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H
: C:\HPCHEM\1\DATA\9612298.D #102 (3.154 min)
:*18 Dec 96
: S-3-5F 95) MW=258
: El 70eV T=50-400 HP5989A Agg

rppf* --

OH

OH
0 ,OH

9

Abundance
100-1

80-

60-

40-

20-

110

43 57
11 53 61 7581 91

40 60 80 100
-t

184
123 135 152161 174

I I 1 1 . 1 11

120 140 160 180 200

258

209
j I I

220 240 260

m/z %RA m/z %RA
42 1.99 61 1.96
43 7.78 62 0.56
44 5.61 63 2.07
45 6.50 64 2.60
47 0.34 65 5.67
50 1.05 66 1.33
51 1.28 67 1.07
52 0.95 68 0.48
53 2.62 69 0.82
54 1.98 70 0.35
55 2.74 71 0.41
57 9.86 *73 0.44
58 0.59 74 1.02
60 0.51 75 3.09

8 Peaks value:
110 100.00 109 15.81

m/z
76
77
78
79
80
81
82
83
84
89
91
92
93
94

%RA m/z %RA
1.18 95 2.27
2.15 96 0.49
0.78 97 0.40
1.27 98 0.30
0.85 104 0.33
5.29 -105 0.67
2.75 106 0.85
0.64 107 1.34
0.51 109 15.81
0.33 110 100.00
5.12 111 8.06
1.30 112 0.78
3.77 117 0.37
2.46 119 0.56

m/z
120
121
122
123
124
125
131
132
133
134
135
136
137
146

%RA m/Z
0.37 147
0.59 148
0.63 149
4.31 151
1.22 152
0.30 153
0.39 161
0.33 165
0.57 166
0.43 172
1.78 173
0.53 174
0.34 179
0.33 182

%RA m/z %RA
1.10 184 9.38
0.30 185 1.15
0.40 186 0.36
0.62 191 0.33
1.55 197 0.38
0.34 209 0.62
0.61 226 0.43
0.81 258 9.80
0.39 259 1.54
0.55
0.69
0.62
0.48
0.30

57 9.86 258 9.80 184 9.38 111

Base m/Z:110 Inten:120040

280

8.06 43 7.78 45 6.50

Base m/z:110 Inten:120040

120 140 160, -



bOAc

~OAc
0 ,I Br

10

CD cn l wo m Cu 0 'wl m IV
N ~ ~ ~ ~ ~ ~ N 0 ot ot oi 0in UM

m 0D N "W - IV Nu m m In "m 01t 0
C0 M N LO N W V M CU -0 M M N

mm CU m Cu- - - - -- 00 N r

mn u4 tr; in; inw qr;

m m1 m m1 w Cu N m
0 m1 N IV ( Cu - .00m
N t t tototo o o U
m (1 Cm m m (I; (c cr m

- M 0 M) Nl Mo V M1 "0 CD M M WMM
m - Tw I .. C 00C0C0C
.-- . i -0000 D 00000 C

Cu Cu Cu Cu _: ; 000 ; ; 00000 C C

()

/

i

/7
jjl A LJ .1

CC) 1&Y
cul IoMI

101 Ic.-4

PPM 9 87 6 5 4 32 1 0

Eax

0
0~
0)

0

c-

0

/Cu\
I~.I
I..-.'
10.1
I~l

I-"

I-Il
10.1
ICul

o w
'q LO

I



~OAc

~OAc
0,, Br

10

cu 0 CO cl w

o 0 r- l.
P, 0% r" L

T D

abtAlLd.J L .k ijjiwjg k~&

IlJ~ ' ~*II

Ira~ LMM1rm~uMl~mM~m " E ITiIW
, - .11 wuA,~jL~Ig kh kI4V.kLU~A

I I I I I
I I -

40 20 0
160 140 120 i6o 80 60

C"

a o
a r~.

a!
Cu
ML

ICO LflV' l IL

m C>
cu

ru
0
0)

-I

dtp LALAILL .a .0* L A ILIi- . . - ' 7 7 1-1 '. . i A - -- .. -1. t . IbLaL W.A 1-01-A.Aigliddil A' Ac
J1 I I Aj Jill

I Fj, I If - , , I Irl I W, I rm. ---- I M. -I--'.11 - -. 1,

AO 20 0160 80 60160 IAO 120



N w s m "-0ms mom
0 q 00 CD w N- CD w CD wD CD
Nl N CD (1 Cu 19 0) 0) ) 0) 0)
N, N* N N Nl C wD wD wD w w w

mmmmc0o mn
to m) m m 0) IV "w "nc
D CD CD C C9 CD CD C
wwwwmwww 010) CD u C C00 A C U C u 1 C 9 m

/
IA; iJ

D Crm -o) M

0000000

0000000

I

O ( O r* 9 aDI 0I I Ij l
I I I O Ita O O O . -O l

pp- 9 B 7 6 5 4 3
I " . ." " ' . . . .' I
2 1 0

0.

0.

0

OO
5

LCD 00

000

000
C ICDC



M -N. LIq (()nMM

U 1 19 ID WI WI "WI 7D

O W0Cu

ED0N.

I,, m 01 co

0 l 010o EommV

ou0w 0 L

sor rr. (

I I I Iq~ 80w 60pr 40 20

200 180 in0

ID0

01
ID

C1

Cu

L-

C

0 C!
C>0

7

40 20 0120 100 80 60140Ippm



C:\HPCHEM\1\DATA\9612299.D #2 (0.095 min)
18 Dec 96

: s-3-7 tIq MW=222
: El 70eV T=50-400 HP5989A K (

5
Base m/z:222 Inten:457792

bundance
1001

80

60

40-
57

11

20-
81

43 53 63 77 95

30 41
M/7z--> 3 40 50 60 70 80 90 100 13 0 120 130 140 150 160 170 180 190 200 210 220 230 240 250

m/z %RA. M
42 1.87
43 2.90
44 0.27
45 0.85
50 1.68
51 2.11
52 2.53
53 5.77
54 4.65
55 3.56
57 32.52
58 1.52
59 1.05
61 0.48

8 Peaks value:
222 100.00

/z %RA
62 1.52
63 5.89
64 4.53
65 4.13
66 1.81
67 1.22
68 0.33
69 0.49
71 0.28
74 0.46
75 0.61
76 1.04
77 3.79
78 1.37

m/z %RA m/
79 3.29 104
81 10.57 105
82 4.33 107
83 1.18 109
87 0.57 110
89 0.49 111
91 4.35 112
92 1.36 115
93 3.31 117
94 1.60 118
95 4.59 119
96 0.37 120
97 0.22 121

103 2.00 123

%RA
0.36
1.84
6.11

13.69
27.96

2.39
0.23
0.22
0.53
0.49
2.60
0.85
3.69

10.15

m/z %RA m/z
124 0.93 159
129 0.48 161
131 1.59 162
132 1.47 163
133 1.61 165
135 5.48 166
136 11.11 167
137 4.13 168
138 0.46 173
145 0.55 175
147 2.89 176
149 9.61 177
150 1.48 179
151 0.55 180

%RA m/z %RA
0.49 181 0.25
1.47 187 0.39
2.44 192 9.15
6.26 193 8.03

14.47 194 1.19
19.20 205 3.00
2.29 206 0.79
0.24 207 0.23
0.30 222 100.00
3.44 ?23 17.74
0.52 224 2.18
0.61 225 0.22

14.88 235 0.24
1.82 254 0.48

57 32.52 110 27.96 166 19.20 223 17.74 179 14.88 165 14.47 109 13.69

H

222

0

166
179

123 136 149 192

1311 205
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C:\HPCHEM\1\DATA\9609343.D #15 (0.493 min)
27 Sep 96
S-4-47 MW=414
El 70eV T=400 HP5989A $j0{(

OH

OH

11
Base m/z:110 Inten:301120

110

43
55 6779 3

1 .1 11 11j

414

262

152
123I

173 187

80 100 123n 1A 160 180 200

304219

220 240 260 280 300 320 340ti/ * 60 VV 2 240--60----- ------ ----- 360 380 400 420

m/z
43
44
51
52
53
54
55
56
57
63
64
65
66
67

%RA
14.28

1.22
1.00
1.61
4.43
2.13
9.91
0.96
2.45
0.58
0.82
3.35
1.58
9.58

m/z
68
69
71
76
77
78
79
80
81
82
83
91
92
93

%RA
1.15
4.-41
1.83
0.59
3.87
1.23
6.29
1.08
6.26
1.42
2.17
3.39
0.97
6.75

8 Peaks value:
110 100.00 414 57.00

m/z
94
95
96
97
99

105
106
107
109
110
111
112
115
117

%RA
3.15
5.49
1.02
2.44
0.82
1.41
0.60
3.25

14.27
100.00

8.92
0.87
0.52
0.52

m/Z
119
121
123
124
129

-131
133
134
135
136
137
145
146
147

%RA
1.14
1.00
7.07
2.60
0.52
0.94
1.16
0.57
4.15
0.77
1.09
1.66
0.50
2.19

m/z
149
151
152
153
157
159
160
161
163
165
169
171
173
174

%RA
1.33
1.99

10.58
2.20
0.60
1.13
0.53
1.38
0.75
1.03
0.59
0.71
2.44
0.54

m/z
175
185
187
188
189
191
199
201
205
206
219
231
261
262

%RA
0.61
0.74
1.62
0.68
0.56
1.30
0.52
0.90
0.60
0.53
0.63
0.81
1.92

20.14

m/Z
263
304
305
414
415
416

%RA
3.88
2.91
0.63

57.00
17.68
2.88

152 10.58 55 9.91

111 .1 J I .1 1 .11 1. 1

43 14.28 109 14.27415 17.68262 20.14
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: C:\HPCHEM\1\DATA\9610104.D #31 (0.983 min)
11 Oct-96
S-4-551 MW=418

: El 70eV T=50-400 HP5989A (
rpbundance~frtjT

A bundance
100-

80-

60-

40-

20-

rnlz-->

O
OH

~OH

12
Base m/z:110 Inten:307840

110

43 5 69 81 95

418

152 264
123

I'llu d, i ll

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280 300 320 340 360 380 400 420 440 460 480

m/z %RA m/z %RA
42 3.06 64 0.75
43 14.13 65 2.40
44 1.67 66 1.56
45 0.68 67 9.02
51 0.44 69 13.88
52 0.47 70 2.04
53 2.24 71 1.91
54 3.35 73 0.80
55 17.07 75 0.55
56 2.19 76 0.51
57 4.65 77 2.16
58 0.42 78 0.95
59 0.47 79 3.51
63 0.42 81 12.91

8 Peaks value:
110 100.00 418 43.45

m/z %RA m/z %RA m/z %RA m/z

82 2.15 106 0.43 135 7.94 161

83 3.07 107 1.89 136 2.91 163

84 0.79 109 16.31 137 4.48 165

85 0.72 110 100.00 138 0.59 166

91 1.65 111 9.33 147 1.06 171

92 0.70 112 1.12 149 1.95 173

93 3.63 117 0.63 150 0.54 175

94 2.97 119 1.46 151 2.69 177

95 11.48 121 1.02 152 12.88 181

96 1.81 123 7.69 153 3.06 189

97 3.10 124 4.35 154 0.81 191

98 0.48 125 0.67 155 0.80 193

99 0.55 131 0.50 157 0.60 194

105 0.67 133 0.69 159 0.84 199

%RA m/z %RA m/z %RA
0.73 215 0.40 418 43.45
0.62 217 1.13 419 12.93
2.38 245 0.85 420 3.26
0.50 259 0.90 421 0.57
0.50 264 14.01
0.46 265 2.58
0.84 266 0.66
0.61 271 0.69
0.41 306 1.30
0.45 313 1.41
0.51 378 0.44
0.43 383 0.84
0.94 386 0.70
1.71 387 0.68

55 17.07 109 16.31 43 14.13 264 14.01 69 13.88 419 12.93
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100-
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C:\HPCHEM\1\DATA\9610105.D #73 (2.073 min) OTs
8 :11 Oct 96

: S-4-59 tR)I MW=726 O s
: : El 70eV T=50-400 HP5989A 8 $IR{

13

91

FX10

1%

100 150

199
6

~200 250

283 3 382

300 350 400

418 628 654
518

/ j %- in25 0

726 765

750

m/z %RA m/z %RA
42 5.19 64 7.31
43 20.88 65 36.35
44 5.95 66 7.24
45 5.79 67 41.36
50 5.67 68 6.19
51 8.89 69 16.59

52 3.70 71 4.52
53 7.98 77 28.24
54 6.12 78 8.23

55 26.72 79 34.80
56 3.97 80 15.88
57 9.92 * 81 44.61
62 4.91 82 6.46

63 12.31 83 8.64
8 Peaks value:
91 100.00 172 51.78

m/z %RA
85 3.37
89 15.30
91 100.00
92 12.25
93 10.59
94 5.98
95 34.63
96 4.62
97 5.22

105 6.86
107 41.73
108 25.10
109 12.63
110 34.04

81 44.61

m/z %RA m/Z
111 4.92 145
115 4.58 147
117 3.20 149
119 7.09 152
121 5.68 153

-123 9.82 155
128 3.60 157
129 3.73 159
131 4.39 161
133 3.87 163
135 7.02 165
136 11.14 172
137 14.51 173
139 3.49 174

107 41.73 67 41.36

%RA m/z %RA m/z %RA m/z %RA

4.45 175 6.88 227 3.29 419 3.26

7.53 181 3.11 229 4.34 -

7.21 185 3.60 243 4.89

4.55 187 6.33 244 4.71

3.26 189 5.01 245 3.47

14.51 194 5.25 246 7.88

4.19 197 3.51 283 3.21

3.77 199 14.50 285 3.25

7.52 200 3.92 311 3.12

4.41 201 6.97 323 3.41

3.32 203 3.43 337 3.97

51.78 213 3.76 380 4.11

10.90 215 6.37 382 5.18

5.14 217 4.58 418 8.53

65 36.35 79 34.80 95 34.63

B It
Base m/z:91 Inten:45976
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C: \HPCHEM\1\DATA\9 611373 .D
20 Nov 96
S-4-71 48
El 70eV 400 HP5989A AiW{R
rqp** IF {f

#13 (0.354 min)

MW=678

O '0

II OTBDMS
" OTBDMS

0

16
73

43

57

113

86i fi -5

14

171

1

9

37
227

I
IAA 1~A 9AA

Base m/z:73 Inten:35784

285

263

i 111111 I .1id 1

25 A

319
1 . I -. 39 395419

300 350 400
1/-- 50n u, n, n 45

493 531
1-- LAh a j tya I i"L L 6ft1 1. .. k , . I" I * I" I "

450 500 550 600

678

621 647

650

m/z
42
43
45
55
56
57
59
67
69
71
73
74
75
76

%RA
4.97

24.92
3.81

13.02
4.49

18.14
10.47
8.16

13.49
12.77

100.00
12.00
41.88
4.51

m/z
77
79
81
83
85
89
91
93
95
97
99

101
103
105

%RA
6.34
5.46
7.70

12.10
13.63
10.57
4.84
6.95

16.22
6.80
7.81

12.77
4.01
7.74

8 Peaks value:
73 100.00 171 51.06

m/z
107
109
111
113
114
115
116
117
119
121
123
127
129
130

%RA
5.36
6.37
5.29

39.15
5.69

23.94
6.01

15.86
3.82
4.18

12.40
5.52
8.69
4.43

m/z
131
133
135
137
143
145
147
148
149
150
151
153
154
157

%RA
6.91
8.86

16.72
5.23
7.65
5.66

23.22
6.13

32.34
5.06
5.59

25.27
3.84

10.47

m/z
159
161
163
167
171
172
173
175
181
183
185
187
188
189

%RA
7.77
5.87

16.42
6.57

51.06
9.45

19.56
5.48

17.61
4.65

11.38
41.90
7.60

19.23

m/z
191
195
197
201
205
207
209
215
221
223
224
225
227
228

%RA
4.62
8.21

12.18
4.05
5.48
5.42
7.28
4.24
6.21

14.07
5.65
4.02

35.37
8.91

m/z
229
231
235
237
245
249
263
265

.-269
.281
285
286
287
319

%RA
15.37
14.38
4.42
6.42
8.66
4.26

13.24
5.27
5.17
5.92

33.18
8.19
9.67
6.84

m/z
337
678
679

%RA
4.92

15.04
8.16

227 35.37 285 33.18 149 32.34

I

75 41.88 113 39.15187 41.90
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Fl

CIbundance
100 -

80 -

60 -

40 -

20

0-
40l 60 80 100 120 140

SC:\HPCHEM\1\DATA\9612079.D #2 (0.096 min)
Atj :5 Dec 96

: S-5-11 MW=302
9 : El 70eV 400 HP5989A

300 320 340 360

m/z %RA m/z %RA m/z %RA m/z %RA

42 1.29 77 2.00 107 2.68 132 2.26

43 5.62 79 1.94 109 4.96 133 3.80

45 1.42 81 3.83 111 3.04 135 23.42

55 4.17 83 3.43 113 9.94 136 2.77

56 3.43 85 4.75 114 1.72 137 1.93

57 17.68 87 1.63 115 7.78 -139 1.63

58 1.65 89 1.67 117 40.58 141 1.80

59 3.01 93 5.38 118 4.40 143 7.80

67 2.74 95 8.71 119 3.46 144 1.71

69 6.13 97 3.68 121 1.48 145 9.76

71 1.60 99 4.53 127 7.61 146 1.26

73 13.12 101 6.88 129 13.21 147 1.49

75 19.60 103 2.31 130 2.99 149 1.29

76 1.63 105 2.14 131 17.75 151 2.75

8 Peaks value:
171 100.00 153 51.22 227 48.92 117 40.58

m/z %RA
153 51.22
154 6.42
155 2.14
157 6.55
158 1,35
159 6.10
160 1.33
161 7.28
169 4.87
171 100.00
172 13.60
173 4.43
175 1.95
185 4.44

187 31.34

m/z
187
188
189
197
199
201
213
225
227
228
229
230
231
241

%RA m/z
31.34 243
5.03 245
2.09 246
1.13 247
1.31 267
3.26 268
1.90 269
1.55 270

48.92 271
9.98 283

11.69 285
2.13 286
2.90 287
1.17 301

%RA m/z %RA
5.14 303 1.19

29.10
5.46
2.05
4.42
1.35
5.72
1.42
3.90
2.43

23.09
5.37
3.07
1.68

245 29.10 135 23.42 285 23.09

A.j I D IVIO

HO,4

17

Base m/z:171 Inten:279040

171

153
2

187 245
285

57 7 5

95 269
201213

An~~~~_ An R 10 12 14

301



*** CLASS-5000 *** Report No. = 25 Data : S479.D01 96/10/15 13:30:04

Sample
ID

Sample Amount
Dilution Factor

Type
Operator
Method File Name
Vial No.
Barcode

*** Chromatogram *

TIC I I

II I

I I I

I

I I

------------- I ------------ I -----
I I

II I
II I

II I
SI I
II I

II I
I II

I

I I I

II I

II I K ----

202521953

I I

I I

I I

I I

I

I I

*** Peak Report ***
PKNO R.Time I.Time - F.Time Area Height A/H (sec) MK %Total Name

1 9.792 9.517 - 9.825 1435514549 132561228 10.829 E 94.08 1"
2 9.854 9.825 - 9.967 90336016 48085305 1.879 V 5.92 1-1

Total 1525850564 100.00

s479
: 1

: 1

: 1
Unknown

: AGO.MET
:.1

."OTb~yms

'7

i
I
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A4
m~

budac

bundance
100-

80-

60-

40-

20-

0-

C:\HPCHEM\1\DATA\9612303.D #4 (0.157 min)
18 Dec 96
s-5-591 MW=426
El 70eV T=50-400 HP5989A (i${S

337

.OTBDMS

OH
19

Base m/z:113 Inten:221440
. 113

73

55

43

1,

95

81
LO1

!i Hll,
lii , 1111,, 

11 11 u , hhIIh 1

A

F X20

187

145 171

I 157
1l II 1 5 ,

351

241

227 271
201

253 3
, -1 .1,1, ' I Ill, 111 1 - 1 "1

60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280 300

369

11 1

320 340 360 380 400 420 440 460

393409 427

m/z
42
43
44
45
53
55
56
57
58
59
61
67
68
69

%RA
8.91

26.52
3.42
3.77
3.47

35.37
6.31

22.53
3.76

10.53
2.36

24.18
5.18

26.34

m/z
70
71
73
74
75
76
77
79
81
82
83
84
85
86

%RA
3.72
8.52

66.56
11.08
56.62
5.00
6.58
8.97

24.77
4.00

15.73
4.23

25.03
2.20

8 Peaks value:
113 100.00 187 68.79

m/z
89
91
93
95
96
97
98
99

100
101
102
103
105
107

%RA
3.31
3.89

12.78
37.32

4.78
8.07
2.34

12.62
3.09

19.10
2.63
8.28
8.37
7.07

m/z
109
111
113
114
115
-116
117
119
121
123
125
127
129
130

%RA
11.66
5.90

100.00
11.84
31.28
6.43

13.92
3.66

11.07
4.58
2.16
4.96

10.94
3.24

m/z
131
132
133
135
139
141
143
145
146
147
149
155
157
159

%RA
14.96
2.54
5.89
9.80

15.22
3.05
6.32

16.02
2.20
2.81
8.23
2.77
5.91
4.67

m/z
161
169
171
172
173
185
187
188
189
199
201
213
215
227

%RA
6.40
3.65

16.93
3.95
2.59
3.46

68.79
11.68
4.96
2.44
9.99
9.23

10.04
14.14

m/z
228
229
241
242
243
253
255
259
267
271
272
277
351
352

%RA
3.08
4.95

27.47
5.65
2.77
3.58
2.83
2.29
3.37

16.55
3.67
7.40

35.76
10.36

m/z %RA
353 3.88
369 13.11
370_ 3.99

95 37.32 351 35.76

n! ! ill HI . I

n, -

55 35.37 115 31.2875 56.6273 66.56
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H
C:\HPCHEM\1\DATA\9612302.D #7 (0.249 min)
18 Dec 96

: s-5-592 MW=426
: El 70eV T=50-400 HP5989A (

rp9# RF*At~ft* yz

Abundance
100-

80-

60-

40-

20

00-

m/z-->

.OTBDMS

0
OH

(10S)-isomer

Base m/z:113 Inten:107184
113

73

55

43

II II 11

95

81

11 1 1

LO1

II

187

3145 171

157

FX20

241

'213227 271

Ir 253 295
111 t.'11I1I

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280

351

337 11,.

369

11.

409 425

393

300 320 340 360 380 400 420 440

m/z
42
43
44
45
47
53
55
56
57
58
59
61
67
68

%RA
16.58
35.61
4.47
5.07
2.76
5.58

49.10
10.37
33.42

5.17
13.36
2.86

29.72
6.96

m/z
69
70
71
73
75
76
77
79
81
82
83
84
85
86

%RA
31.88

4.77
9.96

73.75
67.96
5.96
8.02

10.26
28.39
4.53

16.89
4.54-

26.63
2.44

8 Peaks value:
113 100.00 187 77.27

m/z
89

91
93
95
96
97
99

101
102
103
105
107
109
111

%RA
4.02
3.76

13.71
43.13
5.12
8.77

14.95
21.12
3.01
8.20
9.16
7.60

11.84
6.14

m/z
113
114
115
116
117
-119
121
123
127
129
130
131
132
133

%RA
100.00
11.26
30.83
6.76

15.95
4.09

11.39
4.44
5.54

12.77
3.73

15.85
2.50
5.52

m/z
135
137
139
141
143
145
147
149
155
157
159
161
167
169

%RA
7.26
2.51

13.76
3.07
7.35

13.20
2.87

10.13
2.75
6.53
4.43
5.00
2.42
2.81

m/Z
171
172
185
187
188
189
199
201
213
215
227
228
229
241

%RA
13.58
3.04
3.48

77.27
12.28
4.95
2.32
6.65
9.73
7.80

12.04
2.97
8.24

24.85

m/z
242
243
253
255
259
267
271
272
277
295
351
352
353
369

%RA
4.99
3.05
3.27
2.65
2.35
3.08

13.91
2.99
7.87
5.16

29. 62
8.16
2.96

10.17

m/z
370
409
410

%RA
2.78
8.40
2.77

95 43.13 43 35.61 57 33.4273 73.75 75 67.96 55 49.10

I
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* C:\HPCHEM\1\DATA\9701063.D #7 (0.249 min)
7 7Jan 97

: S-5-85 O MW=312

: El 70eV T=50-400 HP5989A SR
VP IEff

OH

OH
*1

Base m/z:113 Inten:201984

bundance 113
100

95 157

80-

60-
55

43

40 69 139

81
295

20-

/-- 40 [60 80iL 01 1 4 1167 187 223 237 259 277 313

40 60 80 10 120 140 160 180 200 220 240 260 280 300 320 340 360 380 400

m/z %RA m
42 9.53
43 49.18
44 7.61
45 9.13
47 1.64
51 0.87
53 5.80
54 9.74
55 53.84
56 9.09
57 39.91
58 13.80
59 2.45
60 0.86'

8 Peaks value:
113 100.00

/z %RA
65 1.93
67 26.35
68 11.56
69 37.50
70 8.12
71 14.28
72 .2.27
73 6.62
74 0.84
75 0.97
77 2.78
79 14.48
80 4.11
81 29.96

m/z %RA m/z %RA m/z %RA

82 7.27 101 6.05 124 0.84

83 25.84 105 3.41 125 1.66

84 7.99 107 3.32 127 1.17

85 25.75 108 1.27 131 1.04

86 3.74 109 6.27 133 1.80

87 6.56 110 2.31 134 0.87

91 2.61 111 5.78 135 2.01

93 20.68 113 100.00 136 1.42

95 88.21 114 15.53 137 4.31

96 19.67 115 2.04 139 38.77

97 12.21 119 1.27 140 8.00

98 3.61 121 39.92 141 6.43

99 3.66 122 5.76 147 1.06

100 2.39 123 3.62 149 13.61

m/z %RA m/z
150 1.87 183
151 2.08 187
154 0.91 205
155 2.21 223
157 87.39 239
158 10.13 259
159 6.83 277
163 1.24 278
165 1.28 293
167 3.93 295
169 2.07 296
170 1.55 313
171 0.81
181 1.48

57 39.91 139 38.7755 53.84 43 49.18 121 39.92

%RA
1.10
2.62
0.89
1.69
0.81
1.89
4.29
0.99
1.07

22.05
4.83
1.83

95 88.21 157 87.39



A

r2 rt

w~* 0-)fl~

N O W WI A - £ )

9

*II

HO

I



.In L 1-7 M f, Iq C
0001- Cu Ill C 00
Cu Cu tO I o tn
M0 0 C r -co l r-

OH

OH

(1 OS)-isomer

M w Lo to C) r a -- I e W o (D I mw w
m - -cu M m - a o cu 0Mom0 to M

(n Cu ' M (U CU -01C 0) 0101 L1 In Lfl rU C q
N m m m m cu CU Cu Cu Cu Cu Cu Cu Cu

Current Data Parameters
NAME c13

EXPNO I
PROCNO 1

F2 - Acquisition Parameters
Date _ 971122

Time 3 04
INSTRU4 dpx300

PO GHO 5 mmaoual 13
PULPROG zgdc

To 65536
SOLVENT COC13

NS 20000
OS 2
SWH 26455.027 Hz
FIDRES 0.403672 Hz
AD 1.2386804 sec
RG 3649.1

DM 18.900 usec
DE 40.00 usec
TE 300.0 K
dit 0.0300000 sec
PL12 14.00 dB

CPDPRG2 waltzi6
PCPD2 80.00 usec
SF02 300.1314164 MHZ
NUC2 IH

PL2 120.00 dB
01 1.50000000 sec
Pf 4.00 usec
DE 40.00 usec
SF01 754772501 MHz

NUCI 13C
PLI -6.00 dB

F2 -
SI
SF

wOw
SS13
LB
as
PC

10 NMR pl
Cx
F1P
Fi
F2P
FP2

HZCM

Processing parameters
65536

75.4675515 MHz
EM
0

5.00 Hz
0

0.20

ot parameters
20.00 cm

220.000 ppm
16602.86 Hz

0.000 ppm
0.00 Hz

11.00000 ppm/cm
830.14307 Hz/cm

I I I I I I g I i I I I I I I I I I I I I I I I I I I I I I I
ppm 200 175 150 125 100 75 50 25



C:\HPCHEM\\DATA\9612450.D #6 (0.218 min)
25 Dec 96

: S-5-71 ttIj MW=3 .
: El 70eV T=50-400 HP5989A R

-pMf4 C±-rA A F f

OH
(1OS)-isomer

lase m/z:295 Inten:74720

Abundance
100 1

80-

60-

40-

20-

0

95

43
55

I liii I 

69 81

An

113

9

121 139

I 11 , 1 1 1 ' 1 1

157

167 20

18 119 1

)

223
1 235

I I , . .I . I f I I. 1 ., I 1 1 . I - I I , I , , f , I , I

10 120 140 160 180 200 220

277

259

240 260 280 300 320

m/z %RA m/z %RA m/z %RA

42 7.27 67 23.74 86 8.82
43 32.57 68 7.50 87 3.71
44 4.85 69 28.74 91 2.33
45 5.84 70 5.79 93 14.30
47 3.68 71 13.42 95 77.76
49 2.45 73 4.86 96 14.08

53 5.35 75 3.41 97 14.09

54 6.66 79 8.89 98 2.97
55 37.11 80 3.78 99 7.00
56 7.25 81 28.76 100 2.17

57 27.92 82 6.86 101 2.92
58 7.31 83 24.10 105 3.05
59 2.30 84 15.81 107 6.04

65 2.45 85 18.53 109 14.09

8 Peaks value:
295 100.00 157 84.41 113 82.70

m/z %RA
110 3.29
111 9.99
113 82.70
114 10.24
115 1.91
119 1.94
121 39.30
122 5.82
123 7.50
125 4.03
127 3.12
131 2.39
133 3.62
135 7.50

m/z %RA m/z
136 2.16 159
137 6.20 161
139 38.98 163
140 6.81 165
141 6.55 167
142 2.83 168
147 3.94 169
149 78.96 175
150 9.51 177
151 7.35 181
153 2.32 183
155 3.40 187
157 84.41 189
158 9.41 191

149 78.96 95 77.76 121

%RA m/z %RA m/z %RA
3.77 193 2.59 296 21.96

2.31 205 25.82 297 2.98

5.83 206 3.92 311 2.20

4.22 207 4.25 313 3.25

25.00 223 6.18
3.48 259 6.66
6.30 275 1.96
2.13 277 19.25
3.20 278 4.68
5.04 279 12.90
3.06 280 2.60
2.11 281 4.42
2.17 293 5.46
2.53 295 100.00

39.30 139 38.98 55 37.11

295

313 327

IIIL , 111 111 L I

s--n 12u 140 160 18 02

5


