1/2-OH-26_0d20_1/2-OH-24_0d18_0/2-OH-26_1d20_0/2-OH-

24_1t18_0/26_1t20_0/24_1t22_0/22_1 

0.95 1.06 1.09 1.01 1.08 0.80 0.85 1.05 1.09 0.85 0.86 

936.6544 Inos+P/t18_0/2-OH-25_1t20_0/2-OH-23_1 0.08 0.06 0.04 0.07 0.04 0.12 0.11 0.06 0.04 0.11 0.11 

936.6909 Inos+P/d18_0/2-OH-26_0d20_0/2-OH-24_0d22_0/2-OH-22_0t18_0/26_0t20_0/24_0t22_0/22_0t18_0/2-OH-25_0 1.02 1.13 1.16 1.08 1.15 0.86 0.90 1.13 1.16 0.90 0.91 

938.6701 Inos+P/t18_0/2-OH-25_0t20_0/2-OH-23_0 0.33 0.33 0.33 0.33 0.33 0.32 0.32 0.33 0.33 0.32 0.32 

944.696 Inos+P/d20_1/26_1d22_1/24_1d24_1/22_1 0.12 0.11 0.10 0.11 0.10 0.16 0.15 0.11 0.10 0.15 0.15 

946.6752 Inos+P/d20_1/2-OH-25_1d22_1/2-OH-23_1d20_1/26_0d22_1/24_0d24_1/22_0d20_0/26_1d22_0/24_1d24_0/22_1 0.33 0.34 0.34 0.33 0.34 0.32 0.31 0.34 0.34 0.31 0.31 

948.6909 Inos+P/d20_1/2-OH-25_0d22_1/2-OH-23_0d20_0/2-OH-25_1d22_0/2-OH-

23_1t20_0/25_1t22_0/23_1d20_0/26_0d22_0/24_0d24_0/22_0 

0.26 0.26 0.26 0.26 0.26 0.27 0.27 0.26 0.26 0.27 0.27 

950.6701 Inos+P/t18_0/2-OH-26_1t20_0/2-OH-24_1t22_0/2-OH-22_1d20_0/2-OH-25_0d22_0/2-OH-23_0t22_0/23_0t20_0/25_0 0.22 0.22 0.20 0.22 0.22 0.23 0.23 0.22 0.20 0.23 0.23 

952.6858 Inos+P/t22_0/2-OH-22_0t18_0/2-OH-26_0t20_0/2-OH-24_0 0.52 0.56 0.57 0.54 0.56 0.46 0.48 0.56 0.57 0.48 0.48 

958.7117 Inos+P/d22_1/25_1d24_1/23_1d25_1/22_1 0.05 0.01 0.01 0.04 0.01 0.11 0.09 0.03 0.01 0.09 0.09 

960.6909 Inos+P/d20_1/2-OH-26_1d22_1/2-OH-24_1d24_1/2-OH-

22_1d22_1/25_0d24_1/23_0d25_1/22_0d22_0/25_1d24_0/23_1d25_0/22_1 

0.17 0.16 0.16 0.18 0.16 0.20 0.19 0.16 0.15 0.19 0.19 

962.7066 Inos+P/d22_1/2-OH-24_0d24_1/2-OH-22_0d22_0/2-OH-24_1d24_0/2-OH-22_1d20_1/2-OH-26_0d20_0/2-OH-

26_1t20_0/26_1t22_0/24_1t24_0/22_1 

0.43 0.44 0.46 0.44 0.46 0.39 0.40 0.44 0.46 0.40 0.40 

964.6858 Inos+P/t22_0/2-OH-23_1t20_0/2-OH-25_1d22_0/2-OH-24_0d24_0/2-OH-22_0d20_0/2-OH-26_0t20_0/26_0t22_0/24_0t24_0/22_0 0.51 0.54 0.55 0.52 0.55 0.46 0.47 0.54 0.55 0.47 0.47 

966.7015 Inos+P/t22_0/2-OH-23_0t20_0/2-OH-25_0 0.08 0.04 0.03 0.05 0.04 0.12 0.11 0.04 0.03 0.11 0.11 

972.7274 Inos+P/d25_1/23_1d22_1/26_1d26_1/22_1d24_1/24_1 0.19 0.16 0.16 0.17 0.16 0.20 0.20 0.16 0.16 0.20 0.20 

974.7066 Inos+P/d25_1/2-OH-22_1d22_1/2-OH-25_1d24_1/2-OH-

23_1d25_1/23_0d22_0/26_1d22_1/26_0d25_0/23_1d26_0/22_1d26_1/22_0 

0.42 0.44 0.45 0.42 0.44 0.39 0.40 0.44 0.45 0.40 0.40 

976.7223 Inos+P/d22_0/2-OH-25_1d25_1/2-OH-22_0d22_1/2-OH-25_0d25_0/2-OH-22_1d24_0/2-OH-23_1t25_0/22_1t24_0/23_1d24_1/2-

OH-23_0t22_0/25_1 

0.40 0.41 0.41 0.40 0.41 0.37 0.37 0.41 0.41 0.37 0.37 

978.7015 Inos+P/t20_0/2-OH-26_1t24_0/2-OH-22_1t22_0/2-OH-24_1d25_0/2-OH-22_0d22_0/2-OH-25_0d24_0/2-OH-

23_0t22_0/25_0t24_0/23_0t25_0/22_0 

0.29 0.29 0.29 0.29 0.29 0.28 0.28 0.29 0.29 0.28 0.29 

980.7172 Inos+P/t22_0/2-OH-24_0t20_0/2-OH-26_0t24_0/2-OH-22_0 0.18 0.17 0.16 0.17 0.17 0.20 0.20 0.17 0.16 0.20 0.20 

986.7431 Inos+P/d26_1/23_1d25_1/24_1d24_1/25_1 0.08 0.05 0.04 0.07 0.04 0.12 0.11 0.05 0.04 0.11 0.10 



988.7223 Inos+P/d25_1/2-OH-23_1d26_1/2-OH-22_1d22_1/2-OH-26_1d24_1/2-OH-

24_1d26_0/23_1d26_1/23_0d24_0/25_1d25_0/24_1d24_1/25_0 

0.22 0.21 0.21 0.22 0.21 0.24 0.24 0.21 0.21 0.22 0.22 

990.738 Inos+P/d25_0/2-OH-23_1d26_0/2-OH-22_1d22_0/2-OH-26_1d25_1/2-OH-23_0t25_0/23_1d26_1/2-OH-22_0d24_0/2-OH-

24_1d24_1/2-OH-24_0d22_1/2-OH-26_0 

0.53 0.59 0.60 0.56 0.59 0.48 0.50 0.59 0.60 0.50 0.50 

990.7745 Inos+P/d26_0/23_0d24_0/25_0d25_0/24_0 0.08 0.05 0.04 0.07 0.04 0.12 0.10 0.05 0.04 0.10 0.10 

992.7172 Inos+P/t25_0/2-OH-22_1t22_0/2-OH-25_1t24_0/2-OH-23_1d26_0/2-OH-22_0d24_0/2-OH-24_0d22_0/2-OH-

26_0t22_0/26_0d25_0/2-OH-23_0t25_0/23_0 

0.79 0.87 0.90 0.83 0.89 0.68 0.70 0.87 0.90 0.71 0.72 

994.7329 Inos+P/t22_0/2-OH-25_0t25_0/2-OH-22_0t24_0/2-OH-23_0 0.16 0.13 0.13 0.14 0.13 0.17 0.17 0.13 0.12 0.17 0.17 

1000.7588 Inos+P/d25_1/25_1d26_1/24_1d24_1/26_1 0.12 0.09 0.09 0.10 0.09 0.14 0.14 0.09 0.09 0.14 0.14 

1002.738 Inos+P/d26_1/2-OH-23_1d25_1/2-OH-24_1d24_1/2-OH-25_1 0.04 0.00 0.00 0.03 0.00 0.09 0.08 0.00 0.00 0.08 0.08 

1002.7745 Inos+P/d25_1/25_0d24_0/26_1d24_1/26_0d25_0/25_1d26_0/24_1d26_1/24_0 0.22 0.21 0.21 0.21 0.21 0.22 0.22 0.21 0.19 0.22 0.22 

1004.7537 Inos+P/d25_1/2-OH-24_0d24_0/2-OH-25_1d24_1/2-OH-25_0d26_0/2-OH-23_1d25_0/2-OH-24_1d26_1/2-OH-

23_0t26_0/23_1t24_0/25_1t25_0/24_1 

0.31 0.31 0.31 0.31 0.31 0.30 0.30 0.31 0.31 0.30 0.30 

1004.7902 Inos+P/d24_0/26_0d25_0/25_0d26_0/24_0 0.10 0.08 0.06 0.09 0.06 0.14 0.13 0.08 0.06 0.13 0.13 

1006.7329 Inos+P/t22_0/2-OH-26_1t26_0/2-OH-22_1t24_0/2-OH-24_1t25_0/2-OH-23_1 0.10 0.08 0.08 0.09 0.08 0.14 0.13 0.09 0.08 0.13 0.13 

1006.7694 Inos+P/d24_0/2-OH-25_0d25_0/2-OH-24_0d26_0/2-OH-23_0t26_0/23_0t24_0/25_0t25_0/24_0 0.31 0.32 0.32 0.32 0.32 0.30 0.31 0.32 0.32 0.31 0.31 

1008.7486 Inos+P/t25_0/2-OH-23_0t24_0/2-OH-24_0t22_0/2-OH-26_0t26_0/2-OH-22_0 0.26 0.26 0.26 0.26 0.26 0.26 0.26 0.26 0.26 0.26 0.26 

1014.7745 Inos+P/d25_1/26_1 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.05 0.04 0.00 0.00 0.04 0.04 

1014.7745 Inos+P/d26_1/25_1 0.04 0.00 0.00 0.01 0.00 0.09 0.08 0.00 0.00 0.08 0.08 

1016.7537 Inos+P/d25_1/2-OH-25_1d26_1/2-OH-24_1d24_1/2-OH-26_1 0.05 0.01 0.00 0.03 0.00 0.09 0.08 0.01 0.00 0.08 0.08 

1016.7902 Inos+P/d25_1/26_0d26_1/25_0d26_0/25_1d25_0/26_1 0.06 0.04 0.03 0.05 0.04 0.11 0.10 0.04 0.03 0.10 0.10 

1018.7694 Inos+P/d25_1/2-OH-25_0d25_0/2-OH-25_1d26_0/2-OH-24_1d26_1/2-OH-24_0d24_0/2-OH-26_1t25_0/25_1d24_1/2-OH-

26_0t24_0/26_1t26_0/24_1 

0.61 0.66 0.67 0.64 0.67 0.53 0.55 0.66 0.67 0.55 0.56 

1020.7486 Inos+P/t26_0/2-OH-23_1t25_0/2-OH-24_1t24_0/2-OH-25_1 0.08 0.04 0.04 0.05 0.04 0.11 0.10 0.04 0.04 0.10 0.10 

1020.7851 Inos+P/d26_0/2-OH-24_0d25_0/2-OH-25_0t25_0/25_0d24_0/2-OH-26_0t24_0/26_0t26_0/24_0 0.62 0.68 0.69 0.65 0.68 0.55 0.56 0.67 0.70 0.56 0.57 

1022.6546 Inos+P/t25_0/2-OH-24_0t26_0/2-OH-23_0t24_0/2-OH-25_0 0.06 0.04 0.03 0.05 0.03 0.10 0.10 0.04 0.03 0.10 0.09 

1022.7643 Inos+P/d26_1/26_1 0.19 0.18 0.18 0.19 0.18 0.20 0.20 0.18 0.18 0.20 0.20 

1024.6703 Inos+P/d25_1/2-OH-26_1d26_1/2-OH-25_1d26_1/26_0d26_0/26_1 0.30 0.31 0.31 0.32 0.32 0.30 0.30 0.32 0.32 0.30 0.30 

1026.686 Inos+P/d25_0/2-OH-26_1d26_0/2-OH-25_1d26_1/2-OH-25_0d25_1/2-OH-26_0t25_0/26_1t26_0/25_1d26_0/26_0 0.14 0.13 0.11 0.14 0.13 0.16 0.16 0.13 0.11 0.16 0.16 

1028.7902 Inos+P/t25_0/2-OH-25_1t24_0/2-OH-26_1t26_0/2-OH-24_1 0.03 0.00 0.00 0.00 0.00 0.08 0.06 0.00 0.00 0.06 0.06 

1030.7694 Inos+P/d26_0/2-OH-25_0d25_0/2-OH-26_0t25_0/26_0t26_0/25_0 0.06 0.04 0.03 0.05 0.03 0.11 0.10 0.04 0.03 0.10 0.10 

1032.7851 Inos+P/t25_0/2-OH-25_0t26_0/2-OH-24_0t24_0/2-OH-26_0 0.21 0.21 0.20 0.21 0.21 0.23 0.23 0.21 0.20 0.23 0.23 

1034.7643 Inos+P/d26_1/2-OH-26_1 0.10 0.07 0.07 0.09 0.07 0.14 0.13 0.07 0.06 0.13 0.12 

1034.8008 Inos+P/d26_0/2-OH-26_1d26_1/2-OH-26_0t26_0/26_1 0.15 0.12 0.12 0.14 0.12 0.16 0.16 0.12 0.11 0.16 0.16 

1036.6703 Inos+P/t26_0/2-OH-25_1t25_0/2-OH-26_1d26_0/2-OH-26_0t26_0/26_0 0.04 0.00 0.00 0.01 0.00 0.09 0.07 0.00 0.00 0.08 0.06 

1036.78 Inos+P/t25_0/2-OH-26_0t26_0/2-OH-25_0 0.25 0.24 0.24 0.24 0.24 0.25 0.25 0.24 0.24 0.25 0.25 

1038.6495 Inos+P/t26_0/2-OH-26_1 0.14 0.11 0.10 0.12 0.11 0.16 0.15 0.11 0.10 0.15 0.15 

1040.6652 Inos+P/t26_0/2-OH-26_0 0.31 0.32 0.32 0.32 0.32 0.30 0.31 0.32 0.32 0.31 0.31 

1042.6809 Inos+P/Hex/d18_1/22_1 0.57 0.62 0.63 0.60 0.62 0.50 0.51 0.61 0.63 0.51 0.52 

1044.7851 Inos+P/Hex/d18_0/22_1d18_1/22_0 0.01 0.00 0.00 0.00 0.00 0.06 0.05 0.00 0.00 0.05 0.05 

1046.8008 Inos+P/Hex/d18_0/22_0 0.19 0.17 0.17 0.19 0.17 0.20 0.20 0.17 0.17 0.20 0.20 

1048.78 Inos+P/Hex/d18_1/23_1 0.18 0.17 0.17 0.17 0.17 0.20 0.20 0.17 0.16 0.20 0.20 

1050.686 Inos+P/Hex/d18_1/2-OH-22_1d18_1/23_0d18_0/23_1 0.38 0.39 0.40 0.38 0.39 0.35 0.36 0.39 0.41 0.36 0.36 

1050.7957 Inos+P/Hex/d18_1/2-OH-22_0d18_0/2-OH-22_1t18_0/22_1d18_0/23_0 0.16 0.14 0.13 0.15 0.14 0.17 0.17 0.14 0.14 0.17 0.17 

1052.7017 Inos+P/Hex/d18_0/2-OH-22_0t18_0/22_0 0.83 0.93 0.96 0.88 0.95 0.71 0.74 0.92 0.96 0.74 0.75 

1054.6809 Inos+P/Hex/d18_1/24_1d20_1/22_1 0.48 0.51 0.51 0.49 0.51 0.43 0.44 0.51 0.53 0.44 0.44 

1056.6601 Inos+P/Hex/d18_1/2-OH-23_1d18_1/24_0d20_1/22_0d18_0/24_1d20_0/22_1 0.23 0.23 0.23 0.23 0.23 0.23 0.23 0.23 0.23 0.23 0.23 

1058.6758 Inos+P/Hex/d18_1/2-OH-23_0d18_0/2-OH-23_1t18_0/23_1d18_0/24_0d20_0/22_0 0.24 0.24 0.24 0.24 0.24 0.25 0.24 0.24 0.24 0.24 0.24 

1062.7957 Inos+P/Hex/t18_0/2-OH-22_1d18_0/2-OH-23_0t18_0/23_0 0.04 0.00 0.00 0.01 0.00 0.09 0.07 0.00 0.00 0.07 0.07 

1064.7017 Inos+P/Hex/t18_0/2-OH-22_0 0.12 0.10 0.10 0.11 0.10 0.15 0.15 0.10 0.10 0.15 0.13 

1064.8114 Inos+P/Hex/d18_1/25_1d20_1/23_1 0.15 0.13 0.13 0.15 0.13 0.17 0.17 0.13 0.13 0.17 0.17 

1066.6809 Inos+P/Hex/d18_1/2-OH-24_1d20_1/2-OH-22_1d18_1/25_0d20_1/23_0d18_0/25_1d20_0/23_1 0.25 0.25 0.25 0.25 0.25 0.26 0.26 0.25 0.25 0.26 0.25 

1068.6966 Inos+P/Hex/d20_0/23_1d18_1/2-OH-24_0d20_1/2-OH-22_0d18_0/2-OH-24_1d20_0/2-OH-22_1t18_0/24_1t20_0/22_1 0.83 0.93 0.95 0.88 0.94 0.72 0.74 0.93 0.96 0.74 0.75 

1068.7331 Inos+P/Hex/d18_0/25_0d20_0/23_0 0.06 0.02 0.02 0.05 0.02 0.10 0.10 0.04 0.02 0.10 0.08 

1070.6758 Inos+P/Hex/t18_0/2-OH-23_1d18_0/2-OH-24_0d20_0/2-OH-22_0t18_0/24_0t20_0/22_0 1.03 1.16 1.19 1.10 1.17 0.86 0.91 1.16 1.20 0.91 0.92 

1072.6915 Inos+P/Hex/t18_0/2-OH-23_0 0.16 0.14 0.13 0.14 0.14 0.18 0.17 0.14 0.13 0.17 0.17 

1078.7174 Inos+P/Hex/d18_1/26_1d20_1/24_1d22_1/22_1 0.28 0.28 0.27 0.28 0.28 0.26 0.28 0.28 0.28 0.26 0.28 

1080.6966 Inos+P/Hex/d18_1/2-OH-25_1d20_1/2-OH-23_1 0.05 0.01 0.01 0.04 0.01 0.10 0.08 0.01 0.00 0.08 0.07 

1080.7331 Inos+P/Hex/d18_1/26_0d22_1/22_0d18_0/26_1d22_0/22_1d20_1/24_0d20_0/24_1 0.42 0.44 0.44 0.43 0.44 0.38 0.38 0.44 0.44 0.38 0.38 



1082.7123 Inos+P/Hex/d18_1/2-OH-25_0d18_0/2-OH-25_1d20_1/2-OH-23_0d20_0/2-OH-23_1t18_0/25_1t20_0/23_1 0.41 0.43 0.43 0.42 0.43 0.37 0.37 0.43 0.43 0.37 0.38 

1082.7488 Inos+P/Hex/d18_0/26_0d22_0/22_0d20_0/24_0 0.14 0.13 0.12 0.13 0.12 0.17 0.16 0.13 0.12 0.16 0.16 

1084.6915 Inos+P/Hex/t18_0/2-OH-24_1t20_0/2-OH-22_1 0.13 0.12 0.11 0.13 0.12 0.16 0.16 0.12 0.11 0.16 0.16 

1084.728 Inos+P/Hex/d18_0/2-OH-25_0d20_0/2-OH-23_0t18_0/25_0t20_0/23_0 0.26 0.26 0.26 0.26 0.26 0.26 0.26 0.26 0.26 0.26 0.26 

1086.7072 Inos+P/Hex/t18_0/2-OH-24_0t20_0/2-OH-22_0 0.19 0.18 0.18 0.18 0.18 0.20 0.20 0.18 0.18 0.20 0.19 

1092.7331 Inos+P/Hex/d22_1/23_1d20_1/25_1 0.04 0.00 0.00 0.01 0.00 0.08 0.06 0.00 0.00 0.07 0.06 

1094.7123 Inos+P/Hex/d22_1/2-OH-22_1d18_1/2-OH-26_1d20_1/2-OH-24_1 0.07 0.05 0.04 0.06 0.04 0.11 0.09 0.05 0.04 0.09 0.09 

1094.7488 Inos+P/Hex/d22_1/23_0d22_0/23_1d20_1/25_0d20_0/25_1 0.06 0.04 0.02 0.05 0.02 0.09 0.09 0.04 0.02 0.09 0.08 

1096.728 Inos+P/Hex/d22_1/2-OH-22_0d22_0/2-OH-22_1d18_1/2-OH-26_0d20_1/2-OH-24_0d18_0/2-OH-26_1d20_0/2-OH-

24_1t18_0/26_1t20_0/24_1t22_0/22_1 

0.81 0.91 0.93 0.86 0.92 0.69 0.72 0.90 0.93 0.72 0.73 

1098.7072 Inos+P/Hex/t18_0/2-OH-25_1t20_0/2-OH-23_1 0.07 0.05 0.04 0.06 0.04 0.11 0.09 0.05 0.04 0.09 0.09 

1098.7437 Inos+P/Hex/d18_0/2-OH-26_0d20_0/2-OH-24_0d22_0/2-OH-22_0t18_0/26_0t20_0/24_0t22_0/22_0t18_0/2-OH-25_0 0.87 0.96 0.99 0.92 0.98 0.73 0.77 0.96 0.99 0.77 0.78 

1100.7229 Inos+P/Hex/t18_0/2-OH-25_0t20_0/2-OH-23_0 0.28 0.28 0.28 0.28 0.28 0.27 0.27 0.28 0.28 0.27 0.27 

1106.7488 Inos+P/Hex/d20_1/26_1d22_1/24_1d24_1/22_1 0.11 0.09 0.08 0.09 0.08 0.14 0.13 0.09 0.08 0.13 0.13 

1108.728 Inos+P/Hex/d20_1/2-OH-25_1d22_1/2-OH-23_1d20_1/26_0d22_1/24_0d24_1/22_0d20_0/26_1d22_0/24_1d24_0/22_1 0.28 0.29 0.29 0.28 0.29 0.27 0.27 0.29 0.29 0.27 0.27 

1110.7437 Inos+P/Hex/d20_1/2-OH-25_0d22_1/2-OH-23_0d20_0/2-OH-25_1d22_0/2-OH-

23_1t20_0/25_1t22_0/23_1d20_0/26_0d22_0/24_0d24_0/22_0 

0.22 0.22 0.22 0.22 0.22 0.23 0.23 0.22 0.22 0.23 0.23 

1112.7229 Inos+P/Hex/t18_0/2-OH-26_1t20_0/2-OH-24_1t22_0/2-OH-22_1d20_0/2-OH-25_0d22_0/2-OH-23_0t22_0/23_0t20_0/25_0 0.19 0.19 0.17 0.19 0.19 0.20 0.20 0.19 0.17 0.20 0.20 

1114.7386 Inos+P/Hex/t22_0/2-OH-22_0t18_0/2-OH-26_0t20_0/2-OH-24_0 0.44 0.47 0.49 0.46 0.48 0.40 0.41 0.48 0.49 0.41 0.41 

1120.7645 Inos+P/Hex/d22_1/25_1d24_1/23_1d25_1/22_1 0.05 0.01 0.01 0.03 0.01 0.09 0.08 0.02 0.01 0.08 0.08 

1122.7437 Inos+P/Hex/d20_1/2-OH-26_1d22_1/2-OH-24_1d24_1/2-OH-

22_1d22_1/25_0d24_1/23_0d25_1/22_0d22_0/25_1d24_0/23_1d25_0/22_1 

0.15 0.14 0.14 0.15 0.14 0.17 0.16 0.14 0.13 0.16 0.16 

1124.7594 Inos+P/Hex/d22_1/2-OH-24_0d24_1/2-OH-22_0d22_0/2-OH-24_1d24_0/2-OH-22_1d20_1/2-OH-26_0d20_0/2-OH-

26_1t20_0/26_1t22_0/24_1t24_0/22_1 

0.37 0.38 0.39 0.38 0.39 0.33 0.35 0.38 0.39 0.35 0.34 

1126.7386 Inos+P/Hex/t22_0/2-OH-23_1t20_0/2-OH-25_1d22_0/2-OH-24_0d24_0/2-OH-22_0d20_0/2-OH-

26_0t20_0/26_0t22_0/24_0t24_0/22_0 

0.44 0.46 0.47 0.45 0.47 0.39 0.40 0.46 0.47 0.40 0.40 

1128.7543 Inos+P/Hex/t22_0/2-OH-23_0t20_0/2-OH-25_0 0.07 0.03 0.02 0.05 0.03 0.10 0.09 0.03 0.02 0.09 0.09 

1134.7802 Inos+P/Hex/d25_1/23_1d22_1/26_1d26_1/22_1d24_1/24_1 0.16 0.14 0.14 0.15 0.14 0.17 0.17 0.14 0.14 0.17 0.17 

1136.7594 Inos+P/Hex/d25_1/2-OH-22_1d22_1/2-OH-25_1d24_1/2-OH-

23_1d25_1/23_0d22_0/26_1d22_1/26_0d25_0/23_1d26_0/22_1d26_1/22_0 

0.36 0.37 0.39 0.36 0.38 0.33 0.34 0.37 0.39 0.34 0.34 

1138.7751 Inos+P/Hex/d22_0/2-OH-25_1d25_1/2-OH-22_0d22_1/2-OH-25_0d25_0/2-OH-22_1d24_0/2-OH-

23_1t25_0/22_1t24_0/23_1d24_1/2-OH-23_0t22_0/25_1 

0.34 0.35 0.35 0.34 0.35 0.32 0.32 0.35 0.35 0.32 0.32 

1140.7543 Inos+P/Hex/t20_0/2-OH-26_1t24_0/2-OH-22_1t22_0/2-OH-24_1d25_0/2-OH-22_0d22_0/2-OH-25_0d24_0/2-OH-

23_0t22_0/25_0t24_0/23_0t25_0/22_0 

0.25 0.25 0.25 0.25 0.25 0.24 0.24 0.25 0.25 0.24 0.25 

1142.77 Inos+P/Hex/t22_0/2-OH-24_0t20_0/2-OH-26_0t24_0/2-OH-22_0 0.16 0.15 0.14 0.15 0.15 0.17 0.17 0.15 0.14 0.17 0.17 

1148.7959 Inos+P/Hex/d26_1/23_1d25_1/24_1d24_1/25_1 0.07 0.04 0.03 0.06 0.03 0.10 0.09 0.04 0.03 0.09 0.09 

1150.7751 Inos+P/Hex/d25_1/2-OH-23_1d26_1/2-OH-22_1d22_1/2-OH-26_1d24_1/2-OH-

24_1d26_0/23_1d26_1/23_0d24_0/25_1d25_0/24_1d24_1/25_0 

0.19 0.18 0.18 0.19 0.18 0.20 0.20 0.18 0.18 0.19 0.19 

1152.7908 Inos+P/Hex/d25_0/2-OH-23_1d26_0/2-OH-22_1d22_0/2-OH-26_1d25_1/2-OH-23_0t25_0/23_1d26_1/2-OH-22_0d24_0/2-OH-

24_1d24_1/2-OH-24_0d22_1/2-OH-26_0 

0.46 0.50 0.51 0.48 0.50 0.42 0.43 0.50 0.52 0.43 0.43 

1152.8273 Inos+P/Hex/d26_0/23_0d24_0/25_0d25_0/24_0 0.07 0.04 0.03 0.06 0.03 0.10 0.09 0.04 0.03 0.09 0.09 

1154.77 Inos+P/Hex/t25_0/2-OH-22_1t22_0/2-OH-25_1t24_0/2-OH-23_1d26_0/2-OH-22_0d24_0/2-OH-24_0d22_0/2-OH-

26_0t22_0/26_0d25_0/2-OH-23_0t25_0/23_0 

0.68 0.75 0.77 0.72 0.76 0.58 0.61 0.75 0.77 0.61 0.62 

1156.7857 Inos+P/Hex/t22_0/2-OH-25_0t25_0/2-OH-22_0t24_0/2-OH-23_0 0.13 0.11 0.11 0.12 0.11 0.15 0.15 0.11 0.10 0.15 0.15 

1162.8116 Inos+P/Hex/d25_1/25_1d26_1/24_1d24_1/26_1 0.10 0.08 0.08 0.09 0.08 0.12 0.12 0.08 0.08 0.12 0.12 

1164.7908 Inos+P/Hex/d26_1/2-OH-23_1d25_1/2-OH-24_1d24_1/2-OH-25_1 0.03 0.00 0.00 0.02 0.00 0.08 0.07 0.00 0.00 0.07 0.07 

1164.8273 Inos+P/Hex/d25_1/25_0d24_0/26_1d24_1/26_0d25_0/25_1d26_0/24_1d26_1/24_0 0.19 0.18 0.18 0.18 0.18 0.19 0.19 0.18 0.17 0.19 0.19 

1166.8065 Inos+P/Hex/d25_1/2-OH-24_0d24_0/2-OH-25_1d24_1/2-OH-25_0d26_0/2-OH-23_1d25_0/2-OH-24_1d26_1/2-OH-

23_0t26_0/23_1t24_0/25_1t25_0/24_1 

0.27 0.27 0.27 0.27 0.27 0.26 0.26 0.27 0.27 0.26 0.25 

1166.843 Inos+P/Hex/d24_0/26_0d25_0/25_0d26_0/24_0 0.09 0.07 0.06 0.08 0.06 0.12 0.11 0.07 0.06 0.11 0.11 

1168.7857 Inos+P/Hex/t22_0/2-OH-26_1t26_0/2-OH-22_1t24_0/2-OH-24_1t25_0/2-OH-23_1 0.09 0.07 0.07 0.08 0.07 0.12 0.11 0.08 0.07 0.11 0.11 

1168.8222 Inos+P/Hex/d24_0/2-OH-25_0d25_0/2-OH-24_0d26_0/2-OH-23_0t26_0/23_0t24_0/25_0t25_0/24_0 0.27 0.28 0.28 0.28 0.28 0.26 0.27 0.28 0.28 0.27 0.27 

1170.8014 Inos+P/Hex/t25_0/2-OH-23_0t24_0/2-OH-24_0t22_0/2-OH-26_0t26_0/2-OH-22_0 0.22 0.22 0.22 0.22 0.22 0.22 0.22 0.22 0.22 0.22 0.22 

1176.8273 Inos+P/Hex/d25_1/26_1 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.04 0.03 0.00 0.00 0.03 0.03 

1176.8273 Inos+P/Hex/d26_1/25_1 0.03 0.00 0.00 0.01 0.00 0.08 0.07 0.00 0.00 0.07 0.07 

1178.8065 Inos+P/Hex/d25_1/2-OH-25_1d26_1/2-OH-24_1d24_1/2-OH-26_1 0.04 0.01 0.00 0.02 0.00 0.08 0.07 0.01 0.00 0.07 0.07 

1178.843 Inos+P/Hex/d25_1/26_0d26_1/25_0d26_0/25_1d25_0/26_1 0.05 0.03 0.02 0.04 0.03 0.10 0.09 0.03 0.02 0.09 0.09 

1180.8222 Inos+P/Hex/d25_1/2-OH-25_0d25_0/2-OH-25_1d26_0/2-OH-24_1d26_1/2-OH-24_0d24_0/2-OH-26_1t25_0/25_1d24_1/2-OH-

26_0t24_0/26_1t26_0/24_1 

0.53 0.57 0.58 0.55 0.58 0.46 0.47 0.57 0.58 0.47 0.48 

1182.8014 Inos+P/Hex/t26_0/2-OH-23_1t25_0/2-OH-24_1t24_0/2-OH-25_1 0.07 0.03 0.03 0.04 0.03 0.10 0.09 0.03 0.03 0.09 0.09 

1182.8379 Inos+P/Hex/d26_0/2-OH-24_0d25_0/2-OH-25_0t25_0/25_0d24_0/2-OH-26_0t24_0/26_0t26_0/24_0 0.54 0.59 0.60 0.56 0.59 0.47 0.48 0.58 0.60 0.48 0.49 

1184.7074 Inos+P/Hex/t25_0/2-OH-24_0t26_0/2-OH-23_0t24_0/2-OH-25_0 0.05 0.03 0.02 0.04 0.02 0.09 0.09 0.03 0.02 0.09 0.08 

1184.8171 Inos+P/Hex/d26_1/26_1 0.16 0.15 0.15 0.16 0.15 0.18 0.17 0.15 0.15 0.18 0.17 



1186.7231 Inos+P/Hex/d25_1/2-OH-26_1d26_1/2-OH-25_1d26_1/26_0d26_0/26_1 0.26 0.27 0.27 0.27 0.27 0.26 0.26 0.27 0.27 0.26 0.26 

1188.7388 Inos+P/Hex/d25_0/2-OH-26_1d26_0/2-OH-25_1d26_1/2-OH-25_0d25_1/2-OH-26_0t25_0/26_1t26_0/25_1d26_0/26_0 0.12 0.11 0.10 0.12 0.11 0.14 0.14 0.11 0.10 0.14 0.14 

1190.843 Inos+P/Hex/t25_0/2-OH-25_1t24_0/2-OH-26_1t26_0/2-OH-24_1 0.02 0.00 0.00 0.00 0.00 0.07 0.05 0.00 0.00 0.05 0.05 

1192.8222 Inos+P/Hex/d26_0/2-OH-25_0d25_0/2-OH-26_0t25_0/26_0t26_0/25_0 0.05 0.03 0.02 0.04 0.02 0.10 0.09 0.03 0.02 0.09 0.09 

1194.8379 Inos+P/Hex/t25_0/2-OH-25_0t26_0/2-OH-24_0t24_0/2-OH-26_0 0.18 0.18 0.17 0.18 0.18 0.20 0.20 0.18 0.17 0.20 0.19 

1196.8171 Inos+P/Hex/d26_1/2-OH-26_1 0.09 0.06 0.06 0.08 0.06 0.12 0.11 0.06 0.05 0.11 0.11 

1196.8536 Inos+P/Hex/d26_0/2-OH-26_1d26_1/2-OH-26_0t26_0/26_1 0.13 0.11 0.11 0.12 0.11 0.14 0.14 0.11 0.10 0.14 0.14 

1198.7231 Inos+P/Hex/t26_0/2-OH-25_1t25_0/2-OH-26_1d26_0/2-OH-26_0t26_0/26_0 0.03 0.00 0.00 0.01 0.00 0.08 0.06 0.00 0.00 0.06 0.05 

1198.8328 Inos+P/Hex/t25_0/2-OH-26_0t26_0/2-OH-25_0 0.22 0.20 0.20 0.21 0.20 0.22 0.22 0.20 0.20 0.22 0.22 

1200.7023 Inos+P/Hex/t26_0/2-OH-26_1 0.12 0.10 0.09 0.11 0.10 0.14 0.13 0.10 0.09 0.13 0.13 

1202.718 Inos+P/Hex/t26_0/2-OH-26_0 0.27 0.28 0.28 0.28 0.28 0.26 0.27 0.28 0.28 0.27 0.27 

1204.7337 Inos+P/Hex/Hex/d18_1/22_1 0.49 0.54 0.55 0.52 0.54 0.43 0.44 0.53 0.55 0.44 0.45 

1206.8379 Inos+P/Hex/Hex/d18_0/22_1d18_1/22_0 0.01 0.00 0.00 0.00 0.00 0.05 0.04 0.00 0.00 0.04 0.04 

1208.8536 Inos+P/Hex/Hex/d18_0/22_0 0.16 0.15 0.15 0.16 0.15 0.17 0.17 0.15 0.15 0.17 0.17 

1210.8328 Inos+P/Hex/Hex/d18_1/23_1 0.16 0.15 0.15 0.15 0.15 0.17 0.17 0.15 0.14 0.17 0.17 

1212.7388 Inos+P/Hex/Hex/d18_1/2-OH-22_1d18_1/23_0d18_0/23_1 0.33 0.34 0.35 0.33 0.34 0.30 0.31 0.34 0.35 0.31 0.31 

1212.8485 Inos+P/Hex/Hex/d18_1/2-OH-22_0d18_0/2-OH-22_1t18_0/22_1d18_0/23_0 0.14 0.12 0.12 0.13 0.12 0.15 0.15 0.12 0.12 0.15 0.15 

1214.7545 Inos+P/Hex/Hex/d18_0/2-OH-22_0t18_0/22_0 0.72 0.81 0.83 0.77 0.82 0.62 0.64 0.80 0.83 0.64 0.65 

1216.7337 Inos+P/Hex/Hex/d18_1/24_1d20_1/22_1 0.41 0.45 0.44 0.43 0.45 0.37 0.38 0.45 0.46 0.38 0.38 

1218.7129 Inos+P/Hex/Hex/d18_1/2-OH-23_1d18_1/24_0d20_1/22_0d18_0/24_1d20_0/22_1 0.20 0.20 0.20 0.20 0.20 0.20 0.20 0.20 0.20 0.20 0.20 

1220.7286 Inos+P/Hex/Hex/d18_1/2-OH-23_0d18_0/2-OH-23_1t18_0/23_1d18_0/24_0d20_0/22_0 0.21 0.21 0.21 0.21 0.21 0.21 0.21 0.21 0.21 0.21 0.21 

1224.8485 Inos+P/Hex/Hex/t18_0/2-OH-22_1d18_0/2-OH-23_0t18_0/23_0 0.03 0.00 0.00 0.01 0.00 0.07 0.06 0.00 0.00 0.06 0.06 

1226.7545 Inos+P/Hex/Hex/t18_0/2-OH-22_0 0.11 0.08 0.08 0.09 0.08 0.13 0.13 0.08 0.08 0.13 0.12 

1226.8642 Inos+P/Hex/Hex/d18_1/25_1d20_1/23_1 0.13 0.12 0.12 0.13 0.12 0.15 0.15 0.12 0.12 0.15 0.15 

1228.7337 Inos+P/Hex/Hex/d18_1/2-OH-24_1d20_1/2-OH-22_1d18_1/25_0d20_1/23_0d18_0/25_1d20_0/23_1 0.22 0.22 0.22 0.22 0.22 0.22 0.22 0.22 0.22 0.22 0.22 

1230.7494 Inos+P/Hex/Hex/d20_0/23_1d18_1/2-OH-24_0d20_1/2-OH-22_0d18_0/2-OH-24_1d20_0/2-OH-22_1t18_0/24_1t20_0/22_1 0.72 0.81 0.83 0.77 0.82 0.62 0.64 0.81 0.83 0.64 0.65 

1230.7859 Inos+P/Hex/Hex/d18_0/25_0d20_0/23_0 0.05 0.02 0.02 0.04 0.02 0.08 0.08 0.03 0.02 0.08 0.07 

1232.7286 Inos+P/Hex/Hex/t18_0/2-OH-23_1d18_0/2-OH-24_0d20_0/2-OH-22_0t18_0/24_0t20_0/22_0 0.89 1.01 1.04 0.96 1.02 0.75 0.79 1.01 1.04 0.79 0.80 

1234.7443 Inos+P/Hex/Hex/t18_0/2-OH-23_0 0.14 0.13 0.11 0.13 0.13 0.16 0.15 0.13 0.12 0.15 0.15 

1240.7702 Inos+P/Hex/Hex/d18_1/26_1d20_1/24_1d22_1/22_1 0.24 0.24 0.24 0.24 0.24 0.23 0.24 0.24 0.24 0.23 0.24 

1242.7494 Inos+P/Hex/Hex/d18_1/2-OH-25_1d20_1/2-OH-23_1 0.04 0.01 0.01 0.03 0.01 0.08 0.07 0.01 0.00 0.07 0.06 

1242.7859 Inos+P/Hex/Hex/d18_1/26_0d22_1/22_0d18_0/26_1d22_0/22_1d20_1/24_0d20_0/24_1 0.36 0.38 0.38 0.37 0.38 0.33 0.33 0.38 0.39 0.33 0.33 

1244.7651 Inos+P/Hex/Hex/d18_1/2-OH-25_0d18_0/2-OH-25_1d20_1/2-OH-23_0d20_0/2-OH-23_1t18_0/25_1t20_0/23_1 0.35 0.37 0.37 0.36 0.37 0.32 0.32 0.37 0.37 0.32 0.33 

1244.8016 Inos+P/Hex/Hex/d18_0/26_0d22_0/22_0d20_0/24_0 0.12 0.11 0.10 0.11 0.10 0.15 0.14 0.11 0.10 0.14 0.14 

1246.7443 Inos+P/Hex/Hex/t18_0/2-OH-24_1t20_0/2-OH-22_1 0.11 0.10 0.09 0.11 0.10 0.14 0.14 0.10 0.09 0.14 0.13 

1246.7808 Inos+P/Hex/Hex/d18_0/2-OH-25_0d20_0/2-OH-23_0t18_0/25_0t20_0/23_0 0.23 0.23 0.23 0.23 0.23 0.23 0.23 0.23 0.23 0.23 0.23 

1248.76 Inos+P/Hex/Hex/t18_0/2-OH-24_0t20_0/2-OH-22_0 0.17 0.16 0.15 0.16 0.16 0.18 0.18 0.16 0.16 0.18 0.17 

1254.7859 Inos+P/Hex/Hex/d22_1/23_1d20_1/25_1 0.03 0.00 0.00 0.01 0.00 0.07 0.05 0.00 0.00 0.06 0.05 

1256.7651 Inos+P/Hex/Hex/d22_1/2-OH-22_1d18_1/2-OH-26_1d20_1/2-OH-24_1 0.06 0.04 0.03 0.05 0.03 0.09 0.08 0.04 0.03 0.08 0.08 

1256.8016 Inos+P/Hex/Hex/d22_1/23_0d22_0/23_1d20_1/25_0d20_0/25_1 0.05 0.03 0.02 0.04 0.02 0.08 0.08 0.03 0.02 0.08 0.07 

1258.7808 Inos+P/Hex/Hex/d22_1/2-OH-22_0d22_0/2-OH-22_1d18_1/2-OH-26_0d20_1/2-OH-24_0d18_0/2-OH-26_1d20_0/2-OH-

24_1t18_0/26_1t20_0/24_1t22_0/22_1 

0.71 0.79 0.81 0.75 0.80 0.60 0.63 0.78 0.81 0.63 0.64 

1260.76 Inos+P/Hex/Hex/t18_0/2-OH-25_1t20_0/2-OH-23_1 0.06 0.04 0.03 0.05 0.03 0.09 0.08 0.04 0.03 0.08 0.08 

1260.7965 Inos+P/Hex/Hex/d18_0/2-OH-26_0d20_0/2-OH-24_0d22_0/2-OH-22_0t18_0/26_0t20_0/24_0t22_0/22_0t18_0/2-OH-25_0 0.76 0.84 0.86 0.80 0.85 0.64 0.67 0.84 0.86 0.67 0.68 

1262.7757 Inos+P/Hex/Hex/t18_0/2-OH-25_0t20_0/2-OH-23_0 0.25 0.25 0.24 0.25 0.25 0.24 0.24 0.25 0.25 0.24 0.24 

1268.8016 Inos+P/Hex/Hex/d20_1/26_1d22_1/24_1d24_1/22_1 0.09 0.08 0.07 0.08 0.07 0.12 0.11 0.08 0.07 0.11 0.11 

1270.7808 Inos+P/Hex/Hex/d20_1/2-OH-25_1d22_1/2-OH-23_1d20_1/26_0d22_1/24_0d24_1/22_0d20_0/26_1d22_0/24_1d24_0/22_1 0.24 0.25 0.25 0.24 0.25 0.23 0.23 0.25 0.25 0.23 0.23 

1272.7965 Inos+P/Hex/Hex/d20_1/2-OH-25_0d22_1/2-OH-23_0d20_0/2-OH-25_1d22_0/2-OH-

23_1t20_0/25_1t22_0/23_1d20_0/26_0d22_0/24_0d24_0/22_0 

0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 0.20 0.20 0.19 0.19 0.20 0.20 

1274.7757 Inos+P/Hex/Hex/t18_0/2-OH-26_1t20_0/2-OH-24_1t22_0/2-OH-22_1d20_0/2-OH-25_0d22_0/2-OH-23_0t22_0/23_0t20_0/25_0 0.16 0.16 0.15 0.16 0.16 0.17 0.17 0.16 0.15 0.17 0.17 

1276.7914 Inos+P/Hex/Hex/t22_0/2-OH-22_0t18_0/2-OH-26_0t20_0/2-OH-24_0 0.38 0.41 0.42 0.41 0.41 0.35 0.36 0.41 0.43 0.36 0.35 

1282.8173 Inos+P/Hex/Hex/d22_1/25_1d24_1/23_1d25_1/22_1 0.04 0.01 0.01 0.03 0.01 0.08 0.07 0.02 0.01 0.07 0.07 

1284.7965 Inos+P/Hex/Hex/d20_1/2-OH-26_1d22_1/2-OH-24_1d24_1/2-OH-

22_1d22_1/25_0d24_1/23_0d25_1/22_0d22_0/25_1d24_0/23_1d25_0/22_1 

0.13 0.12 0.12 0.13 0.12 0.15 0.14 0.12 0.11 0.14 0.14 

1286.8122 Inos+P/Hex/Hex/d22_1/2-OH-24_0d24_1/2-OH-22_0d22_0/2-OH-24_1d24_0/2-OH-22_1d20_1/2-OH-26_0d20_0/2-OH-

26_1t20_0/26_1t22_0/24_1t24_0/22_1 

0.32 0.33 0.34 0.33 0.34 0.29 0.30 0.33 0.34 0.30 0.30 

1288.7914 Inos+P/Hex/Hex/t22_0/2-OH-23_1t20_0/2-OH-25_1d22_0/2-OH-24_0d24_0/2-OH-22_0d20_0/2-OH-

26_0t20_0/26_0t22_0/24_0t24_0/22_0 

0.38 0.40 0.41 0.39 0.41 0.34 0.35 0.40 0.41 0.35 0.35 

1290.8071 Inos+P/Hex/Hex/t22_0/2-OH-23_0t20_0/2-OH-25_0 0.06 0.03 0.02 0.04 0.03 0.09 0.08 0.03 0.02 0.08 0.08 



1296.833 Inos+P/Hex/Hex/d25_1/23_1d22_1/26_1d26_1/22_1d24_1/24_1 0.14 0.12 0.12 0.13 0.12 0.15 0.15 0.12 0.12 0.15 0.15 

1298.8122 Inos+P/Hex/Hex/d25_1/2-OH-22_1d22_1/2-OH-25_1d24_1/2-OH-

23_1d25_1/23_0d22_0/26_1d22_1/26_0d25_0/23_1d26_0/22_1d26_1/22_0 

0.32 0.33 0.34 0.32 0.33 0.29 0.30 0.33 0.34 0.30 0.30 

1300.8279 Inos+P/Hex/Hex/d22_0/2-OH-25_1d25_1/2-OH-22_0d22_1/2-OH-25_0d25_0/2-OH-22_1d24_0/2-OH-

23_1t25_0/22_1t24_0/23_1d24_1/2-OH-23_0t22_0/25_1 

0.30 0.31 0.31 0.30 0.31 0.28 0.28 0.31 0.31 0.28 0.28 

1302.8071 Inos+P/Hex/Hex/t20_0/2-OH-26_1t24_0/2-OH-22_1t22_0/2-OH-24_1d25_0/2-OH-22_0d22_0/2-OH-25_0d24_0/2-OH-

23_0t22_0/25_0t24_0/23_0t25_0/22_0 

0.22 0.22 0.22 0.22 0.22 0.21 0.21 0.22 0.22 0.21 0.22 

1304.8228 Inos+P/Hex/Hex/t22_0/2-OH-24_0t20_0/2-OH-26_0t24_0/2-OH-22_0 0.14 0.13 0.12 0.13 0.13 0.15 0.15 0.13 0.12 0.15 0.15 

1310.8487 Inos+P/Hex/Hex/d26_1/23_1d25_1/24_1d24_1/25_1 0.06 0.04 0.03 0.05 0.03 0.09 0.08 0.04 0.03 0.08 0.08 

1312.8279 Inos+P/Hex/Hex/d25_1/2-OH-23_1d26_1/2-OH-22_1d22_1/2-OH-26_1d24_1/2-OH-

24_1d26_0/23_1d26_1/23_0d24_0/25_1d25_0/24_1d24_1/25_0 

0.17 0.16 0.16 0.17 0.16 0.18 0.18 0.16 0.16 0.17 0.17 

1314.8436 Inos+P/Hex/Hex/d25_0/2-OH-23_1d26_0/2-OH-22_1d22_0/2-OH-26_1d25_1/2-OH-23_0t25_0/23_1d26_1/2-OH-22_0d24_0/2-

OH-24_1d24_1/2-OH-24_0d22_1/2-OH-26_0 

0.40 0.44 0.45 0.42 0.44 0.36 0.37 0.44 0.45 0.37 0.37 

1314.8801 Inos+P/Hex/Hex/d26_0/23_0d24_0/25_0d25_0/24_0 0.06 0.04 0.03 0.05 0.03 0.09 0.08 0.04 0.03 0.08 0.08 

1316.8228 Inos+P/Hex/Hex/t25_0/2-OH-22_1t22_0/2-OH-25_1t24_0/2-OH-23_1d26_0/2-OH-22_0d24_0/2-OH-24_0d22_0/2-OH-

26_0t22_0/26_0d25_0/2-OH-23_0t25_0/23_0 

0.60 0.66 0.68 0.63 0.67 0.51 0.53 0.66 0.68 0.53 0.54 

1318.8385 Inos+P/Hex/Hex/t22_0/2-OH-25_0t25_0/2-OH-22_0t24_0/2-OH-23_0 0.12 0.10 0.10 0.11 0.10 0.13 0.13 0.10 0.09 0.13 0.13 

1324.8644 Inos+P/Hex/Hex/d25_1/25_1d26_1/24_1d24_1/26_1 0.09 0.07 0.07 0.08 0.07 0.11 0.11 0.07 0.07 0.11 0.11 

1326.8436 Inos+P/Hex/Hex/d26_1/2-OH-23_1d25_1/2-OH-24_1d24_1/2-OH-25_1 0.03 0.00 0.00 0.02 0.00 0.07 0.06 0.00 0.00 0.06 0.06 

1326.8801 Inos+P/Hex/Hex/d25_1/25_0d24_0/26_1d24_1/26_0d25_0/25_1d26_0/24_1d26_1/24_0 0.17 0.16 0.16 0.16 0.16 0.17 0.17 0.16 0.15 0.17 0.17 

1328.8593 Inos+P/Hex/Hex/d25_1/2-OH-24_0d24_0/2-OH-25_1d24_1/2-OH-25_0d26_0/2-OH-23_1d25_0/2-OH-24_1d26_1/2-OH-

23_0t26_0/23_1t24_0/25_1t25_0/24_1 

0.23 0.23 0.23 0.23 0.23 0.22 0.22 0.23 0.23 0.22 0.22 

1328.8958 Inos+P/Hex/Hex/d24_0/26_0d25_0/25_0d26_0/24_0 0.08 0.06 0.05 0.07 0.05 0.11 0.10 0.06 0.05 0.10 0.10 

1330.8385 Inos+P/Hex/Hex/t22_0/2-OH-26_1t26_0/2-OH-22_1t24_0/2-OH-24_1t25_0/2-OH-23_1 0.08 0.06 0.06 0.07 0.06 0.11 0.10 0.07 0.06 0.10 0.10 

1330.875 Inos+P/Hex/Hex/d24_0/2-OH-25_0d25_0/2-OH-24_0d26_0/2-OH-23_0t26_0/23_0t24_0/25_0t25_0/24_0 0.23 0.24 0.24 0.24 0.24 0.22 0.23 0.24 0.24 0.23 0.23 

1332.8542 Inos+P/Hex/Hex/t25_0/2-OH-23_0t24_0/2-OH-24_0t22_0/2-OH-26_0t26_0/2-OH-22_0 0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 

1338.8801 Inos+P/Hex/Hex/d25_1/26_1 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.04 0.03 0.00 0.00 0.03 0.03 

1338.8801 Inos+P/Hex/Hex/d26_1/25_1 0.03 0.00 0.00 0.01 0.00 0.07 0.06 0.00 0.00 0.06 0.06 

1340.8593 Inos+P/Hex/Hex/d25_1/2-OH-25_1d26_1/2-OH-24_1d24_1/2-OH-26_1 0.04 0.01 0.00 0.02 0.00 0.07 0.06 0.01 0.00 0.06 0.06 

1340.8958 Inos+P/Hex/Hex/d25_1/26_0d26_1/25_0d26_0/25_1d25_0/26_1 0.05 0.03 0.02 0.04 0.03 0.09 0.08 0.03 0.02 0.08 0.08 

1342.875 Inos+P/Hex/Hex/d25_1/2-OH-25_0d25_0/2-OH-25_1d26_0/2-OH-24_1d26_1/2-OH-24_0d24_0/2-OH-26_1t25_0/25_1d24_1/2-

OH-26_0t24_0/26_1t26_0/24_1 

0.46 0.50 0.51 0.48 0.51 0.41 0.41 0.50 0.51 0.42 0.42 

1344.8542 Inos+P/Hex/Hex/t26_0/2-OH-23_1t25_0/2-OH-24_1t24_0/2-OH-25_1 0.06 0.03 0.03 0.04 0.03 0.09 0.08 0.03 0.03 0.08 0.08 

1344.8907 Inos+P/Hex/Hex/d26_0/2-OH-24_0d25_0/2-OH-25_0t25_0/25_0d24_0/2-OH-26_0t24_0/26_0t26_0/24_0 0.47 0.52 0.53 0.49 0.52 0.41 0.42 0.51 0.53 0.42 0.43 

1346.7602 Inos+P/Hex/Hex/t25_0/2-OH-24_0t26_0/2-OH-23_0t24_0/2-OH-25_0 0.05 0.03 0.02 0.04 0.02 0.08 0.08 0.03 0.02 0.08 0.07 

1346.8699 Inos+P/Hex/Hex/d26_1/26_1 0.14 0.13 0.13 0.14 0.13 0.15 0.15 0.13 0.13 0.15 0.15 

1348.7759 Inos+P/Hex/Hex/d25_1/2-OH-26_1d26_1/2-OH-25_1d26_1/26_0d26_0/26_1 0.23 0.24 0.24 0.24 0.24 0.23 0.23 0.24 0.24 0.23 0.23 

1350.7916 Inos+P/Hex/Hex/d25_0/2-OH-26_1d26_0/2-OH-25_1d26_1/2-OH-25_0d25_1/2-OH-26_0t25_0/26_1t26_0/25_1d26_0/26_0 0.11 0.10 0.09 0.11 0.10 0.12 0.12 0.10 0.09 0.12 0.12 

1352.8958 Inos+P/Hex/Hex/t25_0/2-OH-25_1t24_0/2-OH-26_1t26_0/2-OH-24_1 0.02 0.00 0.00 0.00 0.00 0.06 0.05 0.00 0.00 0.05 0.05 

1354.875 Inos+P/Hex/Hex/d26_0/2-OH-25_0d25_0/2-OH-26_0t25_0/26_0t26_0/25_0 0.05 0.03 0.02 0.04 0.02 0.09 0.08 0.03 0.02 0.08 0.08 

1356.8907 Inos+P/Hex/Hex/t25_0/2-OH-25_0t26_0/2-OH-24_0t24_0/2-OH-26_0 0.16 0.16 0.15 0.16 0.16 0.17 0.17 0.16 0.15 0.17 0.17 

1358.8699 Inos+P/Hex/Hex/d26_1/2-OH-26_1 0.08 0.06 0.06 0.07 0.06 0.10 0.10 0.06 0.05 0.10 0.10 

1358.9064 Inos+P/Hex/Hex/d26_0/2-OH-26_1d26_1/2-OH-26_0t26_0/26_1 0.11 0.09 0.09 0.10 0.10 0.12 0.12 0.10 0.09 0.12 0.12 

1360.7759 Inos+P/Hex/Hex/t26_0/2-OH-25_1t25_0/2-OH-26_1d26_0/2-OH-26_0t26_0/26_0 0.03 0.00 0.00 0.01 0.00 0.07 0.06 0.00 0.00 0.06 0.05 

1360.8856 Inos+P/Hex/Hex/t25_0/2-OH-26_0t26_0/2-OH-25_0 0.19 0.18 0.18 0.18 0.18 0.19 0.19 0.18 0.18 0.19 0.19 

1362.7551 Inos+P/Hex/Hex/t26_0/2-OH-26_1 0.10 0.09 0.08 0.09 0.09 0.12 0.11 0.09 0.08 0.11 0.11 

1364.7708 Inos+P/Hex/Hex/t26_0/2-OH-26_0 0.24 0.25 0.25 0.25 0.25 0.23 0.24 0.25 0.25 0.24 0.24 

1366.7865 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d18_1/22_1 0.43 0.47 0.48 0.45 0.47 0.38 0.39 0.46 0.48 0.39 0.40 

1368.8907 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d18_0/22_1d18_1/22_0 0.01 0.00 0.00 0.00 0.00 0.05 0.04 0.00 0.00 0.04 0.04 

1370.9064 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d18_0/22_0 0.14 0.13 0.13 0.14 0.13 0.15 0.15 0.13 0.13 0.15 0.15 

1372.8856 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d18_1/23_1 0.14 0.13 0.13 0.13 0.13 0.15 0.15 0.13 0.12 0.15 0.15 

1374.7916 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d18_1/2-OH-22_1d18_1/23_0d18_0/23_1 0.29 0.30 0.31 0.29 0.30 0.26 0.27 0.30 0.31 0.27 0.27 

1374.9013 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d18_1/2-OH-22_0d18_0/2-OH-22_1t18_0/22_1d18_0/23_0 0.12 0.10 0.10 0.11 0.10 0.13 0.13 0.10 0.10 0.13 0.13 

1376.8073 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d18_0/2-OH-22_0t18_0/22_0 0.64 0.71 0.73 0.68 0.72 0.55 0.56 0.70 0.73 0.56 0.57 

1378.7865 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d18_1/24_1d20_1/22_1 0.37 0.39 0.39 0.38 0.39 0.33 0.34 0.39 0.40 0.34 0.34 

1380.7657 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d18_1/2-OH-23_1d18_1/24_0d20_1/22_0d18_0/24_1d20_0/22_1 0.18 0.18 0.18 0.18 0.18 0.18 0.18 0.18 0.18 0.18 0.18 

1382.7814 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d18_1/2-OH-23_0d18_0/2-OH-23_1t18_0/23_1d18_0/24_0d20_0/22_0 0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 

1386.9013 Inos+P/Hex/Hex/Hex/t18_0/2-OH-22_1d18_0/2-OH-23_0t18_0/23_0 0.03 0.00 0.00 0.01 0.00 0.07 0.06 0.00 0.00 0.06 0.06 

1388.8073 Inos+P/Hex/Hex/Hex/t18_0/2-OH-22_0 0.09 0.07 0.07 0.08 0.07 0.11 0.11 0.07 0.07 0.11 0.10 

1388.917 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d18_1/25_1d20_1/23_1 0.11 0.10 0.10 0.11 0.10 0.13 0.13 0.10 0.10 0.13 0.13 

1390.7865 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d18_1/2-OH-24_1d20_1/2-OH-22_1d18_1/25_0d20_1/23_0d18_0/25_1d20_0/23_1 0.20 0.19 0.19 0.20 0.20 0.20 0.20 0.20 0.20 0.20 0.20 



1392.8022 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d20_0/23_1d18_1/2-OH-24_0d20_1/2-OH-22_0d18_0/2-OH-24_1d20_0/2-OH-22_1t18_0/24_1t20_0/22_1 0.64 0.71 0.73 0.68 0.72 0.55 0.57 0.71 0.73 0.57 0.58 

1392.8387 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d18_0/25_0d20_0/23_0 0.05 0.02 0.02 0.04 0.02 0.07 0.07 0.03 0.02 0.07 0.07 

1394.7814 Inos+P/Hex/Hex/Hex/t18_0/2-OH-23_1d18_0/2-OH-24_0d20_0/2-OH-22_0t18_0/24_0t20_0/22_0 0.79 0.89 0.91 0.84 0.90 0.66 0.70 0.89 0.92 0.70 0.70 

1396.7971 Inos+P/Hex/Hex/Hex/t18_0/2-OH-23_0 0.12 0.11 0.10 0.11 0.11 0.14 0.13 0.11 0.10 0.13 0.13 

1402.823 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d18_1/26_1d20_1/24_1d22_1/22_1 0.21 0.21 0.21 0.21 0.21 0.20 0.21 0.21 0.21 0.20 0.21 

1404.8022 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d18_1/2-OH-25_1d20_1/2-OH-23_1 0.04 0.01 0.01 0.03 0.01 0.07 0.06 0.01 0.00 0.06 0.06 

1404.8387 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d18_1/26_0d22_1/22_0d18_0/26_1d22_0/22_1d20_1/24_0d20_0/24_1 0.32 0.34 0.34 0.33 0.34 0.30 0.30 0.34 0.34 0.30 0.29 

1406.8179 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d18_1/2-OH-25_0d18_0/2-OH-25_1d20_1/2-OH-23_0d20_0/2-OH-23_1t18_0/25_1t20_0/23_1 0.31 0.33 0.33 0.32 0.33 0.29 0.29 0.33 0.33 0.29 0.29 

1406.8544 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d18_0/26_0d22_0/22_0d20_0/24_0 0.11 0.10 0.09 0.10 0.09 0.13 0.12 0.10 0.09 0.12 0.12 

1408.7971 Inos+P/Hex/Hex/Hex/t18_0/2-OH-24_1t20_0/2-OH-22_1 0.10 0.09 0.08 0.10 0.09 0.12 0.12 0.09 0.08 0.12 0.12 

1408.8336 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d18_0/2-OH-25_0d20_0/2-OH-23_0t18_0/25_0t20_0/23_0 0.20 0.20 0.20 0.20 0.20 0.20 0.20 0.20 0.20 0.20 0.20 

1410.8128 Inos+P/Hex/Hex/Hex/t18_0/2-OH-24_0t20_0/2-OH-22_0 0.15 0.14 0.14 0.14 0.14 0.16 0.16 0.14 0.14 0.16 0.15 

1416.8387 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d22_1/23_1d20_1/25_1 0.03 0.00 0.00 0.01 0.00 0.06 0.05 0.00 0.00 0.05 0.05 

1418.8179 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d22_1/2-OH-22_1d18_1/2-OH-26_1d20_1/2-OH-24_1 0.05 0.04 0.03 0.05 0.03 0.08 0.07 0.04 0.03 0.07 0.07 

1418.8544 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d22_1/23_0d22_0/23_1d20_1/25_0d20_0/25_1 0.05 0.03 0.02 0.04 0.02 0.07 0.07 0.03 0.02 0.07 0.06 

1420.8336 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d22_1/2-OH-22_0d22_0/2-OH-22_1d18_1/2-OH-26_0d20_1/2-OH-24_0d18_0/2-OH-26_1d20_0/2-OH-

24_1t18_0/26_1t20_0/24_1t22_0/22_1 

0.63 0.70 0.72 0.66 0.71 0.53 0.56 0.69 0.72 0.56 0.56 

1422.8128 Inos+P/Hex/Hex/Hex/t18_0/2-OH-25_1t20_0/2-OH-23_1 0.05 0.04 0.03 0.05 0.03 0.08 0.07 0.04 0.03 0.07 0.07 

1422.8493 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d18_0/2-OH-26_0d20_0/2-OH-24_0d22_0/2-OH-22_0t18_0/26_0t20_0/24_0t22_0/22_0t18_0/2-OH-25_0 0.67 0.74 0.76 0.71 0.75 0.57 0.59 0.74 0.76 0.59 0.60 

1424.8285 Inos+P/Hex/Hex/Hex/t18_0/2-OH-25_0t20_0/2-OH-23_0 0.22 0.22 0.22 0.22 0.22 0.21 0.21 0.22 0.22 0.21 0.21 

1430.8544 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d20_1/26_1d22_1/24_1d24_1/22_1 0.08 0.07 0.06 0.07 0.06 0.11 0.10 0.07 0.06 0.10 0.10 

1432.8336 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d20_1/2-OH-25_1d22_1/2-OH-23_1d20_1/26_0d22_1/24_0d24_1/22_0d20_0/26_1d22_0/24_1d24_0/22_1 0.22 0.23 0.22 0.22 0.23 0.21 0.21 0.23 0.23 0.21 0.21 

1434.8493 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d20_1/2-OH-25_0d22_1/2-OH-23_0d20_0/2-OH-25_1d22_0/2-OH-

23_1t20_0/25_1t22_0/23_1d20_0/26_0d22_0/24_0d24_0/22_0 

0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.18 0.18 0.17 0.17 0.18 0.18 

1436.8285 Inos+P/Hex/Hex/Hex/t18_0/2-OH-26_1t20_0/2-OH-24_1t22_0/2-OH-22_1d20_0/2-OH-25_0d22_0/2-OH-

23_0t22_0/23_0t20_0/25_0 

0.14 0.14 0.13 0.14 0.14 0.15 0.15 0.14 0.14 0.15 0.15 

1438.8442 Inos+P/Hex/Hex/Hex/t22_0/2-OH-22_0t18_0/2-OH-26_0t20_0/2-OH-24_0 0.34 0.37 0.38 0.36 0.37 0.31 0.32 0.37 0.38 0.32 0.31 

1444.8701 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d22_1/25_1d24_1/23_1d25_1/22_1 0.04 0.01 0.01 0.03 0.01 0.07 0.06 0.02 0.01 0.06 0.06 

1446.8493 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d20_1/2-OH-26_1d22_1/2-OH-24_1d24_1/2-OH-

22_1d22_1/25_0d24_1/23_0d25_1/22_0d22_0/25_1d24_0/23_1d25_0/22_1 

0.12 0.11 0.11 0.12 0.11 0.13 0.13 0.11 0.10 0.13 0.13 

1448.865 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d22_1/2-OH-24_0d24_1/2-OH-22_0d22_0/2-OH-24_1d24_0/2-OH-22_1d20_1/2-OH-26_0d20_0/2-OH-

26_1t20_0/26_1t22_0/24_1t24_0/22_1 

0.29 0.29 0.30 0.29 0.30 0.26 0.27 0.29 0.30 0.27 0.27 

1450.8442 Inos+P/Hex/Hex/Hex/t22_0/2-OH-23_1t20_0/2-OH-25_1d22_0/2-OH-24_0d24_0/2-OH-22_0d20_0/2-OH-

26_0t20_0/26_0t22_0/24_0t24_0/22_0 

0.34 0.36 0.36 0.35 0.37 0.30 0.31 0.36 0.37 0.31 0.31 

1452.8599 Inos+P/Hex/Hex/Hex/t22_0/2-OH-23_0t20_0/2-OH-25_0 0.05 0.03 0.02 0.04 0.03 0.08 0.07 0.03 0.02 0.07 0.07 

1458.8858 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d25_1/23_1d22_1/26_1d26_1/22_1d24_1/24_1 0.12 0.11 0.11 0.12 0.11 0.13 0.13 0.11 0.11 0.13 0.13 

1460.865 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d25_1/2-OH-22_1d22_1/2-OH-25_1d24_1/2-OH-

23_1d25_1/23_0d22_0/26_1d22_1/26_0d25_0/23_1d26_0/22_1d26_1/22_0 

0.28 0.29 0.30 0.28 0.29 0.26 0.27 0.29 0.30 0.27 0.27 

1462.8807 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d22_0/2-OH-25_1d25_1/2-OH-22_0d22_1/2-OH-25_0d25_0/2-OH-22_1d24_0/2-OH-

23_1t25_0/22_1t24_0/23_1d24_1/2-OH-23_0t22_0/25_1 

0.26 0.27 0.27 0.27 0.27 0.25 0.25 0.27 0.27 0.25 0.25 

1464.8599 Inos+P/Hex/Hex/Hex/t20_0/2-OH-26_1t24_0/2-OH-22_1t22_0/2-OH-24_1d25_0/2-OH-22_0d22_0/2-OH-25_0d24_0/2-OH-

23_0t22_0/25_0t24_0/23_0t25_0/22_0 

0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 

1466.8756 Inos+P/Hex/Hex/Hex/t22_0/2-OH-24_0t20_0/2-OH-26_0t24_0/2-OH-22_0 0.12 0.11 0.11 0.11 0.11 0.13 0.13 0.11 0.11 0.13 0.13 

1472.9015 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d26_1/23_1d25_1/24_1d24_1/25_1 0.05 0.04 0.03 0.04 0.03 0.08 0.07 0.04 0.03 0.07 0.07 

1474.8807 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d25_1/2-OH-23_1d26_1/2-OH-22_1d22_1/2-OH-26_1d24_1/2-OH-

24_1d26_0/23_1d26_1/23_0d24_0/25_1d25_0/24_1d24_1/25_0 

0.15 0.14 0.14 0.15 0.14 0.16 0.16 0.14 0.14 0.15 0.15 

1476.8964 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d25_0/2-OH-23_1d26_0/2-OH-22_1d22_0/2-OH-26_1d25_1/2-OH-23_0t25_0/23_1d26_1/2-OH-

22_0d24_0/2-OH-24_1d24_1/2-OH-24_0d22_1/2-OH-26_0 

0.36 0.39 0.40 0.38 0.39 0.32 0.33 0.39 0.40 0.33 0.33 

1476.9329 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d26_0/23_0d24_0/25_0d25_0/24_0 0.05 0.03 0.03 0.04 0.03 0.08 0.07 0.03 0.03 0.07 0.07 

1478.8756 Inos+P/Hex/Hex/Hex/t25_0/2-OH-22_1t22_0/2-OH-25_1t24_0/2-OH-23_1d26_0/2-OH-22_0d24_0/2-OH-24_0d22_0/2-OH-

26_0t22_0/26_0d25_0/2-OH-23_0t25_0/23_0 

0.53 0.58 0.60 0.56 0.59 0.46 0.47 0.59 0.60 0.47 0.48 

1480.8913 Inos+P/Hex/Hex/Hex/t22_0/2-OH-25_0t25_0/2-OH-22_0t24_0/2-OH-23_0 0.10 0.09 0.09 0.10 0.09 0.11 0.11 0.09 0.08 0.11 0.11 

1486.9172 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d25_1/25_1d26_1/24_1d24_1/26_1 0.08 0.06 0.06 0.07 0.06 0.10 0.10 0.06 0.06 0.10 0.10 

1488.8964 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d26_1/2-OH-23_1d25_1/2-OH-24_1d24_1/2-OH-25_1 0.03 0.00 0.00 0.02 0.00 0.06 0.05 0.00 0.00 0.05 0.05 

1488.9329 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d25_1/25_0d24_0/26_1d24_1/26_0d25_0/25_1d26_0/24_1d26_1/24_0 0.15 0.14 0.14 0.14 0.14 0.15 0.15 0.14 0.13 0.15 0.15 

1490.9121 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d25_1/2-OH-24_0d24_0/2-OH-25_1d24_1/2-OH-25_0d26_0/2-OH-23_1d25_0/2-OH-24_1d26_1/2-OH-

23_0t26_0/23_1t24_0/25_1t25_0/24_1 

0.21 0.21 0.21 0.21 0.21 0.20 0.20 0.21 0.21 0.20 0.20 

1490.9486 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d24_0/26_0d25_0/25_0d26_0/24_0 0.07 0.05 0.04 0.06 0.04 0.10 0.09 0.05 0.04 0.09 0.09 

1492.8913 Inos+P/Hex/Hex/Hex/t22_0/2-OH-26_1t26_0/2-OH-22_1t24_0/2-OH-24_1t25_0/2-OH-23_1 0.07 0.05 0.05 0.06 0.05 0.10 0.09 0.06 0.05 0.09 0.09 

1492.9278 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d24_0/2-OH-25_0d25_0/2-OH-24_0d26_0/2-OH-23_0t26_0/23_0t24_0/25_0t25_0/24_0 0.21 0.22 0.22 0.22 0.22 0.20 0.21 0.22 0.22 0.21 0.21 

1494.907 Inos+P/Hex/Hex/Hex/t25_0/2-OH-23_0t24_0/2-OH-24_0t22_0/2-OH-26_0t26_0/2-OH-22_0 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 

1500.9329 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d25_1/26_1 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.03 0.03 0.00 0.00 0.03 0.03 

1500.9329 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d26_1/25_1 0.03 0.00 0.00 0.01 0.00 0.06 0.05 0.00 0.00 0.05 0.05 



1502.9121 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d25_1/2-OH-25_1d26_1/2-OH-24_1d24_1/2-OH-26_1 0.03 0.01 0.00 0.02 0.00 0.06 0.05 0.01 0.00 0.05 0.05 

1502.9486 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d25_1/26_0d26_1/25_0d26_0/25_1d25_0/26_1 0.04 0.03 0.02 0.03 0.03 0.08 0.07 0.03 0.02 0.07 0.07 

1504.9278 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d25_1/2-OH-25_0d25_0/2-OH-25_1d26_0/2-OH-24_1d26_1/2-OH-24_0d24_0/2-OH-

26_1t25_0/25_1d24_1/2-OH-26_0t24_0/26_1t26_0/24_1 

0.41 0.45 0.45 0.43 0.46 0.36 0.37 0.45 0.46 0.37 0.38 

1506.907 Inos+P/Hex/Hex/Hex/t26_0/2-OH-23_1t25_0/2-OH-24_1t24_0/2-OH-25_1 0.05 0.03 0.03 0.03 0.03 0.08 0.07 0.03 0.03 0.07 0.07 

1506.9435 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d26_0/2-OH-24_0d25_0/2-OH-25_0t25_0/25_0d24_0/2-OH-26_0t24_0/26_0t26_0/24_0 0.42 0.46 0.47 0.44 0.46 0.37 0.38 0.45 0.47 0.38 0.39 

1508.813 Inos+P/Hex/Hex/Hex/t25_0/2-OH-24_0t26_0/2-OH-23_0t24_0/2-OH-25_0 0.04 0.03 0.02 0.03 0.02 0.07 0.07 0.03 0.02 0.07 0.06 

1508.9227 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d26_1/26_1 0.13 0.12 0.12 0.13 0.12 0.14 0.14 0.12 0.12 0.14 0.14 

1510.8287 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d25_1/2-OH-26_1d26_1/2-OH-25_1d26_1/26_0d26_0/26_1 0.21 0.21 0.21 0.21 0.21 0.21 0.21 0.21 0.21 0.21 0.21 

1512.8444 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d25_0/2-OH-26_1d26_0/2-OH-25_1d26_1/2-OH-25_0d25_1/2-OH-26_0t25_0/26_1t26_0/25_1d26_0/26_0 0.09 0.09 0.08 0.09 0.09 0.11 0.11 0.09 0.08 0.11 0.11 

1514.9486 Inos+P/Hex/Hex/Hex/t25_0/2-OH-25_1t24_0/2-OH-26_1t26_0/2-OH-24_1 0.02 0.00 0.00 0.00 0.00 0.05 0.04 0.00 0.00 0.04 0.04 

1516.9278 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d26_0/2-OH-25_0d25_0/2-OH-26_0t25_0/26_0t26_0/25_0 0.04 0.03 0.02 0.03 0.02 0.08 0.07 0.03 0.02 0.07 0.07 

1518.9435 Inos+P/Hex/Hex/Hex/t25_0/2-OH-25_0t26_0/2-OH-24_0t24_0/2-OH-26_0 0.14 0.14 0.14 0.14 0.14 0.15 0.15 0.14 0.14 0.15 0.15 

1520.9227 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d26_1/2-OH-26_1 0.07 0.05 0.05 0.06 0.05 0.09 0.09 0.05 0.04 0.09 0.09 

1520.9592 Inos+P/Hex/Hex/Hex/d26_0/2-OH-26_1d26_1/2-OH-26_0t26_0/26_1 0.10 0.08 0.08 0.09 0.08 0.11 0.11 0.08 0.08 0.11 0.11 

1522.8287 Inos+P/Hex/Hex/Hex/t26_0/2-OH-25_1t25_0/2-OH-26_1d26_0/2-OH-26_0t26_0/26_0 0.03 0.00 0.00 0.01 0.00 0.06 0.05 0.00 0.00 0.05 0.04 

1522.9384 Inos+P/Hex/Hex/Hex/t25_0/2-OH-26_0t26_0/2-OH-25_0 0.17 0.16 0.16 0.16 0.16 0.17 0.17 0.16 0.16 0.17 0.17 

1524.8079 Inos+P/Hex/Hex/Hex/t26_0/2-OH-26_1 0.09 0.08 0.07 0.08 0.08 0.11 0.10 0.08 0.07 0.10 0.10 

1526.8236 Inos+P/Hex/Hex/Hex/t26_0/2-OH-26_0 0.21 0.22 0.22 0.22 0.22 0.20 0.21 0.22 0.22 0.21 0.21 

1528.8393 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d18_1/22_1 0.39 0.42 0.43 0.41 0.42 0.34 0.35 0.41 0.43 0.35 0.36 

1530.9435 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d18_0/22_1d18_1/22_0 0.01 0.00 0.00 0.00 0.00 0.04 0.03 0.00 0.00 0.03 0.03 

1532.9592 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d18_0/22_0 0.13 0.12 0.12 0.13 0.12 0.14 0.14 0.12 0.12 0.14 0.13 

1534.9384 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d18_1/23_1 0.13 0.12 0.12 0.12 0.12 0.14 0.14 0.12 0.11 0.14 0.13 

1536.8444 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d18_1/2-OH-22_1d18_1/23_0d18_0/23_1 0.26 0.27 0.28 0.26 0.27 0.24 0.24 0.27 0.28 0.24 0.24 

1536.9541 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d18_1/2-OH-22_0d18_0/2-OH-22_1t18_0/22_1d18_0/23_0 0.11 0.09 0.09 0.10 0.09 0.12 0.12 0.09 0.09 0.12 0.12 

1538.8601 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d18_0/2-OH-22_0t18_0/22_0 0.57 0.64 0.65 0.61 0.65 0.49 0.51 0.63 0.66 0.51 0.51 

1540.8393 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d18_1/24_1d20_1/22_1 0.33 0.35 0.35 0.34 0.35 0.29 0.30 0.35 0.36 0.30 0.30 

1542.8185 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d18_1/2-OH-23_1d18_1/24_0d20_1/22_0d18_0/24_1d20_0/22_1 0.16 0.16 0.16 0.16 0.16 0.16 0.16 0.16 0.16 0.16 0.16 

1544.8342 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d18_1/2-OH-23_0d18_0/2-OH-23_1t18_0/23_1d18_0/24_0d20_0/22_0 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 

1548.9541 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/t18_0/2-OH-22_1d18_0/2-OH-23_0t18_0/23_0 0.03 0.00 0.00 0.01 0.00 0.06 0.05 0.00 0.00 0.05 0.05 

1550.8601 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/t18_0/2-OH-22_0 0.08 0.07 0.07 0.08 0.07 0.10 0.10 0.07 0.07 0.10 0.09 

1550.9698 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d18_1/25_1d20_1/23_1 0.10 0.09 0.09 0.10 0.09 0.12 0.12 0.09 0.09 0.12 0.12 

1552.8393 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d18_1/2-OH-24_1d20_1/2-OH-22_1d18_1/25_0d20_1/23_0d18_0/25_1d20_0/23_1 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.18 0.18 0.17 0.17 0.18 0.17 

1554.855 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d20_0/23_1d18_1/2-OH-24_0d20_1/2-OH-22_0d18_0/2-OH-24_1d20_0/2-OH-

22_1t18_0/24_1t20_0/22_1 

0.57 0.64 0.65 0.61 0.65 0.49 0.51 0.64 0.66 0.51 0.52 

1554.8915 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d18_0/25_0d20_0/23_0 0.04 0.02 0.02 0.03 0.02 0.07 0.07 0.02 0.02 0.07 0.06 

1556.8342 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/t18_0/2-OH-23_1d18_0/2-OH-24_0d20_0/2-OH-22_0t18_0/24_0t20_0/22_0 0.71 0.80 0.82 0.76 0.81 0.59 0.62 0.80 0.82 0.62 0.63 

1558.8499 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/t18_0/2-OH-23_0 0.11 0.10 0.09 0.10 0.10 0.12 0.12 0.10 0.09 0.12 0.12 

1564.8758 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d18_1/26_1d20_1/24_1d22_1/22_1 0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 0.18 0.19 0.19 0.19 0.18 0.19 

1566.855 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d18_1/2-OH-25_1d20_1/2-OH-23_1 0.03 0.01 0.01 0.02 0.01 0.07 0.06 0.01 0.00 0.06 0.05 

1566.8915 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d18_1/26_0d22_1/22_0d18_0/26_1d22_0/22_1d20_1/24_0d20_0/24_1 0.29 0.30 0.30 0.30 0.31 0.26 0.26 0.30 0.31 0.26 0.26 

1568.8707 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d18_1/2-OH-25_0d18_0/2-OH-25_1d20_1/2-OH-23_0d20_0/2-OH-23_1t18_0/25_1t20_0/23_1 0.28 0.30 0.30 0.29 0.30 0.26 0.26 0.30 0.30 0.26 0.26 

1568.9072 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d18_0/26_0d22_0/22_0d20_0/24_0 0.10 0.09 0.08 0.09 0.08 0.12 0.11 0.09 0.08 0.11 0.11 

1570.8499 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/t18_0/2-OH-24_1t20_0/2-OH-22_1 0.09 0.08 0.07 0.09 0.08 0.11 0.11 0.08 0.07 0.11 0.11 

1570.8864 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d18_0/2-OH-25_0d20_0/2-OH-23_0t18_0/25_0t20_0/23_0 0.18 0.18 0.18 0.18 0.18 0.18 0.18 0.18 0.18 0.18 0.18 

1572.8656 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/t18_0/2-OH-24_0t20_0/2-OH-22_0 0.13 0.12 0.12 0.12 0.12 0.14 0.14 0.12 0.12 0.14 0.13 

1578.8915 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d22_1/23_1d20_1/25_1 0.02 0.00 0.00 0.01 0.00 0.06 0.04 0.00 0.00 0.05 0.04 

1580.8707 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d22_1/2-OH-22_1d18_1/2-OH-26_1d20_1/2-OH-24_1 0.05 0.03 0.02 0.04 0.02 0.07 0.07 0.03 0.02 0.07 0.07 

1580.9072 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d22_1/23_0d22_0/23_1d20_1/25_0d20_0/25_1 0.04 0.02 0.02 0.03 0.02 0.07 0.07 0.02 0.02 0.07 0.06 

1582.8864 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d22_1/2-OH-22_0d22_0/2-OH-22_1d18_1/2-OH-26_0d20_1/2-OH-24_0d18_0/2-OH-26_1d20_0/2-OH-

24_1t18_0/26_1t20_0/24_1t22_0/22_1 

0.56 0.63 0.64 0.60 0.64 0.48 0.50 0.62 0.65 0.50 0.51 

1584.8656 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/t18_0/2-OH-25_1t20_0/2-OH-23_1 0.05 0.03 0.02 0.04 0.02 0.07 0.07 0.03 0.02 0.07 0.07 

1584.9021 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d18_0/2-OH-26_0d20_0/2-OH-24_0d22_0/2-OH-22_0t18_0/26_0t20_0/24_0t22_0/22_0t18_0/2-OH-

25_0 

0.60 0.67 0.68 0.64 0.68 0.51 0.53 0.67 0.69 0.53 0.54 

1586.8813 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/t18_0/2-OH-25_0t20_0/2-OH-23_0 0.20 0.20 0.19 0.20 0.20 0.19 0.19 0.20 0.20 0.19 0.19 

1592.9072 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d20_1/26_1d22_1/24_1d24_1/22_1 0.07 0.06 0.06 0.06 0.06 0.10 0.09 0.06 0.06 0.09 0.09 

1594.8864 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d20_1/2-OH-25_1d22_1/2-OH-

23_1d20_1/26_0d22_1/24_0d24_1/22_0d20_0/26_1d22_0/24_1d24_0/22_1 

0.19 0.20 0.20 0.19 0.20 0.19 0.19 0.20 0.20 0.19 0.19 

1596.9021 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d20_1/2-OH-25_0d22_1/2-OH-23_0d20_0/2-OH-25_1d22_0/2-OH-

23_1t20_0/25_1t22_0/23_1d20_0/26_0d22_0/24_0d24_0/22_0 

0.15 0.15 0.15 0.15 0.15 0.16 0.16 0.15 0.15 0.16 0.16 



1598.8813 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/t18_0/2-OH-26_1t20_0/2-OH-24_1t22_0/2-OH-22_1d20_0/2-OH-25_0d22_0/2-OH-

23_0t22_0/23_0t20_0/25_0 

0.13 0.13 0.12 0.13 0.13 0.14 0.14 0.13 0.12 0.14 0.14 

1600.897 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/t22_0/2-OH-22_0t18_0/2-OH-26_0t20_0/2-OH-24_0 0.31 0.33 0.34 0.32 0.33 0.28 0.28 0.33 0.34 0.28 0.28 

1606.9229 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d22_1/25_1d24_1/23_1d25_1/22_1 0.03 0.01 0.01 0.02 0.01 0.06 0.06 0.02 0.01 0.06 0.06 

1608.9021 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d20_1/2-OH-26_1d22_1/2-OH-24_1d24_1/2-OH-

22_1d22_1/25_0d24_1/23_0d25_1/22_0d22_0/25_1d24_0/23_1d25_0/22_1 

0.10 0.10 0.10 0.10 0.10 0.12 0.11 0.10 0.09 0.11 0.11 

1610.9178 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d22_1/2-OH-24_0d24_1/2-OH-22_0d22_0/2-OH-24_1d24_0/2-OH-22_1d20_1/2-OH-26_0d20_0/2-OH-

26_1t20_0/26_1t22_0/24_1t24_0/22_1 

0.26 0.26 0.27 0.27 0.27 0.23 0.24 0.26 0.27 0.24 0.24 

1612.897 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/t22_0/2-OH-23_1t20_0/2-OH-25_1d22_0/2-OH-24_0d24_0/2-OH-22_0d20_0/2-OH-

26_0t20_0/26_0t22_0/24_0t24_0/22_0 

0.30 0.32 0.33 0.31 0.33 0.27 0.28 0.32 0.33 0.28 0.28 

1614.9127 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/t22_0/2-OH-23_0t20_0/2-OH-25_0 0.05 0.02 0.02 0.03 0.02 0.07 0.06 0.02 0.02 0.06 0.06 

1620.9386 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d25_1/23_1d22_1/26_1d26_1/22_1d24_1/24_1 0.11 0.10 0.10 0.10 0.10 0.12 0.12 0.10 0.10 0.12 0.12 

1622.9178 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d25_1/2-OH-22_1d22_1/2-OH-25_1d24_1/2-OH-

23_1d25_1/23_0d22_0/26_1d22_1/26_0d25_0/23_1d26_0/22_1d26_1/22_0 

0.25 0.26 0.27 0.26 0.26 0.23 0.24 0.26 0.27 0.24 0.24 

1624.9335 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d22_0/2-OH-25_1d25_1/2-OH-22_0d22_1/2-OH-25_0d25_0/2-OH-22_1d24_0/2-OH-

23_1t25_0/22_1t24_0/23_1d24_1/2-OH-23_0t22_0/25_1 

0.24 0.25 0.25 0.24 0.25 0.22 0.22 0.25 0.25 0.22 0.22 

1626.9127 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/t20_0/2-OH-26_1t24_0/2-OH-22_1t22_0/2-OH-24_1d25_0/2-OH-22_0d22_0/2-OH-25_0d24_0/2-OH-

23_0t22_0/25_0t24_0/23_0t25_0/22_0 

0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 

1628.9284 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/t22_0/2-OH-24_0t20_0/2-OH-26_0t24_0/2-OH-22_0 0.11 0.10 0.09 0.10 0.10 0.12 0.12 0.10 0.10 0.12 0.12 

1634.9543 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d26_1/23_1d25_1/24_1d24_1/25_1 0.05 0.03 0.02 0.04 0.02 0.07 0.06 0.03 0.02 0.06 0.06 

1636.9335 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d25_1/2-OH-23_1d26_1/2-OH-22_1d22_1/2-OH-26_1d24_1/2-OH-

24_1d26_0/23_1d26_1/23_0d24_0/25_1d25_0/24_1d24_1/25_0 

0.13 0.13 0.13 0.13 0.13 0.14 0.14 0.13 0.13 0.13 0.13 

1638.9492 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d25_0/2-OH-23_1d26_0/2-OH-22_1d22_0/2-OH-26_1d25_1/2-OH-23_0t25_0/23_1d26_1/2-OH-

22_0d24_0/2-OH-24_1d24_1/2-OH-24_0d22_1/2-OH-26_0 

0.32 0.35 0.36 0.34 0.35 0.29 0.30 0.35 0.36 0.30 0.30 

1638.9857 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d26_0/23_0d24_0/25_0d25_0/24_0 0.05 0.03 0.02 0.04 0.02 0.07 0.06 0.03 0.02 0.06 0.06 

1640.9284 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/t25_0/2-OH-22_1t22_0/2-OH-25_1t24_0/2-OH-23_1d26_0/2-OH-22_0d24_0/2-OH-24_0d22_0/2-OH-

26_0t22_0/26_0d25_0/2-OH-23_0t25_0/23_0 

0.48 0.53 0.54 0.50 0.54 0.41 0.43 0.53 0.54 0.43 0.43 

1642.9441 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/t22_0/2-OH-25_0t25_0/2-OH-22_0t24_0/2-OH-23_0 0.09 0.08 0.08 0.09 0.08 0.10 0.10 0.08 0.07 0.10 0.10 

1648.97 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d25_1/25_1d26_1/24_1d24_1/26_1 0.07 0.05 0.05 0.06 0.05 0.09 0.09 0.05 0.05 0.09 0.09 

1650.9492 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d26_1/2-OH-23_1d25_1/2-OH-24_1d24_1/2-OH-25_1 0.02 0.00 0.00 0.02 0.00 0.05 0.05 0.00 0.00 0.05 0.05 

1650.9857 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d25_1/25_0d24_0/26_1d24_1/26_0d25_0/25_1d26_0/24_1d26_1/24_0 0.13 0.13 0.12 0.13 0.13 0.13 0.13 0.13 0.12 0.13 0.13 

1652.9649 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d25_1/2-OH-24_0d24_0/2-OH-25_1d24_1/2-OH-25_0d26_0/2-OH-23_1d25_0/2-OH-24_1d26_1/2-OH-

23_0t26_0/23_1t24_0/25_1t25_0/24_1 

0.19 0.19 0.19 0.19 0.19 0.18 0.18 0.19 0.19 0.18 0.18 

1653.0014 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d24_0/26_0d25_0/25_0d26_0/24_0 0.06 0.05 0.04 0.05 0.04 0.09 0.08 0.05 0.04 0.08 0.08 

1654.8709 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/t22_0/2-OH-26_1t26_0/2-OH-22_1t24_0/2-OH-24_1t25_0/2-OH-23_1 0.04 0.02 0.02 0.03 0.02 0.06 0.06 0.02 0.02 0.06 0.05 

1654.9441 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d24_0/2-OH-25_0d25_0/2-OH-24_0d26_0/2-OH-23_0t26_0/23_0t24_0/25_0t25_0/24_0 0.06 0.05 0.05 0.05 0.05 0.09 0.08 0.05 0.05 0.08 0.08 

1654.9806 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/t25_0/2-OH-23_0t24_0/2-OH-24_0t22_0/2-OH-26_0t26_0/2-OH-22_0 0.19 0.19 0.19 0.20 0.20 0.18 0.19 0.20 0.20 0.19 0.19 

1656.8866 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d25_1/26_1 0.19 0.19 0.19 0.20 0.19 0.19 0.19 0.19 0.20 0.19 0.19 

1656.9598 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d26_1/25_1 0.16 0.16 0.16 0.16 0.16 0.16 0.16 0.16 0.16 0.16 0.16 

1658.9023 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d25_1/2-OH-25_1d26_1/2-OH-24_1d24_1/2-OH-26_1 0.09 0.08 0.07 0.09 0.08 0.10 0.10 0.08 0.07 0.10 0.10 

1662.9857 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d25_1/26_0d26_1/25_0d26_0/25_1d25_0/26_1 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.03 0.02 0.00 0.00 0.02 0.02 

1662.9857 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d25_1/2-OH-25_0d25_0/2-OH-25_1d26_0/2-OH-24_1d26_1/2-OH-24_0d24_0/2-OH-

26_1t25_0/25_1d24_1/2-OH-26_0t24_0/26_1t26_0/24_1 

0.02 0.00 0.00 0.01 0.00 0.05 0.05 0.00 0.00 0.05 0.05 

1664.9649 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/t26_0/2-OH-23_1t25_0/2-OH-24_1t24_0/2-OH-25_1 0.03 0.01 0.00 0.02 0.00 0.05 0.05 0.01 0.00 0.05 0.05 

1665.0014 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d26_0/2-OH-24_0d25_0/2-OH-25_0t25_0/25_0d24_0/2-OH-26_0t24_0/26_0t26_0/24_0 0.04 0.02 0.02 0.03 0.02 0.07 0.06 0.02 0.02 0.06 0.06 

1666.9806 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/t25_0/2-OH-24_0t26_0/2-OH-23_0t24_0/2-OH-25_0 0.37 0.40 0.41 0.39 0.41 0.33 0.33 0.40 0.41 0.33 0.34 

1668.8866 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d26_1/26_1 0.02 0.00 0.00 0.01 0.00 0.05 0.05 0.00 0.00 0.05 0.04 

1668.9598 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d25_1/2-OH-26_1d26_1/2-OH-25_1d26_1/26_0d26_0/26_1 0.05 0.02 0.02 0.03 0.02 0.07 0.06 0.02 0.02 0.06 0.06 

1668.9963 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d25_0/2-OH-26_1d26_0/2-OH-25_1d26_1/2-OH-25_0d25_1/2-OH-

26_0t25_0/26_1t26_0/25_1d26_0/26_0 

0.38 0.42 0.42 0.40 0.42 0.33 0.34 0.41 0.43 0.34 0.35 

1670.8658 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/t25_0/2-OH-25_1t24_0/2-OH-26_1t26_0/2-OH-24_1 0.09 0.07 0.06 0.08 0.07 0.10 0.09 0.07 0.06 0.09 0.09 

1670.9755 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d26_0/2-OH-25_0d25_0/2-OH-26_0t25_0/26_0t26_0/25_0 0.12 0.11 0.11 0.12 0.11 0.12 0.12 0.11 0.11 0.12 0.12 

1672.8815 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/t25_0/2-OH-25_0t26_0/2-OH-24_0t24_0/2-OH-26_0 0.19 0.20 0.20 0.20 0.20 0.19 0.19 0.20 0.20 0.19 0.19 

1674.8972 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d26_1/2-OH-26_1 0.35 0.39 0.39 0.37 0.39 0.31 0.32 0.38 0.39 0.32 0.32 

1677.0014 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/d26_0/2-OH-26_1d26_1/2-OH-26_0t26_0/26_1 0.02 0.00 0.00 0.00 0.00 0.05 0.04 0.00 0.00 0.04 0.04 

1678.9806 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/t26_0/2-OH-25_1t25_0/2-OH-26_1d26_0/2-OH-26_0t26_0/26_0 0.04 0.02 0.02 0.03 0.02 0.07 0.06 0.02 0.02 0.06 0.06 

1680.9963 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/t25_0/2-OH-26_0t26_0/2-OH-25_0 0.13 0.13 0.12 0.13 0.13 0.14 0.14 0.13 0.12 0.14 0.14 

1682.9023 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/t26_0/2-OH-26_1 0.24 0.25 0.25 0.24 0.25 0.22 0.22 0.25 0.25 0.22 0.22 

1682.9755 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/t26_0/2-OH-26_0 0.06 0.05 0.05 0.05 0.05 0.08 0.08 0.05 0.04 0.08 0.08 

1683.012 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d18_1/22_1 0.09 0.08 0.08 0.08 0.08 0.10 0.10 0.08 0.07 0.10 0.10 

1684.918 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d18_0/22_1d18_1/22_0 0.52 0.58 0.60 0.55 0.59 0.45 0.46 0.57 0.60 0.46 0.47 

1684.9912 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d18_0/22_0 0.15 0.15 0.15 0.15 0.15 0.15 0.15 0.15 0.15 0.15 0.15 

1686.8972 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d18_1/23_1 0.30 0.32 0.32 0.31 0.32 0.27 0.28 0.32 0.33 0.28 0.28 



1688.8764 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d18_1/2-OH-22_1d18_1/23_0d18_0/23_1 0.15 0.15 0.15 0.15 0.15 0.15 0.15 0.15 0.15 0.15 0.15 

1690.8921 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d18_1/2-OH-22_0d18_0/2-OH-22_1t18_0/22_1d18_0/23_0 0.15 0.15 0.15 0.15 0.15 0.15 0.15 0.15 0.15 0.15 0.15 

1692.9963 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d18_0/2-OH-22_0t18_0/22_0 0.01 0.00 0.00 0.00 0.00 0.04 0.03 0.00 0.00 0.03 0.03 

1695.012 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d18_1/24_1d20_1/22_1 0.11 0.11 0.11 0.11 0.11 0.12 0.12 0.11 0.11 0.12 0.12 

1696.918 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d18_1/2-OH-23_1d18_1/24_0d20_1/22_0d18_0/24_1d20_0/22_1 0.08 0.06 0.06 0.07 0.06 0.09 0.09 0.06 0.06 0.09 0.08 

1696.9912 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d18_1/2-OH-23_0d18_0/2-OH-23_1t18_0/23_1d18_0/24_0d20_0/22_0 0.11 0.11 0.11 0.11 0.11 0.12 0.12 0.11 0.10 0.12 0.12 

1698.8972 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/t18_0/2-OH-22_1d18_0/2-OH-23_0t18_0/23_0 0.16 0.16 0.16 0.16 0.16 0.16 0.16 0.16 0.16 0.16 0.16 

1699.0069 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/t18_0/2-OH-22_0 0.10 0.08 0.08 0.09 0.08 0.11 0.11 0.08 0.08 0.11 0.11 

1700.9129 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d18_1/25_1d20_1/23_1 0.52 0.58 0.60 0.56 0.59 0.45 0.46 0.58 0.60 0.46 0.47 

1700.9494 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d18_1/2-OH-24_1d20_1/2-OH-22_1d18_1/25_0d20_1/23_0d18_0/25_1d20_0/23_1 0.04 0.02 0.02 0.03 0.02 0.06 0.06 0.02 0.02 0.06 0.05 

1702.8921 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d20_0/23_1d18_1/2-OH-24_0d20_1/2-OH-22_0d18_0/2-OH-24_1d20_0/2-OH-

22_1t18_0/24_1t20_0/22_1 

0.64 0.73 0.75 0.69 0.74 0.54 0.57 0.73 0.75 0.57 0.58 

1704.9078 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d18_0/25_0d20_0/23_0 0.10 0.09 0.08 0.09 0.09 0.11 0.11 0.09 0.08 0.11 0.11 

1710.9337 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/t18_0/2-OH-23_1d18_0/2-OH-24_0d20_0/2-OH-22_0t18_0/24_0t20_0/22_0 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 

1711.0069 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/t18_0/2-OH-23_0 0.02 0.00 0.00 0.01 0.00 0.05 0.05 0.00 0.00 0.05 0.05 

1712.9129 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d18_1/26_1d20_1/24_1d22_1/22_1 0.03 0.01 0.01 0.02 0.01 0.06 0.05 0.01 0.00 0.05 0.05 

1712.9494 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d18_1/2-OH-25_1d20_1/2-OH-23_1 0.26 0.28 0.28 0.27 0.28 0.24 0.24 0.28 0.28 0.24 0.24 

1713.0226 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d18_1/26_0d22_1/22_0d18_0/26_1d22_0/22_1d20_1/24_0d20_0/24_1 0.09 0.08 0.08 0.09 0.08 0.11 0.11 0.08 0.08 0.11 0.11 

1714.9286 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d18_1/2-OH-25_0d18_0/2-OH-25_1d20_1/2-OH-23_0d20_0/2-OH-23_1t18_0/25_1t20_0/23_1 0.26 0.27 0.27 0.26 0.27 0.23 0.23 0.27 0.27 0.23 0.24 

1714.9651 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d18_0/26_0d22_0/22_0d20_0/24_0 0.09 0.08 0.08 0.08 0.08 0.11 0.10 0.08 0.08 0.10 0.10 

1716.9078 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/t18_0/2-OH-24_1t20_0/2-OH-22_1 0.08 0.08 0.07 0.08 0.08 0.10 0.10 0.08 0.07 0.10 0.10 

1716.9443 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d18_0/2-OH-25_0d20_0/2-OH-23_0t18_0/25_0t20_0/23_0 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 

1718.9235 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/t18_0/2-OH-24_0t20_0/2-OH-22_0 0.12 0.11 0.11 0.11 0.11 0.13 0.13 0.11 0.11 0.13 0.12 

1724.9494 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d22_1/23_1d20_1/25_1 0.02 0.00 0.00 0.01 0.00 0.05 0.04 0.00 0.00 0.05 0.04 

1726.9286 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d22_1/2-OH-22_1d18_1/2-OH-26_1d20_1/2-OH-24_1 0.04 0.03 0.02 0.04 0.02 0.07 0.06 0.03 0.02 0.06 0.06 

1726.9651 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d22_1/23_0d22_0/23_1d20_1/25_0d20_0/25_1 0.04 0.02 0.01 0.03 0.01 0.06 0.06 0.02 0.01 0.06 0.05 

1728.9443 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d22_1/2-OH-22_0d22_0/2-OH-22_1d18_1/2-OH-26_0d20_1/2-OH-24_0d18_0/2-OH-

26_1d20_0/2-OH-24_1t18_0/26_1t20_0/24_1t22_0/22_1 

0.52 0.57 0.59 0.55 0.58 0.44 0.46 0.57 0.59 0.46 0.46 

1730.9235 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/t18_0/2-OH-25_1t20_0/2-OH-23_1 0.04 0.03 0.02 0.04 0.02 0.07 0.06 0.03 0.02 0.06 0.06 

1730.96 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d18_0/2-OH-26_0d20_0/2-OH-24_0d22_0/2-OH-22_0t18_0/26_0t20_0/24_0t22_0/22_0t18_0/2-

OH-25_0 

0.55 0.61 0.63 0.58 0.62 0.46 0.49 0.61 0.63 0.49 0.49 

1732.9392 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/t18_0/2-OH-25_0t20_0/2-OH-23_0 0.18 0.18 0.18 0.18 0.18 0.17 0.17 0.18 0.18 0.17 0.17 

1738.9651 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d20_1/26_1d22_1/24_1d24_1/22_1 0.07 0.06 0.05 0.06 0.05 0.09 0.08 0.06 0.05 0.08 0.08 

1740.9443 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d20_1/2-OH-25_1d22_1/2-OH-

23_1d20_1/26_0d22_1/24_0d24_1/22_0d20_0/26_1d22_0/24_1d24_0/22_1 

0.18 0.19 0.19 0.18 0.19 0.17 0.17 0.19 0.19 0.17 0.17 

1742.96 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d20_1/2-OH-25_0d22_1/2-OH-23_0d20_0/2-OH-25_1d22_0/2-OH-

23_1t20_0/25_1t22_0/23_1d20_0/26_0d22_0/24_0d24_0/22_0 

0.14 0.14 0.14 0.14 0.14 0.15 0.15 0.14 0.14 0.15 0.15 

1744.9392 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/t18_0/2-OH-26_1t20_0/2-OH-24_1t22_0/2-OH-22_1d20_0/2-OH-25_0d22_0/2-OH-

23_0t22_0/23_0t20_0/25_0 

0.12 0.12 0.11 0.12 0.12 0.13 0.13 0.12 0.11 0.13 0.13 

1746.9549 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/t22_0/2-OH-22_0t18_0/2-OH-26_0t20_0/2-OH-24_0 0.28 0.30 0.31 0.30 0.30 0.25 0.26 0.30 0.31 0.26 0.26 

1752.9808 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d22_1/25_1d24_1/23_1d25_1/22_1 0.03 0.01 0.01 0.02 0.01 0.06 0.05 0.01 0.01 0.05 0.05 

1754.96 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d20_1/2-OH-26_1d22_1/2-OH-24_1d24_1/2-OH-

22_1d22_1/25_0d24_1/23_0d25_1/22_0d22_0/25_1d24_0/23_1d25_0/22_1 

0.10 0.09 0.09 0.10 0.09 0.11 0.10 0.09 0.08 0.10 0.10 

1756.9757 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d22_1/2-OH-24_0d24_1/2-OH-22_0d22_0/2-OH-24_1d24_0/2-OH-22_1d20_1/2-OH-

26_0d20_0/2-OH-26_1t20_0/26_1t22_0/24_1t24_0/22_1 

0.24 0.24 0.25 0.24 0.25 0.21 0.22 0.24 0.25 0.22 0.22 

1758.9549 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/t22_0/2-OH-23_1t20_0/2-OH-25_1d22_0/2-OH-24_0d24_0/2-OH-22_0d20_0/2-OH-

26_0t20_0/26_0t22_0/24_0t24_0/22_0 

0.28 0.29 0.30 0.29 0.30 0.25 0.26 0.29 0.30 0.26 0.26 

1760.9706 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/t22_0/2-OH-23_0t20_0/2-OH-25_0 0.04 0.02 0.01 0.03 0.02 0.07 0.06 0.02 0.01 0.06 0.06 

1766.9965 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d25_1/23_1d22_1/26_1d26_1/22_1d24_1/24_1 0.10 0.09 0.09 0.10 0.09 0.11 0.11 0.09 0.09 0.11 0.11 

1768.9757 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d25_1/2-OH-22_1d22_1/2-OH-25_1d24_1/2-OH-

23_1d25_1/23_0d22_0/26_1d22_1/26_0d25_0/23_1d26_0/22_1d26_1/22_0 

0.23 0.24 0.25 0.23 0.24 0.21 0.22 0.24 0.25 0.22 0.22 

1770.9914 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d22_0/2-OH-25_1d25_1/2-OH-22_0d22_1/2-OH-25_0d25_0/2-OH-22_1d24_0/2-OH-

23_1t25_0/22_1t24_0/23_1d24_1/2-OH-23_0t22_0/25_1 

0.22 0.23 0.23 0.22 0.23 0.21 0.20 0.23 0.23 0.20 0.20 

1772.9706 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/t20_0/2-OH-26_1t24_0/2-OH-22_1t22_0/2-OH-24_1d25_0/2-OH-22_0d22_0/2-OH-25_0d24_0/2-

OH-23_0t22_0/25_0t24_0/23_0t25_0/22_0 

0.16 0.16 0.16 0.16 0.16 0.15 0.15 0.16 0.16 0.15 0.16 

1774.9863 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/t22_0/2-OH-24_0t20_0/2-OH-26_0t24_0/2-OH-22_0 0.10 0.09 0.09 0.09 0.09 0.11 0.11 0.09 0.09 0.11 0.11 

1781.0122 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d26_1/23_1d25_1/24_1d24_1/25_1 0.04 0.03 0.02 0.04 0.02 0.07 0.06 0.03 0.02 0.06 0.06 

1782.9914 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d25_1/2-OH-23_1d26_1/2-OH-22_1d22_1/2-OH-26_1d24_1/2-OH-

24_1d26_0/23_1d26_1/23_0d24_0/25_1d25_0/24_1d24_1/25_0 

0.12 0.12 0.12 0.12 0.12 0.13 0.13 0.12 0.12 0.12 0.12 

1785.0071 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d25_0/2-OH-23_1d26_0/2-OH-22_1d22_0/2-OH-26_1d25_1/2-OH-23_0t25_0/23_1d26_1/2-OH-

22_0d24_0/2-OH-24_1d24_1/2-OH-24_0d22_1/2-OH-26_0 

0.30 0.33 0.33 0.31 0.33 0.27 0.28 0.33 0.33 0.28 0.28 

1785.0436 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d26_0/23_0d24_0/25_0d25_0/24_0 0.04 0.03 0.02 0.04 0.02 0.07 0.06 0.03 0.02 0.06 0.06 

1786.9863 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/t25_0/2-OH-22_1t22_0/2-OH-25_1t24_0/2-OH-23_1d26_0/2-OH-22_0d24_0/2-OH-24_0d22_0/2-

OH-26_0t22_0/26_0d25_0/2-OH-23_0t25_0/23_0 

0.44 0.48 0.50 0.46 0.49 0.38 0.39 0.48 0.50 0.39 0.40 



1789.002 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/t22_0/2-OH-25_0t25_0/2-OH-22_0t24_0/2-OH-23_0 0.09 0.07 0.07 0.08 0.07 0.09 0.09 0.07 0.07 0.09 0.09 

1795.0279 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d25_1/25_1d26_1/24_1d24_1/26_1 0.06 0.05 0.05 0.06 0.05 0.08 0.08 0.05 0.05 0.08 0.08 

1797.0071 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d26_1/2-OH-23_1d25_1/2-OH-24_1d24_1/2-OH-25_1 0.02 0.00 0.00 0.01 0.00 0.05 0.04 0.00 0.00 0.04 0.04 

1797.0436 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d25_1/25_0d24_0/26_1d24_1/26_0d25_0/25_1d26_0/24_1d26_1/24_0 0.12 0.11 0.11 0.12 0.12 0.12 0.12 0.11 0.11 0.12 0.12 

1799.0228 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d25_1/2-OH-24_0d24_0/2-OH-25_1d24_1/2-OH-25_0d26_0/2-OH-23_1d25_0/2-OH-

24_1d26_1/2-OH-23_0t26_0/23_1t24_0/25_1t25_0/24_1 

0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 0.17 

1799.0593 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d24_0/26_0d25_0/25_0d26_0/24_0 0.06 0.04 0.04 0.05 0.04 0.08 0.07 0.04 0.04 0.07 0.07 

1801.002 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/t22_0/2-OH-26_1t26_0/2-OH-22_1t24_0/2-OH-24_1t25_0/2-OH-23_1 0.06 0.04 0.04 0.05 0.04 0.08 0.07 0.05 0.04 0.07 0.07 

1801.0385 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d24_0/2-OH-25_0d25_0/2-OH-24_0d26_0/2-OH-23_0t26_0/23_0t24_0/25_0t25_0/24_0 0.17 0.18 0.18 0.18 0.18 0.17 0.17 0.18 0.18 0.17 0.17 

1803.0177 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/t25_0/2-OH-23_0t24_0/2-OH-24_0t22_0/2-OH-26_0t26_0/2-OH-22_0 0.14 0.14 0.14 0.14 0.14 0.14 0.14 0.14 0.14 0.14 0.14 

1809.0436 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d25_1/26_1 0.02 0.00 0.00 0.01 0.00 0.05 0.04 0.00 0.00 0.04 0.04 

1809.0436 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d26_1/25_1 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.03 0.02 0.00 0.00 0.02 0.02 

1811.0228 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d25_1/2-OH-25_1d26_1/2-OH-24_1d24_1/2-OH-26_1 0.03 0.01 0.00 0.01 0.00 0.05 0.04 0.01 0.00 0.04 0.04 

1811.0593 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d25_1/26_0d26_1/25_0d26_0/25_1d25_0/26_1 0.04 0.02 0.01 0.03 0.02 0.06 0.06 0.02 0.01 0.06 0.06 

1813.0385 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d25_1/2-OH-25_0d25_0/2-OH-25_1d26_0/2-OH-24_1d26_1/2-OH-24_0d24_0/2-OH-

26_1t25_0/25_1d24_1/2-OH-26_0t24_0/26_1t26_0/24_1 

0.34 0.37 0.38 0.36 0.38 0.30 0.31 0.37 0.38 0.31 0.31 

1815.0177 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/t26_0/2-OH-23_1t25_0/2-OH-24_1t24_0/2-OH-25_1 0.04 0.02 0.02 0.03 0.02 0.06 0.06 0.02 0.02 0.06 0.06 

1815.0542 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d26_0/2-OH-24_0d25_0/2-OH-25_0t25_0/25_0d24_0/2-OH-26_0t24_0/26_0t26_0/24_0 0.35 0.38 0.39 0.36 0.38 0.31 0.31 0.38 0.39 0.31 0.32 

1817.0334 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/t25_0/2-OH-24_0t26_0/2-OH-23_0t24_0/2-OH-25_0 0.11 0.10 0.10 0.11 0.10 0.11 0.11 0.10 0.10 0.11 0.11 

1823.0593 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d26_1/26_1 0.01 0.00 0.00 0.00 0.00 0.04 0.04 0.00 0.00 0.04 0.04 

1825.0385 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d25_1/2-OH-26_1d26_1/2-OH-25_1d26_1/26_0d26_0/26_1 0.04 0.02 0.01 0.03 0.01 0.06 0.06 0.02 0.01 0.06 0.06 

1827.0542 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d25_0/2-OH-26_1d26_0/2-OH-25_1d26_1/2-OH-25_0d25_1/2-OH-

26_0t25_0/26_1t26_0/25_1d26_0/26_0 

0.12 0.12 0.11 0.12 0.12 0.13 0.13 0.12 0.11 0.13 0.13 

1829.0334 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/t25_0/2-OH-25_1t24_0/2-OH-26_1t26_0/2-OH-24_1 0.06 0.04 0.04 0.05 0.04 0.08 0.07 0.04 0.04 0.07 0.07 

1829.0699 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d26_0/2-OH-25_0d25_0/2-OH-26_0t25_0/26_0t26_0/25_0 0.08 0.07 0.07 0.08 0.07 0.09 0.09 0.07 0.06 0.09 0.09 

1831.0491 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/t25_0/2-OH-25_0t26_0/2-OH-24_0t24_0/2-OH-26_0 0.14 0.13 0.13 0.13 0.13 0.14 0.14 0.13 0.13 0.14 0.14 

1839.0542 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d26_1/2-OH-26_1 0.01 0.00 0.00 0.00 0.00 0.04 0.03 0.00 0.00 0.03 0.03 

1841.0699 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/d26_0/2-OH-26_1d26_1/2-OH-26_0t26_0/26_1 0.11 0.10 0.10 0.11 0.10 0.11 0.11 0.10 0.10 0.11 0.11 

1843.0491 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/t26_0/2-OH-25_1t25_0/2-OH-26_1d26_0/2-OH-26_0t26_0/26_0 0.11 0.10 0.10 0.10 0.10 0.11 0.11 0.10 0.09 0.11 0.11 

1845.0648 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/t25_0/2-OH-26_0t26_0/2-OH-25_0 0.09 0.08 0.08 0.08 0.08 0.10 0.10 0.08 0.08 0.10 0.10 

1857.0648 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/t26_0/2-OH-26_1 0.02 0.00 0.00 0.01 0.00 0.05 0.04 0.00 0.00 0.04 0.04 

1859.0805 Inos+P/Hex/Hex/Hex/Hex/dHex/t26_0/2-OH-26_0 0.08 0.08 0.08 0.08 0.08 0.10 0.10 0.08 0.08 0.10 0.10 

 


