3.09.2018 12:36 p.1/1 *** Angegebene Mol .-Gewichte u. Massenzahlen basieren auf dem haufigsten Isotop der Elemente *** M assL i b

el ectrospray-ionization (Sol.: CH3OH) pos. ions 3.09.2018
File: 139204a-00. RAW

nol ecul ar wei ght 329, 340
Anal yse: EMC- EA-615-01

characteristical ions LM\: Cheni sche Kristall ographie

330 = [329 + — ! grapn

341 = [340 + H| | oni si erung: ESI pos

352 = [329 + Naj Losungsmittel : CH3OH

363 = [340 + Na] Spektroneter: Exactive
Auswerter: Kanmpen (2243)

Suggesti ons:

N| \
ﬁjﬁl\\NH —
MWV 329
1100% 341.1
| 330.1 363. 1
295.1 | ‘ ‘ |
T T T T T T T T T T T T \‘\ T ‘ T T T T T T T T T T T T T T | \‘ T T T T T \‘ T T T \‘ T T T \H \‘ T T \‘ | T T T T T T T T T T T T T T ‘ T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T \{>

270 280 290 300 310 320 330 340 350 360 370 380 390 400 410 420 430 440 450
R14: Edit:R3: 56(1:55)(0:83) n(55-66) 34403 49% 139204a- 00 * EMC- EA- 615- 01/ ESI pos+neg/ CH2Cl

MassLib V9.4 MPI fir Kohlenforschung



3.09.2018 12:31 p.1/1 *** Angegebene Mol .-Gewichte u. Massenzahlen basieren auf dem haufigsten Isotop der Elemente *** M assL i b

Mass to be matched (mz): 341.106790 Charge: 1 Dat um 3.09. 2018

Mass Tol erance: 0. 005000 Anal yse: 139204b- 00

Restriction of atom nunbers: Si gel : ENMC- EA- 615- 01

C H N O S . : : .

1-100 1-100 4-4 max 10 1-1 LM\ Chemi sche Kristallographie

Nunber of cal cul ated Formnul as: 1 Messung: Massenf ei nbest i mmung

. Met hode: ESI pos

For nul a Dff.(ppm theor. mz - . )

[CL7 HI7 N4 @@ SI 0.35  341.106672 Losungsm ttel: CH3CH
Spektroneter: Exactive
Auswerter: Kanpen (2243)

Suggesti on:
CL7H16NAC2S1 MW 340

characte | ion

stica
341 = [340 + H

MassLib V9.4 MPI fir Kohlenforschung



3.09.2018 12:34 p.1/1

*** Angegebene Mol .-Gewichte u. Massenzahlen basieren auf dem haufigsten Isotop der Elemente ***

MassL ib

Mass to be matched (mz): 330.110050 Charge: 1

Mass Tol erance: +0. 005000

Restriction of atom nunbers:

C H D S

1-100 1-100 max 3 4-4 10 1-1

Nunber of cal cul ated Formnul as:

For nul a Dff.(ppm theor. mz

Cl6 H12 D3 M O2 S1 -0.60 330. 109854

Cl6 H14 D2 Nd 2 S1 4.09 330.111401

Cl6 H16 DI Nd @2 S1 8.78 330. 112949

Cl6 H18 Ndd &2 Si1 13. 47 330. 114497
Suggesti on:

MassLib V9.4

Cl6H11D3NAO2S1 MW 329

characteristical
330 = [329 + H]

Dat um 3.09. 2018

Anal yse: 139204c- 00

Si gel : EMC- EA- 615- 01

LM\: Chem sche Kristall ographie
Messung: Massenf ei nbest i nmung
Met hode: ESI pos
Losungsmttel: CH3OH

Spektroneter: Exactive

Auswert er:

Kanpen (2243)

MPI fir Kohlenforschung



