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!Refs: NUIG data base (http://c3.nuigalway.ie/mechanisms.html) 

!+ Wenyu Sun et al. CnF 185 (2017) 173-187 + Wang&Frenklach CnF 96 (1994) 163-170 

 AR              0   136.500     3.330     0.000     0.000     0.000 

 N2              1    97.530     3.621     0.000     1.760     4.000 

 HE              0    10.200     2.576     0.000     0.000     0.000 

 H2              1    38.000     2.920     0.000     0.790   280.000 

 H               0   145.000     2.050     0.000     0.000     0.000 

 O2              1   107.400     3.458     0.000     1.600     3.800 

 O               0    80.000     2.750     0.000     0.000     0.000 

 H2O             2   572.400     2.605     1.844     0.000     4.000 

 OH              1    80.000     2.750     0.000     0.000     0.000 

 OHV             1    80.000     2.750     0.000     0.000     0.000 

 H2O2            2   107.400     3.458     0.000     0.000     3.800 

 HO2             2   107.400     3.458     0.000     0.000     1.000 

 CO              1    98.100     3.650     0.000     1.950     1.800 

 CO2             1   244.000     3.763     0.000     2.650     2.100 

 HOCO            2   498.000     3.590     0.000     0.000     2.000 

 CH4             2   141.400     3.746     0.000     2.600    13.000 

 CH3             1   144.000     3.800     0.000     0.000     0.000 

 CH2             1   144.000     3.800     0.000     0.000     0.000 

 CH2(S)          1   144.000     3.800     0.000     0.000     0.000 

 C               0    71.400     3.298     0.000     0.000     0.000 

 CH              1    80.000     2.750     0.000     0.000     0.000 

 CHV             1    80.000     2.750     0.000     0.000     0.000 

 CH3O2H          2   481.800     3.626     0.000     0.000     1.000 

 CH3O2           2   481.800     3.626     0.000     0.000     1.000 

 CH2O2H          2   238.400     3.496     0.000     0.000     1.500 

 CH3OH           2   481.800     3.626     0.000     0.000     1.000 

 CH3O            2   417.000     3.690     1.700     0.000     2.000 

 CH2OH           2   417.000     3.690     1.700     0.000     2.000 

 CH2O            2   498.000     3.590     0.000     0.000     2.000 

 HCO             2   498.000     3.590     0.000     0.000     0.000 

 HCOH            2   498.000     3.590     0.000     0.000     1.000 

 HO2CHO          2   436.000     3.970     0.000     0.000     2.000 

 HOCH2O2H        2   481.800     3.626     1.700     0.000     1.000 

 HOCH2O2         2   481.800     3.626     1.700     0.000     1.000 

 OCH2O2H         2   481.800     3.626     1.700     0.000     1.000 

 HOCH2O          2   470.600     4.410     0.000     0.000     1.500 

 O2CHO           2   436.000     3.970     0.000     0.000     2.000 



 HOCHO           2   436.000     3.970     0.000     0.000     2.000 

 OCHO            2   498.000     3.590     0.000     0.000     2.000 

 C2H6            2   247.500     4.350     0.000     0.000     1.500 

 C2H5            2   247.500     4.350     0.000     0.000     1.500 

 C2H5O2H         2   470.600     4.410     0.000     0.000     1.500 

 C2H5O2          2   470.600     4.410     0.000     0.000     1.500 

 C2H4            2   238.400     3.496     0.000     0.000     1.500 

 C2H3            2   265.300     3.721     0.000     0.000     1.000 

 CHOCHO          1   440.200     4.010     0.000     0.000     2.000 

 C2H3OOH         2   436.000     3.970     0.000     0.000     2.000 

 C2H3OO          2   436.000     3.970     0.000     0.000     2.000 

 CHCHO           2   436.000     3.970     0.000     0.000     2.000 

 C2H2            1   265.300     3.721     0.000     0.000     2.500 

 C2H             1   265.300     3.721     0.000     0.000     2.500 

 H2CC            2   209.000     4.100     0.000     0.000     2.500 

 C2H5OH          2   470.600     4.410     0.000     0.000     1.500 

 C2H5O           2   470.600     4.410     0.000     0.000     1.500 

 PC2H4OH         2   470.600     4.410     0.000     0.000     1.500 

 SC2H4OH         2   470.600     4.410     0.000     0.000     1.500 

 O2C2H4OH        2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C2H4O2H         2   470.600     4.410     0.000     0.000     1.500 

 C2H4O1-2        2   436.000     3.970     0.000     0.000     2.000 

 C2H3O1-2        2   436.000     3.970     0.000     0.000     2.000 

 CH3CHO          2   436.000     3.970     0.000     0.000     2.000 

 CH3CO           2   436.000     3.970     0.000     0.000     2.000 

 CH2CHO          2   436.000     3.970     0.000     0.000     2.000 

 O2CH2CHO        2   275.049     5.428     0.000     0.000     1.000 

 HO2CH2CO        2   279.007     5.505     1.300     0.000     1.000 

 C2H3OH          2   470.600     4.410     0.000     0.000     1.500 

 C2H2OH          2   224.700     4.162     0.000     0.000     1.000 

 CH2CO           2   436.000     3.970     0.000     0.000     2.000 

 HCCO            2   150.000     2.500     0.000     0.000     1.000 

 HCCOH           2   436.000     3.970     0.000     0.000     2.000 

 CH3CO3H         2   436.000     3.970     0.000     0.000     2.000 

 CH3CO3          2   436.000     3.970     0.000     0.000     2.000 

 CH3CO2          2   436.000     3.970     0.000     0.000     2.000 

 CH3OCH3         2   395.000     4.037     1.300     0.000     1.000 

 CH3OCH2         2   395.000     4.037     1.300     0.000     1.000 

 CH3OCH2O2H      2   395.000     4.037     1.300     0.000     1.000 

 CH3OCH2O2       2   395.000     4.037     1.300     0.000     1.000 

 CH2OCH2O2H      2   395.000     4.037     1.300     0.000     1.000 

 O2CH2OCH2O2H    2   395.000     4.037     1.300     0.000     1.000 

 HO2CH2OCHO      2   395.000     4.037     1.300     0.000     1.000 

 OCH2OCHO        2   395.000     4.037     1.300     0.000     1.000 

 HOCH2OCO        2   395.000     4.037     1.300     0.000     1.000 

 CH3OCH2O        2   395.000     4.037     1.300     0.000     1.000 

 CH3OCHO         2   395.000     4.037     1.300     0.000     1.000 

 CH3OCO          2   395.000     4.037     1.300     0.000     1.000 

 CH2OCHO         2   395.000     4.037     1.300     0.000     1.000 

 C3H8            2   303.400     4.810     0.000     0.000     1.000 

 IC3H7           2   303.400     4.810     0.000     0.000     1.000 



 NC3H7           2   303.400     4.810     0.000     0.000     1.000 

 NC3H7O2H        2   481.500     4.997     1.700     0.000     1.000 

 NC3H7O2         2   481.500     4.997     1.700     0.000     1.000 

 IC3H7O2H        2   459.500     5.036     1.700     0.000     1.000 

 IC3H7O2         2   459.500     5.036     1.700     0.000     1.000 

 NC3H7O          2   481.500     4.997     1.700     0.000     1.000 

 IC3H7O          2   459.500     5.036     1.700     0.000     1.000 

 C3H6OOH1-2      2   435.200     4.662     2.700     0.000     1.000 

 C3H6OOH1-3      2   435.200     4.662     2.700     0.000     1.000 

 C3H6OOH2-1      2   435.200     4.662     2.700     0.000     1.000 

 C3H6OOH1-2O2    2   435.200     4.662     2.700     0.000     1.000 

 C3H6OOH1-3O2    2   435.200     4.662     2.700     0.000     1.000 

 C3H6OOH2-1O2    2   435.200     4.662     2.700     0.000     1.000 

 C3KET12         2   464.200     5.009     2.600     0.000     1.000 

 C3KET13         2   464.200     5.009     2.600     0.000     1.000 

 C3H51-2,3OOH    2   549.655     5.716     0.000     0.000     0.000 

 C3H52-1,3OOH    2   549.655     5.716     0.000     0.000     0.000 

 C3H5O1-2OOH-3   2   464.200     5.009     2.600     0.000     1.000 

 C3H5O1-3OOH-2   2   464.200     5.009     2.600     0.000     1.000 

 C3H6O1-2        2   403.600     4.968     2.000     0.000     1.000 

 C3H6O1-3        2   403.600     4.968     2.000     0.000     1.000 

 C3H6            2   307.800     4.140     0.000     0.000     1.000 

 C3H5-A          2   316.000     4.220     0.000     0.000     1.000 

 C3H5-S          2   316.000     4.220     0.000     0.000     1.000 

 C3H5-T          2   316.000     4.220     0.000     0.000     1.000 

 CC3H6           2   307.800     4.140     0.000     0.000     1.000 

 C3H5O           2   411.000     4.820     0.000     0.000     1.000 

 CH2CHOCH2       2   411.000     4.820     0.000     0.000     1.000 

 CH3CHCHO        2   387.860     4.687     0.000     0.000     0.000 

 AC4H7OOH        2   330.435     5.741     0.000     0.000     1.000 

 C3H6OH1-2       2   487.900     4.820     0.000     0.000     1.000 

 CH3CHCO         2   443.200     4.120     0.000     0.000     1.000 

 AC3H5OOH        2   481.500     4.997     1.700     0.000     1.000 

 C3H6OH2-1       2   487.900     4.820     0.000     0.000     1.000 

 HOC3H6O2        2   487.900     4.820     0.000     0.000     1.000 

 SC3H5OH         2   304.276     5.450     0.000     0.000     1.000 

 IC3H5OH         2   459.500     5.036     1.700     0.000     1.000 

 C3H5OH          2   481.500     4.997     1.700     0.000     1.000 

 CH2CCH2OH       2   481.500     4.997     1.700     0.000     1.000 

 C3H4-P          1   324.800     4.290     0.000     0.000     1.000 

 C3H4-A          1   324.800     4.290     0.000     0.000     1.000 

 C3H3            1   324.800     4.290     0.000     0.000     1.000 

 CC3H4           1   252.000     4.760     0.000     0.000     1.000 

 C3H2            2   209.000     4.100     0.000     0.000     1.000 

 H2CCC(S)        2   265.300     3.721     0.000     0.000     1.000 

 C3H2(S)         2   209.000     4.100     0.000     0.000     1.000 

 C3H2C           1   290.616     4.368     0.000     0.000     1.000 

 PC3H4OH-2       2   300.783     5.377     0.000     0.000     1.000 

 SC3H4OH         2   298.893     5.345     0.000     0.000     1.000 

 C3H3O           2   301.263     5.055     0.000     0.000     1.000 

 C3H3O2H         2   301.658     5.310     0.000     0.000     1.000 



 C2HCHO          2   343.033     4.884     0.000     0.000     1.000 

 C2H5CHO         2   435.200     4.662     2.700     0.000     1.000 

 C2H5CO          2   424.600     4.820     0.000     0.000     1.000 

 CH2CH2CHO       2   424.600     4.820     0.000     0.000     1.000 

 C2H3CHO         2   428.800     4.958     2.900     0.000     1.000 

 C2H3CO          2   443.200     4.120     0.000     0.000     1.000 

 CH3COCH3        2   435.500     4.860     0.000     0.000     1.000 

 CH3COCH2        2   435.500     4.860     0.000     0.000     1.000 

 CH3COCH2O2      2   502.115     5.429     0.000     0.000     0.000 

 CH3COCH2O       2   447.639     5.086     0.000     0.000     0.000 

 C3KET21         2   464.200     5.009     2.600     0.000     1.000 

 C4H10           2   350.900     5.206     0.000     0.000     1.000 

 PC4H9           2   352.000     5.240     0.000     0.000     1.000 

 SC4H9           2   352.000     5.240     0.000     0.000     1.000 

 PC4H9O          2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 SC4H9O          2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 PC4H9O2         2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 SC4H9O2         2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 PC4H9O2H        2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 SC4H9O2H        2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 C4H8OOH1-2      2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 C4H8OOH1-3      2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 C4H8OOH1-4      2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 C4H8OOH2-1      2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 C4H8OOH2-3      2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 C4H8OOH2-4      2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 C4H8O1-2        2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 C4H8O1-3        2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 C4H8O1-4        2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 C4H8O2-3        2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 C4H8OOH1-2O2    2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 C4H8OOH1-3O2    2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 C4H8OOH1-4O2    2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 C4H8OOH2-1O2    2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 C4H8OOH2-3O2    2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 C4H8OOH2-4O2    2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 C4H71-2,4OOH    2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 C4H72-1,3OOH    2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 C4H72-1,4OOH    2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 C4H71-2,3OOH    2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 C4H7O1-3OOH-4   2   476.000     5.778     2.600     0.000     1.000 

 C4H7O1-3OOH-2   2   476.000     5.778     2.600     0.000     1.000 

 C4H7O1-2OOH-4   2   476.000     5.778     2.600     0.000     1.000 

 C4H7O1-4OOH-2   2   476.000     5.778     2.600     0.000     1.000 

 C4H7O1-2OOH-3   2   476.000     5.778     2.600     0.000     1.000 

 C4H7O2-3OOH-1   2   476.000     5.778     2.600     0.000     1.000 

 C4H72-1OOH      2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 NC4KET12        2   476.000     5.778     2.600     0.000     1.000 

 NC4KET13        2   476.000     5.778     2.600     0.000     1.000 

 NC4KET14        2   476.000     5.778     2.600     0.000     1.000 

 NC4KET21        2   476.000     5.778     2.600     0.000     1.000 



 NC4KET23        2   476.000     5.778     2.600     0.000     1.000 

 NC4KET24        2   476.000     5.778     2.600     0.000     1.000 

 C4H71-4OOH      2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 C4H71-3OOH      2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 C4H71-3,4OOH    2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 C4H72-3,4OOH    2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 HO2CH2CHO       2   279.007     5.505     0.000     0.000     1.000 

 IC4H10          2   335.700     5.208     0.100     0.000     1.000 

 IC4H9           2   352.000     5.240     0.000     0.000     1.000 

 TC4H9           2   352.000     5.240     0.000     0.000     1.000 

 TC4H9O          2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 IC4H9O          2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 IC4H8O          2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 

 IC3H7CHO        2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 

 IC3H7CO         2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 

 IC3H6CHO        2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 

 TC3H6CHO        2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 

 IC3H5CHO        2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 

 TC3H6O2CHO      2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 

 IC3H5O2HCHO     2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 

 TC3H6O2HCO      2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 

 TC3H6OCHO       2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 

 IC3H6CO         2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 

 IC3H5CO         2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 

 IC3H4CHO-A      2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 

 SC4H7OH-I       2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 

 SC4H7OH-IP      2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 IC4H9O2         2   502.252     5.430     0.000     0.000     0.000 

 TC4H9O2         2   502.252     5.430     0.000     0.000     0.000 

 IC4H8O2H-I      2   502.200     5.356     1.800     0.000     1.000 

 IC4H8O2H-T      2   502.200     5.356     1.800     0.000     1.000 

 TC4H8O2H-I      2   502.200     5.356     1.800     0.000     1.000 

 CC4H8O          2   444.197     5.063     0.000     0.000     0.000 

 IC4H8OOH-IO2    2   600.078     6.009     0.000     0.000     0.000 

 IC4H8OOH-TO2    2   600.078     6.009     0.000     0.000     0.000 

 TC4H8OOH-IO2    2   600.078     6.009     0.000     0.000     0.000 

 IC4KETII        2   549.655     5.716     0.000     0.000     0.000 

 IC4KETIT        2   549.655     5.716     0.000     0.000     0.000 

 TIC4H7Q2-I      2   600.078     6.009     0.000     0.000     0.000 

 IIC4H7Q2-I      2   600.078     6.009     0.000     0.000     0.000 

 IIC4H7Q2-T      2   600.078     6.009     0.000     0.000     0.000 

 IC4H7OOH        2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 

 IC4H9O2H        2   505.540     5.450     0.000     0.000     0.000 

 TC4H9O2H        2   505.540     5.450     0.000     0.000     0.000 

 IC4H8           2   344.500     5.089     0.500     0.000     1.000 

 IC4H7           2   355.000     4.650     0.000     0.000     1.000 

 CCYCCC          2   344.500     5.089     0.500     0.000     1.000 

 IC4H7-I1        2   380.022     4.633     0.000     0.000     0.000 

 IC4H7O2         2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 

 IC4H6OOH-I      2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 

 CCYCCOOC-T1     2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 



 C2CYCOOC-I1     2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 

 IC4H7O          2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 CVCYCCOC        2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 

 CCY(C2O)CO      2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 

 CCYCCOOC-I2     2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 

 CHOIC3H6O       2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 

 IC3H5OOCH2      2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 

 CCYCCO-T1       2   411.000     4.820     0.000     0.000     1.000 

 IC4H8OH-IT      2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 IC4H8OH-TI      2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 IC4H7OH         2   502.200     5.356     1.800     0.000     1.000 

 IC4H8OH         2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 IC4H6OH         2   502.200     5.356     1.800     0.000     1.000 

 TQJC4H8OH       2   502.200     5.356     1.800     0.000     1.000 

 TQC4H8OI        2   502.200     5.356     1.800     0.000     1.000 

 QC4H7OHP        2   502.200     5.356     1.800     0.000     1.000 

 TQC4H7OHI       2   502.200     5.356     1.800     0.000     1.000 

 CCY(CCO)COH     2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 

 C2CY(COC)OH     2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 

 IQJC4H8OH       2   502.200     5.356     1.800     0.000     1.000 

 IC3H6OHCHO      2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 

 IQC4H8OT        2   502.200     5.356     1.800     0.000     1.000 

 IQC4H7OHT       2   502.200     5.356     1.800     0.000     1.000 

 CCY(CCOC)OH     2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 

 CH2COHCH2OOH    2   464.200     5.009     2.600     0.000     1.000 

 TC3H6OH         2   459.500     5.036     1.700     0.000     1.000 

 TQC4H7OHIO2     2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 TQC4H7OHTO2     2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 TQC4H7OHIQ-I    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 TQC4H7OHIQ-P    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 IC3H5COHQ       2   476.000     5.778     2.600     0.000     1.000 

 CH2CQCOHQ       2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 IC3H5Q          2   481.500     4.997     1.700     0.000     1.000 

 COHQCYC(COC)    2   597.176     5.992     0.000     0.000     0.000 

 QCYC(CCOC)OH    2   597.176     5.992     0.000     0.000     0.000 

 HOCOCQ(CH3)2    2   597.176     5.992     0.000     0.000     0.000 

 IQC4H7OHTO2     2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 IQC4H8OTQ-I     2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 IQC4H7OHTQ-P    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 CHOC(CH3)OHCH2Q 2   597.176     5.992     0.000     0.000     0.000 

 CO(CH2OOH)2     2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 CH3COCHO        2   301.658     5.310     0.000     0.000     1.000 

 IC3H5OCH2       2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 IC4H7OOCH3      2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 IC4H7OOIC4H7    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C4H8-1          2   355.000     4.650     0.000     0.000     1.000 

 C4H8-2          2   355.000     4.650     0.000     0.000     1.000 

 C4H71-1         2   357.100     4.720     0.000     0.000     1.000 

 C4H71-2         2   357.100     4.720     0.000     0.000     1.000 

 C4H71-3         2   357.100     4.720     0.000     0.000     1.000 

 C4H71-4         2   357.100     4.720     0.000     0.000     1.000 



 C4H72-2         2   357.100     4.720     0.000     0.000     1.000 

 C4H71-O         2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 PC4H8OH-2       2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 SC4H8OH-1       2   641.920     2.400     1.670     8.880     1.000 

 C4H8OH-1O2      2   502.200     5.356     1.800     0.000     1.000 

 C4H8OH-2O2      2   502.200     5.356     1.800     0.000     1.000 

 C4H6            2   357.000     4.720     0.000     0.000     1.000 

 C4H612          2   357.000     5.180     0.000     0.000     1.000 

 C4H6-2          2   357.000     5.180     0.000     0.000     1.000 

 C4H5-I          2   357.000     5.180     0.000     0.000     1.000 

 C4H5-N          2   357.000     5.180     0.000     0.000     1.000 

 C4H5-2          2   357.000     5.180     0.000     0.000     1.000 

 C4H4            2   357.000     5.180     0.000     0.000     1.000 

 C4H3-I          2   357.000     5.180     0.000     0.000     1.000 

 C4H3-N          2   357.000     5.180     0.000     0.000     1.000 

 C4H2            1   357.000     4.720     0.000     0.000     1.000 

 C4H6O25         1   357.000     5.180     0.000     0.000     1.000 

 C2H3CHOCH2      1   357.000     5.180     0.000     0.000     1.000 

 C4H4O           1   357.000     5.180     0.000     0.000     1.000 

 C4H6O23         1   357.000     5.180     0.000     0.000     1.000 

 CH2CHCHCHO      1   357.000     5.180     0.000     0.000     1.000 

 H2C4O           2   357.000     5.180     0.000     0.000     1.000 

 NC3H7CHO        2   464.200     5.009     2.600     0.000     1.000 

 NC3H7CO         2   464.200     5.009     2.600     0.000     1.000 

 C3H6CHO-1       2   464.200     5.009     2.600     0.000     1.000 

 C3H6CHO-2       2   464.200     5.009     2.600     0.000     1.000 

 C3H6CHO-3       2   464.200     5.009     2.600     0.000     1.000 

 SC3H5CHO        2   464.200     5.009     2.600     0.000     1.000 

 SC3H5CO         2   464.200     5.009     2.600     0.000     1.000 

 C2H5COCH3       2   454.000     5.413     3.300     0.000     1.000 

 C2H5COCH2       2   454.000     5.413     3.300     0.000     1.000 

 CH2CH2COCH3     2   440.584     5.040     0.000     0.000     0.000 

 CH3CHCOCH3      2   440.584     5.040     0.000     0.000     0.000 

 C2H3COCH3       2   454.000     5.413     3.300     0.000     1.000 

 CH3CHOOCOCH3    2   546.562     5.698     0.000     0.000     0.000 

 CH2CHOOHCOCH3   2   546.562     5.698     0.000     0.000     0.000 

 C2H5CHCO        2   436.950     5.016     0.000     0.000     0.000 

 NC5H12          2   391.700     5.591     0.000     0.000     1.000 

 C5H11-1         2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H11-2         2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H11-3         2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H11O2H-1      2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H11O2H-2      2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H11O2H-3      2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H11O2-1       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H11O2-2       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H11O2-3       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H11O-1        2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H11O-2        2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H11O-3        2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10OOH1-2     2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 



 C5H10OOH1-3     2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10OOH1-4     2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10OOH1-5     2   546.691     5.698     0.000     0.000     0.000 

 C5H10OOH2-1     2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10OOH2-3     2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10OOH2-4     2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10OOH2-5     2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10OOH3-1     2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10OOH3-2     2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10O1-2       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10O1-3       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10O1-4       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10O1-5       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10O2-3       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10O2-4       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10OOH1-2O2   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10OOH1-3O2   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10OOH1-4O2   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10OOH1-5O2   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10OOH2-1O2   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10OOH2-3O2   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10OOH2-4O2   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10OOH2-5O2   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10OOH3-1O2   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10OOH3-2O2   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H91-2,3OOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H91-2,4OOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H91-2,5OOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H91-3,4OOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H91-3,5OOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H91-4,5OOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H92-1,3OOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H92-1,4OOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H92-1,5OOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H92-3,4OOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H92-3,5OOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H92-4,5OOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H93-1,2OOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H93-1,4OOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H93-1,5OOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H93-2,4OOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H91-3OOH      2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H91-4OOH      2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H91-5OOH      2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H92-1OOH      2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H92-4OOH      2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H92-5OOH      2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9O1-2OOH-3   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9O1-2OOH-4   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9O1-2OOH-5   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9O1-3OOH-2   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 



 C5H9O1-3OOH-4   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9O1-3OOH-5   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9O1-4OOH-2   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9O1-4OOH-3   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9O1-4OOH-5   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9O1-5OOH-2   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9O1-5OOH-3   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9O2-3OOH-1   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9O2-3OOH-4   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9O2-3OOH-5   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9O2-4OOH-1   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9O2-4OOH-3   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9O1-2O-5     2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 CH2CH2OCH2CH2CHO 2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC5KET12        2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC5KET13        2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC5KET14        2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC5KET15        2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC5KET21        2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC5KET23        2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC5KET24        2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC5KET25        2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC5KET31        2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC5KET32        2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC5KET12O       2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC5KET13O       2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC5KET14O       2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC5KET15O       2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC5KET21O       2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC5KET23O       2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC5KET24O       2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC5KET25O       2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC5KET31O       2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC5KET32O       2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC5DIONE13      2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC5DIONE24      2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 C5H10OH23       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 O2C5H10OH12     2   594.191     5.975     0.000     0.000     1.000 

 O2C5H10OH23     2   588.653     5.943     0.000     0.000     0.000 

 OCH2CHO         2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 CH2OCH2CHO      2   464.200     5.009     2.600     0.000     1.000 

 C2H4OCHO        2   464.200     5.009     2.600     0.000     1.000 

 C4H7O1-4        2   476.000     5.778     2.600     0.000     1.000 

 C4H8OH2-1       2   447.622     5.086     0.000     0.000     1.000 

 C5H10OOH1-3OH   2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 C5H10OOH2-4OH   2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 C5H10OOH3-1OH   2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC5CYCPER13     2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC5CYCPER24     2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC5CYCPER31     2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 IC5H12          2   382.100     5.548     0.000     0.000     1.000 



 AC5H11          2   440.735     5.041     0.000     0.000     0.000 

 BC5H11          2   440.735     5.041     0.000     0.000     0.000 

 CC5H11          2   440.735     5.041     0.000     0.000     0.000 

 DC5H11          2   440.735     5.041     0.000     0.000     0.000 

 AC5H9O-A2       2   396.800     5.458     0.000     0.000     1.000 

 AC5H11O2H       2   549.783     5.717     0.000     0.000     0.000 

 BC5H11O2H       2   549.783     5.717     0.000     0.000     0.000 

 CC5H11O2H       2   549.783     5.717     0.000     0.000     0.000 

 DC5H11O2H       2   549.783     5.717     0.000     0.000     0.000 

 AC5H11O2        2   546.691     5.698     0.000     0.000     0.000 

 BC5H11O2        2   546.691     5.698     0.000     0.000     0.000 

 CC5H11O2        2   546.691     5.698     0.000     0.000     0.000 

 DC5H11O2        2   546.691     5.698     0.000     0.000     0.000 

 AC5H11O         2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 BC5H11O         2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 CC5H11O         2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 DC5H11O         2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 AC5H10OOH-A     2   546.691     5.698     0.000     0.000     0.000 

 AC5H10OOH-B     2   546.691     5.698     0.000     0.000     0.000 

 AC5H10OOH-C     2   546.691     5.698     0.000     0.000     0.000 

 AC5H10OOH-D     2   546.691     5.698     0.000     0.000     0.000 

 BC5H10OOH-A     2   546.691     5.698     0.000     0.000     0.000 

 BC5H10OOH-C     2   546.691     5.698     0.000     0.000     0.000 

 BC5H10OOH-D     2   546.691     5.698     0.000     0.000     0.000 

 CC5H10OOH-A     2   546.691     5.698     0.000     0.000     0.000 

 CC5H10OOH-B     2   546.691     5.698     0.000     0.000     0.000 

 CC5H10OOH-D     2   546.691     5.698     0.000     0.000     0.000 

 DC5H10OOH-A     2   546.691     5.698     0.000     0.000     0.000 

 DC5H10OOH-B     2   546.691     5.698     0.000     0.000     0.000 

 DC5H10OOH-C     2   546.691     5.698     0.000     0.000     0.000 

 A-AC5H10O       2   492.434     5.369     0.000     0.000     0.000 

 A-BC5H10O       2   492.434     5.369     0.000     0.000     0.000 

 A-CC5H10O       2   492.434     5.369     0.000     0.000     0.000 

 A-DC5H10O       2   492.434     5.369     0.000     0.000     0.000 

 B-CC5H10O       2   492.434     5.369     0.000     0.000     0.000 

 B-DC5H10O       2   492.434     5.369     0.000     0.000     0.000 

 C-DC5H10O       2   492.434     5.369     0.000     0.000     0.000 

 AC5H10OOH-AO2   2   639.455     6.230     0.000     0.000     0.000 

 AC5H10OOH-BO2   2   639.455     6.230     0.000     0.000     0.000 

 AC5H10OOH-CO2   2   639.455     6.230     0.000     0.000     0.000 

 AC5H10OOH-DO2   2   639.455     6.230     0.000     0.000     0.000 

 BC5H10OOH-AO2   2   639.455     6.230     0.000     0.000     0.000 

 BC5H10OOH-CO2   2   639.455     6.230     0.000     0.000     0.000 

 BC5H10OOH-DO2   2   639.455     6.230     0.000     0.000     0.000 

 CC5H10OOH-AO2   2   639.455     6.230     0.000     0.000     0.000 

 CC5H10OOH-BO2   2   639.455     6.230     0.000     0.000     0.000 

 CC5H10OOH-DO2   2   639.455     6.230     0.000     0.000     0.000 

 DC5H10OOH-AO2   2   639.455     6.230     0.000     0.000     0.000 

 DC5H10OOH-BO2   2   639.455     6.230     0.000     0.000     0.000 

 DC5H10OOH-CO2   2   639.455     6.230     0.000     0.000     0.000 

 C5H9A-A,BOOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 



 C5H9A-A,COOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9A-A,DOOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9A-B,COOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9A-B,DOOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9A-C,DOOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9B-A,AOOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9B-A,COOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9B-A,DOOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9B-C,DOOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9C-A,AOOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9C-A,BOOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9C-A,DOOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9C-B,DOOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9D-A,AOOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9D-A,BOOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9D-A,COOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9D-B,COOH    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9A-AOOH      2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9A-COOH      2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9A-DOOH      2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9B-AOOH      2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9B-DOOH      2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9C-AOOH      2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9C-BOOH      2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9OA-AOOH-B   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9OA-AOOH-C   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9OA-AOOH-D   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9OA-BOOH-A   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9OA-BOOH-C   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9OA-BOOH-D   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9OA-COOH-A   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9OA-COOH-B   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9OA-COOH-D   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9OA-DOOH-A   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9OA-DOOH-B   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9OA-DOOH-C   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9OB-COOH-A   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9OB-COOH-D   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9OB-DOOH-A   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9OB-DOOH-C   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9OC-DOOH-A   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9OC-DOOH-B   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 CH3COCH2OCH2CH2 2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 IC5KETAA        2   591.463     5.959     0.000     0.000     0.000 

 IC5KETAB        2   591.463     5.959     0.000     0.000     0.000 

 IC5KETAC        2   591.463     5.959     0.000     0.000     0.000 

 IC5KETAD        2   591.463     5.959     0.000     0.000     0.000 

 IC5KETCA        2   591.463     5.959     0.000     0.000     0.000 

 IC5KETCB        2   591.463     5.959     0.000     0.000     0.000 

 IC5KETCD        2   591.463     5.959     0.000     0.000     0.000 

 IC5KETDA        2   591.463     5.959     0.000     0.000     0.000 



 IC5KETDB        2   591.463     5.959     0.000     0.000     0.000 

 IC5KETDC        2   591.463     5.959     0.000     0.000     0.000 

 IC5KETAAO       2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 IC5KETABO       2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 IC5KETACO       2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 IC5KETADO       2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 IC5KETCAO       2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 IC5KETCBO       2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 IC5KETCDO       2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 IC5KETDAO       2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 IC5KETDBO       2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 IC5KETDCO       2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 AC5H10OH        2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 BC5H10OH        2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 CC5H10OH        2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 AO2C5H10OH      2   524.200     5.649     1.670    10.420     1.000 

 BO2C5H10OH      2   524.200     5.649     1.670    10.420     1.000 

 CO2C5H10OH      2   524.200     5.649     1.670    10.420     1.000 

 IC3H5COCH3      2   485.716     5.327     0.000     0.000     0.000 

 IC3H5COCH2      2   482.331     5.306     0.000     0.000     0.000 

 AC3H4COCH3      2   482.331     5.306     0.000     0.000     0.000 

 C4H7O2-1        2   436.400     5.352     0.000     0.000     1.000 

 AC3H5OCH2       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 SC3H5OOH        2   481.500     4.997     1.700     0.000     1.000 

 NEOC5H12        2   444.347     5.064     0.000     0.000     0.000 

 NEOC5H11        2   440.735     5.041     0.000     0.000     0.000 

 NEOC5H11O2H     2   549.783     5.717     0.000     0.000     0.000 

 NEOC5H11O2      2   546.691     5.698     0.000     0.000     0.000 

 NEOC5H11O       2   495.769     5.390     0.000     0.000     0.000 

 NEOC5H10OOH     2   546.691     5.698     0.000     0.000     0.000 

 NEO-C5H10O      2   492.434     5.369     0.000     0.000     0.000 

 NEOC5H10OOH-O2  2   639.455     6.230     0.000     0.000     0.000 

 NEOC5H9Q2       2   639.455     6.230     0.000     0.000     0.000 

 NEOC5KET        2   591.463     5.959     0.000     0.000     0.000 

 NEOC5KETOX      2   540.467     5.661     0.000     0.000     0.000 

 NEOC5KEJOL      2   540.467     5.661     0.000     0.000     0.000 

 IC4H6Q2-II      2   597.176     5.992     0.000     0.000     0.000 

 NEOC5H9O-OOH    2   524.200     5.649     1.670    10.420     1.000 

 C5H10-1         2   386.200     5.489     0.400     0.000     1.000 

 C5H10-2         2   396.800     5.458     0.000     0.000     1.000 

 C5H81-3         2   408.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 C5H91-3         2   396.800     5.458     0.000     0.000     1.000 

 C5H91-4         2   396.800     5.458     0.000     0.000     1.000 

 C5H91-5         2   396.800     5.458     0.000     0.000     1.000 

 C5H92-4         2   396.800     5.458     0.000     0.000     1.000 

 C5H92-5         2   396.800     5.458     0.000     0.000     1.000 

 C5H9O1-3        2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9O2-4        2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 BC5H10          2   391.400     5.550     0.000     0.000     1.000 

 CC5H10          2   437.102     5.017     0.000     0.000     0.000 

 CC5H9-A         2   396.800     5.458     0.000     0.000     1.000 



 CC5H9-B         2   396.800     5.458     0.000     0.000     1.000 

 AC5H9O-C        2   396.800     5.458     0.000     0.000     1.000 

 CC5H9O-B        2   396.800     5.458     0.000     0.000     1.000 

 AC5H10          2   386.600     5.532     0.500     0.000     1.000 

 AC5H9-A2        2   396.800     5.458     0.000     0.000     1.000 

 AC5H9-C         2   396.800     5.458     0.000     0.000     1.000 

 AC5H9-D         2   396.800     5.458     0.000     0.000     1.000 

 B2E2M1OJ        2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 B13DE2M         2   408.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 B13DE2MJ        2   408.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 B12DE3M         2   408.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 B2E3M1OJ        2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 TC4H8CHO        2   476.000     5.778     2.600     0.000     1.000 

 O2C4H8CHO       2   588.531     5.942     0.000     0.000     0.000 

 O2HC4H8CO       2   588.531     5.942     0.000     0.000     0.000 

 PC4H8CHO-1O2    2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 PC4H8CHO-2O2    2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 PC4H8CHO-3O2    2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 PC4H8CHO-4O2    2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 C4H7CHO-2       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C4H7CHO-3       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C4H7CHO-4       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 NC3H7COCH3      2   477.000     5.735     2.500     0.000     1.000 

 C2H5COC2H5      2   476.700     5.714     2.700     0.000     1.000 

 NC3H7COCH2      2   489.084     5.348     0.000     0.000     0.000 

 CH3CH2CHCOCH3   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 CH3CHCH2COCH3   2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 CH2CH2CH2COCH3  2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 CH2CH2COC2H5    2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 CH3CHCOC2H5     2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 NC52ONEO2-3     2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC52ONEO2-4     2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC52ONEO2-5     2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC53ONEO2-1     2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC53ONEO2-2     2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 NC52ONE-3       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 NC52ONE-4       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 NC53ONE-1       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 NC5H11OH        2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10OH11       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10OH12       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10OH13       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10OH14       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H10OH15       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C4H7OH1-3       2   503.070     5.340     1.670     8.880     1.000 

 C5H10OH-1O2     2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 C5H10OH-2O2     2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 C5H10OH-3O2     2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 C5H10OH-4O2     2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 C5H10OH-5O2     2   494.800     6.174     1.800     0.000     1.000 

 C5H9OH1-1       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 



 C5H9OH1-2       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9OH1-3       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C5H9OH1-4       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.000 

 C4H7O12-4       2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 C4H7O13-4       2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 C4H7O23-1       2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 C5H9O12-5       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.005 

 C5H9O13-5       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.006 

 C5H9O14-5       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.007 

 C5H9O23-1       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.008 

 C5H9O23-5       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.009 

 C5H9O24-1       2   523.200     5.664     1.700     0.000     1.010 

 AC3H5CHO        2   464.200     5.009     2.600     0.000     1.000 

 PC4H9CO         2   476.000     5.778     2.600     0.000     1.000 

 CH3COOH         2   399.370     4.766     0.000     0.000     1.000 

 C2H5COOH        2   481.500     4.997     1.700     0.000     1.000 

 PC4H9CHO        2   476.000     5.778     2.600     0.000     1.000 

 PC4H8CHO-1      2   476.000     5.778     2.600     0.000     1.000 

 PC4H8CHO-2      2   476.000     5.778     2.600     0.000     1.000 

 PC4H8CHO-3      2   476.000     5.778     2.600     0.000     1.000 

 PC4H8CHO-4      2   476.000     5.778     2.600     0.000     1.000 

 H15DE25DM       2   464.800     5.290     0.000    10.320     0.000 

 H15DE25DM-S     2   395.000     4.037     1.300     0.000     1.000 

 H15DE25DM-A     2   395.000     4.037     1.300     0.000     1.000 

 H15DE25DM-AO    2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 H15DE25DM-SO    2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 

 H15DE2M-T       2   450.000     5.500     0.000     0.000     1.000 

 IC4H7CHO        2   476.000     5.778     2.600     0.000     1.000 

 DEE             2   324.057     5.670     0.000     0.000     1.000 

 C2H5OC2H4-B     2   447.622     5.086     0.000     0.000     1.000 

 C2H5OC2H4-A     2   447.622     5.086     0.000     0.000     1.000 

 C2OC2H4OO-B     2   552.562     5.733     0.000     0.000     1.000 

 C2OC2H4OO-A     2   552.562     5.733     0.000     0.000     1.000 

 C2OC2-BO2H-A    2   552.562     5.733     0.000     0.000     1.000 

 C2OC2-BO2H-1    2   552.562     5.733     0.000     0.000     1.000 

 C2OC2-BO2H-2    2   552.562     5.733     0.000     0.000     1.000 

 C2OC2-AO2H-B    2   552.562     5.733     0.000     0.000     1.000 

 C2OC2-AO2H-1    2   552.562     5.733     0.000     0.000     1.000 

 C2OC2-AO2H-2    2   552.562     5.733     0.000     0.000     1.000 

 C4O-BO2H-AO2    2   644.673     6.259     0.000     0.000     1.000 

 C4O-BO2H-1O2    2   644.673     6.259     0.000     0.000     1.000 

 C4O-BO2H-2O2    2   644.673     6.259     0.000     0.000     1.000 

 C4O-AO2H-BO2    2   644.673     6.259     0.000     0.000     1.000 

 C4O-AO2H-1O2    2   644.673     6.259     0.000     0.000     1.000 

 C4O-AO2H-2O2    2   644.673     6.259     0.000     0.000     1.000 

 C2H5OC2H4O-B    2   502.083     5.429     0.000     0.000     1.000 

 C2H5OC2H4O-A    2   502.083     5.429     0.000     0.000     1.000 

 R51C4H7OEZ      2   440.598     5.113     0.000     0.000     1.000 

 R52C3H7OE       2   313.925     5.253     0.000     0.000     1.000 

 R56C4H7OEV      2   440.598     5.113     0.000     0.000     1.000 

 R57C4H7OEV      2   440.598     5.113     0.000     0.000     1.000 



 R61C4H7OEZ      2   440.598     5.113     0.000     0.000     1.000 

 R62C3H5OEZ      2   387.871     4.687     0.000     0.000     1.000 

 PC2H4OCHO       2   454.000     5.413     3.300     0.000     1.000 

 SC2H4OCHO       2   454.000     5.413     3.300     0.000     1.000 

 C2H5OCO         2   454.000     5.413     3.300     0.000     1.000 

 EA1             2   454.000     5.413     3.300     0.000     1.000 

 EA2             2   454.000     5.413     3.300     0.000     1.000 

 EAm             2   454.000     5.413     3.300     0.000     1.000 

 CH3COOCH2       2   427.000     5.117     2.000     0.000     1.000          

 CH2C(OH)2       2   454.000     5.413     3.300     0.000     1.000 

 CH2COOH         2   454.000     5.413     3.300     0.000     1.000 

 CCOC(OH)*C      2   454.000     5.413     3.300     0.000     1.000 

 C2OC2H4OOH-B    2   555.630     5.751     0.000     0.000     1.000 

 C2OC2H4OOH-A    2   555.630     5.751     0.000     0.000     1.000 

 C2OC2OA-B       2   498.780     5.409     0.000     0.000     1.000 

 C2OC2OA-2       2   498.780     5.409     0.000     0.000     1.000 

 C2OC2OB-2       2   498.780     5.409     0.000     0.000     1.000 

 C2OC2OA-1       2   498.780     5.409     0.000     0.000     1.000 

 C2OC2KETB-A     2   596.998     5.991     0.000     0.000     1.000 

 C2OC2KETB-1     2   596.998     5.991     0.000     0.000     1.000 

 C2OC2KETB-2     2   596.998     5.991     0.000     0.000     1.000 

 C2OC2KETA-B     2   596.998     5.991     0.000     0.000     1.000 

 C2OC2KETA-1     2   596.998     5.991     0.000     0.000     1.000 

 C2OC2KETA-2     2   596.998     5.991     0.000     0.000     1.000 

 EVE             2   444.210     5.137     0.000     0.000     1.000 

 C2H5OCHO        2   427.000     5.117     2.000     0.000     1.000 

 EA              2   454.000     5.413     3.300     0.000     1.000 

 C2H5OCH2CHO     2   454.000     5.413     3.300     0.000     1.000 

 C2OC2KETA-1R    2   546.388     5.696     0.000     0.000     1.000 

 C2H5OC2H4OH-A   2   505.371     5.449     0.000     0.000     1.000 

 C2H5OC2H4OH-B   2   505.371     5.449     0.000     0.000     1.000 

 C4O-BO2H-AO2H-1 2   644.673     6.259     0.000     0.000     1.000 

 C4O-BO2H-1O2H-A 2   644.673     6.259     0.000     0.000     1.000 

 C4O-BO2H-2O2H-A 2   644.673     6.259     0.000     0.000     1.000 

 C4O-AO2H-1O2H-B 2   644.673     6.259     0.000     0.000     1.000 

 C4O-BO2H-AO2H1O2 2   728.090     6.707     0.000     0.000     1.000 

 C4O-BO2H-1O2HAO2 2   728.090     6.707     0.000     0.000     1.000 

 C4O-BO2H-2O2HAO2 2   728.090     6.707     0.000     0.000     1.000 

 C4O-AO2H-1O2HBO2 2   728.090     6.707     0.000     0.000     1.000 

 C2OC2KETA-B-1   2   684.670     6.477     0.000     0.000     1.000 

 C2OC2KET1-A-B   2   684.670     6.477     0.000     0.000     1.000 

 C2OC2KET2-A-B   2   684.670     6.477     0.000     0.000     1.000 

 AA              2   543.282     5.678     0.000     0.000     1.000 

 C2OC2KETB-1R    2   546.388     5.696     0.000     0.000     1.000 

 CC(O)OCCO       2   543.282     5.678     0.000     0.000     1.000 

 HOCH2CHO        2   496.000     5.200     0.000     0.000     1.000 


