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In Fortfithrung unserer Zusammenstellung von Single Reaction Monitoring (SRM)-Daten von
ca. 900 Xenobiotika (Toxichem Krimtech 2008;75(3):149-174) listen wir nachfolgend SRM
zu weiteren ca. 820 Substanzen auf. Diese SRM wurden wie zuvor beschrieben durch eigene
Tune-Experimente an einem TSQ Quantum Ultra (ThermoFisher) ermittelt oder aus dem In-
ternet und der Literatur zusammen getragen. Mit der vorliegenden Erweiterung enthilt die
Datenbank SRM-Eintrdge zu ca. 1700 Substanzen. Sie sollte damit ein noch aussagekriftige-
res Hilfsmittel sein bei Aufbau und Validierung von LC-MS/MS-Analysemethoden (z. B. Er-
kennung isobarer Masseniibergéinge von Substanzen mit gleicher Retentionszeit) und bei
Tandem-Massenspektrometrie-basierten toxikologischen Suchanalysen bei konkretem Ver-
giftungsverdacht aber Fehlen von Referenzsubstanzen zur SRM-Ermittlung.

Ein Beispiel fiir die Niitzlichkeit einer solchen SRM-Sammlung ist der im vorangehenden
Heft (Toxichem Krimtech 2010;77(1):23-28) beschriebene Fall eines ,,Krypton*“-Kréiuter-
mischungs-Missbrauchs durch eine Opiatabhingige in der stationdren Entwohnungstherapie.
Laut Anbieter im Internet enthdlt diese Rauchermischung, die weniger geraucht, sondern vor-
rangig als Teeaufguss getrunken wird, Blétter des Kratombaumes (Mitragyna speciosa). Ein
Hauptalkaloid der Kratombaumblitter ist Mitragynin. Mitragynin war fiir uns als Reinsub-
stanz zeitnah nicht verfligbar. Dennoch konnten wir Mitragynin im Urin der Patientin nach-
weisen, in dem wir die unten in der Tabelle gelisteten 3 SRM fiir Mitragynin in unserer LC-
MS/MS-Multi-Target-Analyse verwendeten. O-Desmethyltramadol als das eigentliche phar-
makologische Prinzip der ,,Krypton“~-Mischung stand als Referenzsubstanz im Labor zur Ver-
fiigung. Aber auch hier hitte (bei Nichtverfiigbarkeit der Substanz) der Nachweis mit Hilfe
der unten gelisteten SRM fiir O-Desmethyltramadol schnell gefiihrt werden kdnnen. Bei einer
akuten Intoxikation kann eine solche Vorgehensweise eine erhebliche Zeitersparnis und damit
verbesserte Therapiechance fiir den Betroffenen bedeuten. Nach unserer Kenntnis ist Mitra-
gynin nicht in der aktuellen Pfleger-Maurer-Weber-Bibliothek enthalten, was den Nutzen
einer LC-MS/MS-SRM-Datenbank als komplementdres Hilfsmittel zu den GC-MS- und
HPLC-UV/VIS-Datenbanken bestitigt.

Wir danken sehr herzlich Herrn Dr. Kirchherr (Medizinisches Labor Bremen) fiir die uns,
nach Erscheinen von Teil 1 der Datensammlung, zugesandten SRM zu ca. 80 Substanzen [4],
Herrn Prof. Dr. Weinmann (Institut fiir Rechtsmedizin, Universitdt Freiburg) fiir den Hinweis
auf mehrere Hundert neue LC-MS/MS-Massenspektren unter [22], aus denen wir fiir jede
Substanz die bis zu 6 quantitativ wichtigsten SRM ausgelesen haben und Herrn Dr. Teske
(Institut fir Rechtsmedizin, Medizinische Hochschule Hannover) fiir die Zusammenstellung
von SRM synthetischer Cannabinoide der JWH- und CP-Reihen [24], die bei der Bearbeitung
von ,,Spice“-Konsum-Verdachtsfillen hilfreich sein kénnen.

Wenn Thnen SRM zu weiteren, hier und in Toxichem Krimtech 2008;75(3):149-174 nicht
enthaltenen, Substanzen vorliegen oder Quellen zu entsprechenden Daten bekannt sind,
wiirden wir uns {liber eine entsprechende Nachricht an die o. g. e-Mail-Adresse sehr freuen.
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Tabelle 1. Precursor-lonen (m/z), Produkt-Ionen (Ion 1-6) und zugehorige Kollisions-
energien (CE in Volt) bei der LC-MS/MS Analyse von 820 Substanzen in alphabetischer

LiStllIlg. Weitere ca. 900 Substanzen und deren SRM listet Teil 1 dieser Sammlung (Toxichem Krimtech 2008;75(3):149-174).

Anmerkungen: m/z-Angaben (Precursor-lon) beruhen gewdohnlich auf einfach geladenen
Molekiilionen. Ist m/z = M+1 wurden die SRM im positiven lonisations-Modus gewonnen, ist
m/z = M-1 wurde im negativen lonisations-Modus gearbeitet. Differierende Precursor-Ionen
fiir eine Substanz aus unterschiedlichen Literaturstellen kénnen durch Addukte (z. B. Na, K)
bzw. durch Selektion von in der ESI-Quelle entstandenen Zerfalls-lonen bedingt sein. Die
SRM isotopenmarkierter Substanzen hiangen von den Isotopen-Bindungssstellen im Molekiil
ab. Diese sind ggf. den Originalquellen zu entnehmen.

Compound Ionl CE Ion2 CE Ion3 CE Ion4 CE Ion5S CE Ion6 CE Ref
Abacavir 191 - - - - - - - - - - - 9
Abamectin B1 751 50 327 40 - - - - - - - - 10
Acecarbromal 79 20 112 20 197 20 58 @ 35 - - - - 22
Aceclofenac 75 20 250 20 73 50 - - - - - - 22
Acemetacin 139 20 174 120 312 20 260 20 - - - - 22
Acephat 143 8 - - - - - - - - - - 8
Acepromazin 8 35 58 50 254 35 222 50 239 35 - - 22
Acetamiprid 126 20 99 40 - - - - - - - - 10
Acetiamin 122 135 123 /50 &1 50 186 (35 339 20 126 50 22
Acetylsalicylamid 121 20 65 50 93 @ 35 - - - - - - 22
Aciclovir 152 121 135 39 110 45 - - - - - - 4
152 120 135 '35 110 50 - - - - - - 22
Acifluorfen 316 12 - - - - - - - - - - 11
Acrivastin 278 120 260 35 232 50 217 @ 50 - - - - 22
Adefovir 162 35 136 35 135 50 256 20 226 |35 192 35 22
Adenin 107 120 92 '35 65 50 66 50 - - - - 22
Adenosin 136 35 119 50 137 |35 - - - - - - 22
Agomelatin 185 23 141 63 - - - - - - - - 4
Alclometason-17,21-dipropionat 301 120 319 20 279 20 337 (20 373 20 171 50 22
Alcuronium 312 120 144 [ 50 291 35 130 ' 50 182 50 206 @ 50 22
Aldicarb 116 = 7 - - - - - - - - - - 8
116 | 11 89 23 - - - - - - - - 11
Aldicarb-sulfon 86 25 - - - - - - - - - - 11
Aldicarb-sulfoxid 132 110 89 14 - - - - - - - - 8
132 10 - - - - - - - - - - 11
Aldoxycarb 86 20 - - - - - - - - - - 8
Alfuzosin 358 35 373 '35 203 50 245 35 230 |50 217 35 22
Allobarbital 167 = - 127 @ - 42 - - - - - - - 20
Allopurinol 110 ' 31 - - - - - - - - - - 4
92 120 64 35 107 20 - - - - - - 22
Alprostadil 317 120 235 20 335 20 273 |35 191 |35 223 35 22
Alypin 58 '35 112 20 157 20 234 20 82 @ 50 - - 22
Ambenonium 125 20 86 35 - - - - - - - - 22
Ambucetamid 136 135 164 20 109 50 94 50 - - - - 22
Amezinium 77 (50 186 35 170 20 93 35 106 '35 104 35 22
Amidopyrin 113 /20 97 35 58 '35 56 (50 70 20 111 35 22
Amidosulfuron 261 14 - - - - - - - - - - 8
Amidotrizoesdure 233 150 361 20 192 @ 50 - - - - - - 22
7-Aminoflunitrazepam D7 138 135 230 50 244 50 148 35 - - - - 22

Aminorex 120 ©20 103 35 77 50 91 |50 - - - - 22
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Compound Ton 1 Ton 2 Ion 3 Ion 4 Ion 5
Amisulprid 112 149 168 196 214
242 - - - -
242 196 112 149 168
Anmitriptylinoxid 233 - - - -
233 91 117 191 105
Ammoidin 174 202 89 161 90
Amobarbital 155 197 127 42 -
182 136 - - -
Amoxapin 271 193 297 228 245
Amoxicillin 134 114 349 208 160
Amphetamin D5 93 92 124 77 95
Amphotericin B 906 743 707 761 725
Ampicillin 106 192 160 114 79
Amprenavir 245 - - - -
Amprolium 237 219 191 189 165
AMT 158 143 130 117 115
Anethol 121 - - - -
Anilofos 199 171 125 - -
Apophedrin 120 103 71 91 -
Aprobarbital 167 169 127 42 -
Aripiprazol 285 - - - -
285 176 98 - -
285 176 - - -
Atomoxetin 44 148 - - -
Atropin D3 127 93 67 95 103
Atropinmethylbromid 139 138 93 77 96
Atropin-N-octylbromid 237 91 154 - -
Axeen 182 95 139 - -
Azelainsdure 125 97 95 - -
Azidamphenicol 121 151 176 194 83
Azintamid 159 187 105 131 -
Azoxystrobin 372 329 - - -
372 329 344 - -
Aztreonam 96 122 80 103 -
Bamipin 98 210 70 91 -
Barbital 155 127 42 - -
140 - - - -
Beclometason dipropionat 319 337 301 393 279
Benazolin 198 170 - - -
Bendroflumethiazid 289 328 197 224 239
Benfluorex 230 159 105 149 -
Benfotiamin 122 105 220 387 -
Benodanil 231 203 76 - -
Benperidol 165 - - - -
165 123 - - -
Benserazid 137 109 88 118 -
Bensulfuron-methyl 149 - - - -
149 182 119 - -
Bensulid 314 158 356 - -
Bensultap 290 150 105 104 76
Benzethonium 91 321 72 - -
Benzobicyclon 257 349 229 - -

Benzododecinium 91 212 58 - -
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Compound Ton 1 Ton 2 Ion 3 Ion 4 Ion 5
Benzofenap 320 147 266 - -
Benzoxonium 91 256 272 - -
Benzoylecgonin D3 171 105 85 119 -
Benzthiazuron 151 109 153 124 -
Benzylpenicillin 289 91 159 128 176
1-Benzylpiperazin 91 85 65 - -
2-Benzyltetronséure 161 115 131 103 -
Betamethason 21-phosphat 79 97 441 - -
Bevonium 144 105 81 126 -
Bezitramid 437 303 192 - -
Bicalutamid 255 185 184 173 -
Bidesmethylcitalopram 262 109 279 234 116
Bietamiverin 100 72 - - -
Bifenox 282 - - - -
Biotin 227 97 123 105 -
Bisnortilidin 72 - - - -
Bopindolol 186 178 325 158 105
Bosentan 197 - - - -
Brallobarbital 245 167 127 42 -
Brivudin 79 - - - -
Brodifacoum 135 79 - - -
Bromchlorophen 205 79 - - -
Bromoxynil 79 - - - -
Bromperidol 165 - - - -
165 123 402 - -
Bromural 79 - - - -
Bucetin 108 136 206 81 -
Budesonid 413 147 323 173 -
Budipin 238 91 160 - -
Bulbocapnin 295 235 263 205 265
Buphenin 282 150 91 133 105
Bupivacain 140 84 98 - -
Buprenorphin D4 400 - - - -
Buprofezin 106 201 57 250 208
Bupropion 131 184 166 103 139
184 - - - -
Buspiron 122 265 222 150 148
Busulfan 151 55 - - -
Butabarbital 155 183 127 42 -
Butafenacil 331 180 349 - -
Butalbital 180 42 167 139 182
180 - - - -
167 183 127 42 -
180 139 167 94 66
Butallylonal 79 221 - - -
Butanilicain 86 57 107 - -
Butetamat 91 191 100 - -
Butethal 155 183 127 42 -
Butocarboxim 75 - - - -
Butocarboxim-sulfoxid 75 - - - -
Butoxycarboxim-sulfoxid 132 - - - -
Buturon 84 126 - - -
Cabaril 197 199 118 119 168

Ref
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Compound Ton 1 Ton 2 Ion 3 Ion 4 Ion 5
Cabergolin 72 - - - -
381 279 336 251 238
Cabral 197 118 119 168 103
Calteridol 203 102 304 157 -
Camylofin 100 248 72 - -
Canrenoinsiure 313 339 145 71 -
Capecitabin 154 153 125 221 -
Captodiam 255 166 199 - -
Carbazochrom 164 220 146 118 192
Carbenoxolon 453 135 189 - -
Carbidopa 181 - - - -
Carbidopa D5 186 66 94 125 79
Carbofuran-3-hydroxy 163 220 - - -
Carbofuran-3-hydroxy 163 - - - -
Carbofuran 165 - - - -
123 165 - - -
Carisoprodol 97 62 158 200 176
Carnitin 85 - - - -
Carpropamid 139 103 - - -
Carticain 86 - - - -
Cathinon 132 117 105 89 90
2C-B 243 228 213 106 134
2C-D 179 164 149 91 117
Cefaclor 106 174 118 191 -
Cefamandol 347 - - - -
158 140 347 185 141
Cefapirin 292 - - - -
292 152 320 181 124
Cefazedon 181 344 416 148 153
Cefazolin 323 - - - -
Cefepim 396 - - - -
324 86 167 396 125
Cefetamet 241 126 227 285 166
Cefixim 285 126 210 329 152
Cefmenoxim 396 324 167 125 277
Cefodizim 396 - - - -
396 167 324 125 141
Cefotiam 174 - - - -
174 141 353 168 198
Ceftazidim 468 - - - -
468 167 396 277 142
Ceftizoxim 227 125 126 285 241
Ceftriaxon 396 - - - -
396 324 167 125 241
Cefuroxim 336 - - - -
207 284 318 - -
Cetobemidon 190 230 201 70 94
2C-H 150 165 135 105 95
Chlomafenozid 175 339 147 - -
Chloramphenicol 257 152 121 176 194
Chlorazanil 153 178 111 - -
Chlorcyclizin 201 165 166 - -
Chlordimeform 117 125 89 - -
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Compound Ton 1 Ton 2 Ion 3 Ion 4 Ion 5 Ton 6
Chlorimuron-ethyl 186 121 - - - -
Chlormadinon Acetat 309 345 301 267 133 251
Chlormequat 58 63 - - - -
6-Chloro-4-hydroxy-3-phenyl-pyridazin 77 104 - - - -
4-(4-chloro-o-tolyloxy)buttersdure 141 - - - - -
Chlorophacinon 201 145 88 116 - -
Chloropyramin 245 125 119 - - -
Chloroquin 247 142 179 86 191 -
Chlorothiazid 214 179 - - - -
6-Chlorothymolsulfonsaure 183 247 167 80 - -
Chloroxuron 72 - - - - -
134 178 244 - - -
Chlorphencyclan 125 193 118 - - -
Chlorphenoxamin 215 137 180 165 103 90
Chlorpromazin D3 61 89 214 246 - -
Chlorpromazin Sulfoxid 232 86 58 272 273 255
Chlorpropamid 175 - - - - -
Chlorsulfuron 141 167 - - - -
167 141 111 - - -
Chlortoluron 72 - - - - -
2C-I 291 276 261 149 134 164
Ciclacillin 160 114 183 87 - -
Cicletanin 232 121 92 - - -
Ciclonium Bromid 263 132 133 88 - -
Cilastatin 226 313 112 192 130 -
Cinchocain 271 215 116 172 144 171
Cinchonidin 277 79 156 81 168 154
Cinchonin 277 79 81 156 168 142
Cinosulfuron 183 - - - - -
183 157 - - - -
Cisaprid 184 234 96 - - -
Citiolon 90 118 56 100 73 -
Citrullin 70 - - - - -
Clarithromycin 158 - - - - -
590 158 83 116 558 98
Clemizol 84 255 220 219 125 -
Clethodim 164 - - - - -
Clethodim-imin-sulfon 98 - - - - -
Clethodim-imin-sulfoxid 208 - - - - -
Clethodim-sulfon 300 - - - - -
Clethodim-sulfoxid 206 - - - - -
Clibucain 112 114 - - - -
Climbazol 197 69 99 141 129 57
Clindamycin 126 - - - - -
126 377 - - - -
Clobenzepam 271 229 215 - - -
Clobetasol-17-propionat 355 373 147 278 263 185
Clobetason-butyrat 279 371 266 276 343 251
Clobutinol 58 238 151 125 - -
Clodinafop propargyl 266 238 91 - - -
Clofedanol 58 57 55 - - -
Clofenamid 78 205 233 121 - -

Clofentezin 138

Ref
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Compound Ton 1 Ton 2 Ion 3 Ion 4 Ion 5 Ton 6 Ref
Clofexamid 212 85 141 86 74 100 22
Clomeprop 120 203 - - - - 10
Clomiphen 100 58 - - - - 22
Clopenthixol 231 271 221 356 97 238 22
Clopidogrel 155 184 212 152 125 - 22
Cloprednol 361 291 205 312 327 123 22
Cloquintcetmexyl 238 192 179 - - - 10
Cloransulam methyl 370 397 153 - - - 10
Clorindion 169 219 - - - - 22
Clothianidin 169 132 113 - - - 10
Clotiapin 287 255 209 244 313 281 22
Clotrimazol 277 165 241 199 - - 22
Cocain D3 185 105 85 91 119 125 22
Codein D3 215 165 225 181 199 153 22
Coniin 69 130 67 - - - 22
Cotinin 80 98 179 146 - - 22
2C-p 207 192 163 105 135 149 25
CP 47,497 (negative ESI) 299 245 - - - - 24
CP 47,49-C8 (negative ESI) 313 259 - - - - 24
Croconazol 125 69 243 208 149 185 22
Crotetamid 86 182 69 154 - - 22
2C-T-2 225 134 195 210 91 149 25
2C-T-4 239 182 197 164 167 134 25
2C-T-7 239 167 182 197 164 134 25
Cyazofamid 108 261 - - - - 10
Cyclaminsaure 80 - - - - - 22
Cyclicin 167 165 152 - - - 22
Cyclobenzaprin 215 216 231 205 191 - 22
Cyclodrin 100 91 302 163 118 129 22
Cyclopal 167 193 127 42 - - 20
Cyclopentamin 69 67 111 55 - - 22
Cyclopentobarbital 190 - - - - - 22
Cyclopentolat 274 72 91 129 157 229 22
Cyclophosphamid 140 233 106 63 - - 22
Cyclovalon 349 137 103 131 317 183 22
Cyflufenamid 295 203 241 - - - 10
Cyprodinil 93 108 - - - - 8
93 77 - - - - 11
Cyproheptadin 191 96 215 202 82 - 22
DI1M-Diuron 127 - - - - - 11
162 - - - - - 11
DI1M-Ipo 94 - - - - - 11
D2M-Diuron 160 - - - - - 11
D2M-Ipo 137 94 - - - - 11
Dacarbazin 123 166 95 68 65 138 22
Dalapon 97 105 - - - - 11
Daminozid 143 - - - - - 8
Danazol 148 91 310 - - - 22
Dapiprazol 189 146 174 70 118 131 22
Dapson 92 108 156 65 80 93 22
Daunorubicin 321 363 306 130 - - 22
Debrisoquin 134 159 178 105 117 115 22
Delavirdin 221 - - - - - 9
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Compound Ton 1 Ton 2 Ion 3 Ion 4 Ion 5
Demecarium 271 137 111 152 -
Demeclocyclin 448 430 289 154 261
Demeton-O-methyl 155 61 111 129 113
Denaverin 282 167 239 105 72
Desallylflurazepam 140 226 165 214 179
N-Desmethylatomoxetin 30 - - - -
Desmethylcitalopram 262 109 293 234 246
Desmethylclozapin 192 270 - - -
270 - - - -
270 296 192 - -
Desmethylfluoxetin 202 30 204 114 23
134 - - - -
134 - - - -
134 - - - -
Desmethylmianserin 208 - - - -
Desmethylmirtazapin 193 194 195 209 -
195 - - - -
Desmethylolanzapin 256 - - - -
256 213 198 - -
Desmethylsertralin 275 - - - -
159 275 129 - -
Desmethyltamoxifen 58 - - - -
N-Desmethyltramadol 44 232 42 91 77
O-Desmethyltramadol 42 58 77 - -
58 - - - -
O-Desmethylvenlafaxin 107 133 - - -
246 - - - -
58 246 107 - -
246 201 107 - -
107 153 - - -
Desoximethason 339 147 171 357 303
N-Despropylpropafenon 282 91 74 253 265
Detajmium 130 86 339 - -
130 86 384 340 131
Dexamethason 21-Acetat 353 59 361 307 373
Dextromethorphan 171 215 147 213 173
213 147 - - -
Dextromoramid 306 236 167 - -
Dextrorphan 199 133 - - -
Diazepam D5 154 198 227 262 233
Diazoxid 126 142 99 114 90
Dichlorophen 127 - - - -
Dibenzepin 251 209 236 195 180
Dicamba 175 - - - -
4-(2,4-Dichlorphenoxy)buttersiure 161 - - - -
2.,4-Dichlorphenoxyessigsdure 161 - - - -
Dichlorprop 161 - - - -
Diclofop 253 - - - -
Diclosulam 161 378 - - -
Dicycloverin 237 109 155 95 100
Didanosin 137 - - - -
135 134 92 108 -
N,N-Diethyl-m-toluamid 119 91 109 65 -

Ref
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Compound Ton 1 Ton 2 Ion 3 Ion 4 Ion 5 Ton 6 Ref
Difenzoquat 193 130 233 118 131 77 22
Difenzoquat methylsulfat 193 - - - - - 8
Diflorason diacetat 317 335 289 395 121 307 22
Diflubenzuron 158 - - - - - 8
158 141 - - - - 10
289 156 - - - - 11
Diflucortolon 355 121 337 277 135 159 22
Dihydrobupropion 168 - - - - - 4
Dihydroergocristin 270 253 350 594 225 325 22
Dihydroergokryptin 114 461 417 227 322 346 22
Dihyprylon 128 58 110 152 69 - 22
Dimephenopam 91 119 65 - - - 22
Dimetacrin 86 58 207 250 222 234 22
Dimethirimol 98 71 - - - - 10
Dimethoat 125 199 - - - - 8
Dimethomorph 301 165 139 - - - 10
301 165 273 242 139 - 22
Dimethyltryptamin 144 58 - - - - 5
Dinoprost 309 193 247 291 165 83 22
Dinoseb 194 134 - - - - 11
Dinoterb 207 176 - - - - 11
Diphenidol 292 129 91 128 135 - 22
Diphenylpyralin 167 152 116 - - - 22
Dipiproverin 112 113 - - - - 22
Diponium 223 155 69 73 141 83 22
DiPT 144 114 143 117 102 115 25
Distigmin 124 110 81 62 58 109 22
Disulfiram 116 88 148 60 72 - 22
Diuron 72 - - - - - 8
72 - - - - - 10
186 - - - - - 11
2,5-DMA 151 179 121 149 164 91 25
DMPP 133 132 148 130 118 91 25
DMT 58 144 115 143 117 91 25
DOB 257 178 229 163 135 105 25
DOET 207 177 179 192 91 149 25
Dolasetron 116 160 136 - - - 22
DOM 193 165 163 135 178 91 25
Donepezil 91 - - - - - 4
Dopamin 122 93 121 - - - 22
Dopexamin 137 204 105 236 91 119 22
Dormovit 206 - - - - - 22
Dosulepin 223 251 225 203 221 217 22
Doxazosin 344 247 290 221 - - 22
Doxepin D3 107 235 87 61 117 202 22
Doxorubicin 397 361 379 321 346 130 22
Doxycyclin 428 - - - - - 4
DPT 114 144 86 117 - - 25
Dropropizin 120 160 132 104 77 70 22
Drospirenon 97 349 91 105 135 171 22
Duloxetin 44 128 183 127 165 155 1
154 - - - - - 3
44 154 - - - - 4
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Compound Ton 1 Ton 2 Ion 3 Ion 4 Ion 5 Ton 6
154 188 - - - -
Ecgonin D3 171 85 127 91 103 67
Ecgoninmethylester 182 82 91 68 119 150
Ecgoninmethylester D3 185 85 93 91 97 125
EDDP D3 234 249 189 219 159 204
Efavirenz 244 - - - - -
Eldoral 84 154 - - - -
Emepronium 167 152 105 74 91 -
Emetin 246 274 165 464 - -
Emodin 225 241 197 182 - -
Enallypropymal 181 183 141 42 - -
Enaprilat 206 - - - - -
Endomid 227 154 220 98 126 80
Endoxifen 58 73 - - - -
Enoximon 125 69 151 - - -
Epoxiconazol 121 70 - - - -
Eprazinon 247 201 97 105 335 70
Erythromycin 158 - - - - -
576 158 83 116 558 522
Etaconazol 159 - - - - -
Etamiphyllin 207 86 134 100 163 95
Etacrynsédure 243 192 207 69 - -
Ethambutol 116 118 98 55 - -
Ethaverin 368 352 324 296 202 174
Ethiofencarb 107 164 - - - -
Ethiofencarbsulfon 107 - - - - -
Ethiofencarbsulfoxid 107 - - - - -
107 185 - - - -
Ethionamid 58 57 - - - -
Ethofenprox 359 - - - - -
Ethoprophos 173 215 - - - -
Ethoxysulfuron 261 218 - - - -
N-ethyl-Amphetamin 91 119 65 - - -
Ethylbenzhydramin 167 152 165 - - -
Ethylglucuronid D5 75 - - - - -
75 85 113 208 69 57
N2-Ethylguanin 163 135 110 152 - -
Ethylparathion 236 94 264 97 110 156
Ethylsulfat D5 98 80 96 - - -
5-Ethyl-5p-tolyl barbituric acid 155 217 127 42 - -
Etifelmin 91 105 143 221 128 -
Etilamfetamin 91 65 119 - - -
Etiroxat 575 127 702 360 - -
Etodolac 172 143 270 - - -
Etodroxizin 201 166 217 - - -
Etofenamat 264 244 195 216 - -
Etofibrat 150 114 124 99 169 113
Etofyllinclofibrat 114 169 99 241 225 207
Etomidat 95 141 105 113 77 103
Etoposid 229 185 247 - - -
Eucatropin 58 109 67 79 140 -
Exemestan 121 149 93 279 105 91
Famciclovir 136 280 262 202 67 148

Ref
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Compound Ton 1 Ton 2 Ion 3 Ion 4 Ion 5 Ref
Famotidin 189 155 259 113 138 22
Famprofazon 91 217 162 119 - 22
Felbamat 117 - - - - 4
117 91 115 178 - 22
Fenamidon 92 236 264 - - 10
Fenbutrazat 191 91 204 119 - 22
Fenfluramin 159 109 187 139 - 22
Fenfluramin D10 161 162 193 - - 25
Fenhexamid 97 55 - - - 8
97 143 - - - 10
Fenobucarb 95 152 77 - - 10
Fenoprofen 93 197 - - - 22
Fenoprop 197 - - - - 11
Fenoxaprop 152 260 - - - 11
Fenoxazolin 84 177 - - - 22
Fenoxycarb 88 - - - - 8
116 88 - - - 10
Fenpropimorph 147 - - - - 8
147 130 117 - - 10
Fenpyroximat 366 214 138 - - 10
Fentanyl D5 188 105 137 - - 22
Fenuron 72 - - - - 11
Fexofenadin 466 484 171 131 262 22
Finasterid 305 317 69 95 - 22
Flamprop 121 - - - - 11
Flazasulfuron 182 - - - - 8
182 139 - - - 10
Fleroxacin 326 269 222 194 352 22
Flocoumafen 382 161 289 219 - 22
Florasulam 129 - - - - 8
129 - - - - 10
Fluazifop 282 254 - - - 10
254 - - - - 11
Fluazifop-buthyl 282 328 - - - 10
Fluazifop-P-butyl 282 328 - - - 8
Fludioxonil 180 126 - - - 8
126 169 180 - - 11
Fludrocortison Acetat 239 325 343 307 - 22
Flufenacet 194 152 124 - - 10
Flufenaminséure 236 176 215 234 160 22
Flufenoxuron 158 - - - - 8
158 141 - - - 10
Flumetsulam 129 - - - - 10
Flunarizin 203 183 - - - 22
Flunitrazepam D7 275 246 247 202 122 22
Fluocinolon Acetonid 121 413 337 433 355 22
Fluocinonid 121 337 319 455 291 22
Fluocortin Butyl 289 171 307 327 279 22
Fluocortolon 303 171 321 121 339 22
3-Fluormethcathinon 164 149 123 - - 15
Fluorouracil 59 86 58 - - 22
Fluometuron 72 - - - - 11
186 - - - - 11
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Compound Ton 1 Ton 2 Ion 3 Ion 4 Ion 5 Ton 6
Fluoxetin 44 91 248 216 192 308
148 117 91 145 183 259
Flupentixol 97 265 139 305 100 128
Flupentixol D4 265 305 99 141 104 97
Fluprednyliden 21-Acetat 351 59 - - - -
Flurbiprofen 199 197 179 101 - -
Fluridon 310 294 290 - - -
Flusilazol 247 165 - - - -
Fluspirilen 98 - - - - -
144 - - - - -
Flutamid 202 186 182 160 229 134
Fluticason Propionat 293 313 275 265 205 121
Fluvastadin 348 210 322 306 264 59
Fluvoxamin 71 200 228 226 244 130
Formylsulfamethin 122 120 106 150 65 92
Fosinopril 152 436 390 418 372 -
Furaltadon 252 100 281 128 86 225
Furametpyr 157 290 131 - - -
Furametpyr hydroxy 157 159 - - - -
Furathiocarb 195 - - - - -
195 252 167 - - -
Galantamin 213 198 231 183 270 225
Ganciclovir 152 - - - - -
Gemcitabin 112 - - - - -
112 95 69 - - -
Gepefrin 107 77 135 79 - -
Gestoden 109 81 133 105 91 293
Gibberelinsdure 143 239 221 227 - -
Glisoxepid 225 82 308 - - -
Glucosamin 162 84 72 126 144 60
Glycin 30 - - - - -
Glymidin 252 77 186 111 59 83
Granisetron 138 159 70 79 - -
Grepafloxacin 316 342 245 273 259 217
Griseofulvin 165 285 215 69 - -
Guafecainol 100 72 - - - -
Guaifenesin 125 77 122 110 163 95
Guanaclin 124 86 56 - - -
Halofantrin 142 100 58 - - -
Halofuginon 257 271 313 79 177 -
Halometason 413 303 362 357 342 377
Haloperidol D4 169 127 362 - - -
Halosulfuron-methyl 182 139 - - - -
Haloxyfop 316 91 - - - -
288 - - - - -
Haloxyfop-methyl 316 - - - - -
Hapargosid 167 149 93 121 - -
Harmalin 172 200 - - - -
Harmin 170 198 - - - -
Heptabarbital 155 221 127 42 - -
Heptaminol 128 69 59 67 - -
Hesperidin 301 - - - - -
Hexachlorophen 195 367 159 303 - -
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Compound Ton 1 Ton 2 Ion 3 Ion 4 Ion 5
Hexaconazol 70 - - - -
Hexaflumuron 276 - - - -
Hexobarbital 143 107 115 77 175
Hexythiazox 168 228 115 - -
Histidin 110 83 93 81 -
Homofenazin 185 280 157 86 102
Hydrochlorothiazid 269 78 205 126 -
Hydrocortison 21-hydrogen succinat 331 297 282 - -
Hydrocortison buteprat 401 345 309 327 291
Hydroflumethiazid 239 160 303 78 -
3-Hydroxybromazepam 287 315 78 96 303
Hydrocycarbamid 44 59 - - -
Hydroxybupropion 167 - - - -
I'-Hydroxybuttersdure D6 90 61 106 - -
5-Hydroxy-clethodim-sulfon 204 - - - -
11-Hydroxy-A9-Tetrahydrocannabinol D3 316 196 274 201 -
2-Hydroxyethylflurazepam 211 246 305 140 315
Hydroxyitraconazol 430 - - - -
a-Hydroxymidazolam 324 203 168 297 141
17-a-Hydroxyprogesteron 97 109 81 123 253
Hydroxytamoxifen 72 - - - -
a-Hydroxytriazolam 331 176 239 250 313
Hyoscyamin 124 93 91 67 -
Ibogain 122 174 - - -
174 122 159 224 296
Ibomal 245 169 127 42 -
Idarubicin 291 130 333 86 113
Idobutal 167 183 127 42 -
Idoxuridin 127 - - - -
Ifosfamid 92 233 154 182 63
Imazalil 159 69 - - -
Imazaquin 267 199 181 - -
Imiclopazin 127 253 156 225 -
Imidacloprid 209 175 - - -
Imidapril 143 360 99 97 213
Iminostilben 179 192 178 167 152
Imiquimod 185 168 141 114 -
Imizalil 159 69 - - -
159 - - - -
Imolamin 188 143 145 100 77
Imonuron 78 — N - -
Inabenfid 321 - - - -
Indinavir 421 - - - -
421 - - - -
421 465 364 513 596
Indoprofen 236 218 180 208 91
Indoxacarb 218 - - - -
Indoxacarb MP 203 150 249 - -
Inosin 135 92 108 80 -
Tobitridol 127 - - - -
Iodosulfuron 167 - - - -
Toglicinséure 302 429 584 456 641

Toxynil 127 - - - -
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Compound Ton 1 Ton 2 Ion 3 Ion 4 Ion 5
127 243 - - -
Ipo-anilin 94 - - - -
Iprindol 214 86 58 132 144
Iprovalicarb 119 - - - -
119 203 186 - -
Isocarboxazid 91 65 - - -
Isoniazid 121 79 93 125 78
N-Isopropylsalicylamid 93 65 - - -
Isouron 167 72 - - -
Isoxaflutol 251 - - - -
Isoxicam 270 146 192 97 255
JWH-018 127 155 145 144 116
155 127 214 144 -
72 - - - -
155 127 - - -
JWH-019 155 145 - - -
JWH-020 155 127 - - -
JWH-072 155 127 - - -
JWH-073 155 127 - - -
Kavain 152 153 115 185 181
Ketamin 220 207 - - -
125 220 179 207 163
Khellin 231 246 163 191 -
Lacosamid 91 108 - - -
Lactitol 59 71 89 179 85
Lamivudin 112 - - - -
112 - - - -
112 95 69 - -
Lauroguadin 360 192 175 149 166
Leflunomid 82 160 66 100 -
Leucin 86 - - - -
Levallorphan 157 199 133 145 242
Levetiracetam 126 154 - - -
Levetiracetam D3 129 157 69 41 39
Levocabastin 174 70 220 109 -
Levodopa 152 77 107 135 79
Levodopa D3 154 109 78 67 79
Levofloxacin 318 - - - -
Levopropylhexedrin 69 83 55 67 -
Lincomycin 169 277 253 81 85
Linuron 160 182 - - -
160 - - - -
Liothyronin 127 633 449 506 -
Lisofyllin 263 193 181 - -
Lisurid 223 192 221 207 180
Loperamid 266 - - - -
266 210 - - -
Lopinavir 155 - - - -
447 - - - -
Loracarbef 174 118 106 142 91
Loratadin 337 267 259 294 280
Lornoxicam 306 186 150 171 93
Lysergsdureamide 223 208 - - -

Ref
11
11
22

10
22
22
22
10

22
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Compound Ton 1 Ton 2 Ion 3 Ion 4 Ion 5 Ref
Lysergsduredidthylamid D3 226 208 180 281 210 22
mCPP 154 118 119 44 - 25
MDBP 135 77 95 105 - 25
MDDMA 163 105 135 133 79 25
MDEA-D5 163 105 135 133 79 25
MDMA-D5 165 107 135 105 78 25
Meclizin 201 166 - - - 22
Mecoprop 141 - - - - 11
Mefrusid 345 78 317 189 125 22
Melatonin 144 216 - - - 22
Menthol 83 - - - - 16
5-MeO-DMT 174 58 130 159 143 25
MeOPP 150 133 119 176 122 25
Meperidin D4 224 178 135 105 93 22
Mephedron 160 145 119 - - 15
Mephentermin 91 65 133 105 - 22
Mephobarbital 169 217 141 42 - 20
Mepivacain 98 70 - - - 22
Mesoridazin 98 126 372 259 274 22
Metalaxyl 220 192 - - - 8
192 248 160 - - 10
Metamidophos 94 125 - - - 11
Metamizol 80 191 175 81 94 22
Metanephrin 180 148 165 77 120 1
148 165 - - - 12
Metanephrin D3 183 151 123 127 168 1
151 168 - - - 12
Methadon D3 268 105 60 226 - 22
Methadon D9 268 105 60 226 - 22
Methamidophos 94 125 - - - 8
Methamphetamin D5 92 91 121 93 66 22
Methamphetamin D8 93 92 124 66 - 22
Methamphetamin D11 97 96 127 69 - 22
Metharbital 169 141 42 - - 20
Methcathinon 146 131 130 105 - 25
Methiocarb 121 - - - - 8
169 121 91 - - 10
Methionin 104 - - - - 2
Methohexital 181 221 141 42 - 20
Methohexital D5 185 - - - - 22
Methomyl 88 106 - - - 8
88 106 - - - 10
Methomyl oxim 58 - - - - 10
Methotrexat 308 176 - - - 4
308 175 134 - - 22
Methoxyfenozid 149 313 91 - - 10
p-Methoxymethamphetamin (PMMA) 121 91 78 77 149 1
Methoxytyrosin 149 - - - - 4
2-Methyl-4-chlorphenoxyessigsidure 141 - - - - 11
3,4-Methylendioxyamphetamin D5 168 110 138 137 - 22
3,4-Methylendioxyethamphetamin D5 163 105 135 133 103 22
3,4-Methylendioxymethamphetamin D5 165 107 135 78 105 22
N1-(3,4-Methylendioxyphenyl)butamin D5 136 179 149 137 78 22
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Compound Ton 1 Ton 2 Ion 3 Ion 4 Ion 5 Ton 6
Methylephedrin 162 147 117 146 91 115
Methyl nicotinat 78 96 108 - - -
4-Methylumbelliferylacetat 177 105 121 77 103 91
Metoclopramid 227 184 212 141 168 156
Metofenazat 195 239 365 246 386 337
Metolachlor 176 252 - - - -
Metoxuron 72 - - - - -
Metronidazol 128 82 42 111 81 41
Metsulfuron-methyl 167 - - - - -
167 135 - - - -
Mezlocillin 296 253 132 208 165 160
Milnazipran 72 - - - - -
Miltefosin 86 184 125 60 - -
MiPT 144 86 44 117 143 -
Mirtazapin 72 167 193 194 209 -
Mitragynin 174 159 238 226 110 144
174 226 238 367 382 -
174 226 238 - - -
Mizolastin 308 109 199 254 160 184
Modafinil 167 - - - - -
167 152 165 - - -
Molindon 100 157 70 - - -
Morantel 123 164 150 111 149 79
Morphin D3 165 201 157 181 - -
Morphin-3-8-D-Glucuronid D3 289 201 - - - -
4-MTA 165 117 137 115 91 122
Nadolol 254 236 201 171 145 183
Nalorphin 201 153 181 157 270 209
Nealbarbital 167 197 127 42 - -
Nebivolol 151 - - - - -
151 123 103 - - -
Neburon 88 114 - - - -
160 - - - - -
Nefazodon 274 - - - - -
274 246 180 154 140 83
Nelfinavir 330 - - - - -
330 - - - - -
Nevirapin 226 - - - - -
Nicosulfuron 182 - - - - -
Nimodipin 343 301 255 359 253 210
Nimustin 165 81 122 - - -
Nizatidin 58 232 286 131 258 154
Nordiazepam D5 213 140 165 141 248 95
11-nor-A9-tetrahydrocannabinol-9-carbonséure 299 245 191 325 297 229
11-nor-A9-tetrahydrocannabinol-9-carbonséure D3 302 248 - - - -
330 302 196 119 187 -
Normaprotilin 117 - - - - -
Normetanephrin 166 134 121 149 77 79
134 - - - - -
Normetanephrin D3 137 - - - - -
Norpropoxyphen 308 143 91 128 252 105
Nortilidin 155 115 - - - -
Nortrimipramin 86 - - - - -

Ref

22
22
22
22

14
22

12
12
22
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Compound Ton 1 Ton 2 Ion 3 Ion 4 Ion 5
Omethoat 183 155 - - -
125 183 - - -
Oxaziclomefon 190 161 133 - -
Oxitriptan 144 132 74 158 175
Oxycarboxin 175 147 - - -
Oxydemeton-methyl 169 - - - -
Oxypurinol 136 - - - -
p-(Aminomethyl)benzoesdure 135 107 71 136 -
Pantoprazol 200 - - - -
Paraoxon 220 94 203 174 -
Paynanthein 174 224 236 365 380
Pencycuron 125 - - - -
Penfluridol 506 109 203 149 -
Pentobarbital D5 187 127 99 - -
Pentoxyverin 100 91 145 72 217
Pergolid 208 167 180 154 196
Periciazin 142 114 205 237 98
Perindopril 172 98 295 81 124
Phenacetin 110 138 65 93 152
Phenazon 77 106 147 130 56
Phencyclidin 159 - - - -
159 117 - - -
91 86 159 81 -
Phencyclidin D5 96 - - - -
164 - - - -
Phenelzin 105 77 103 79 95
Phenethylamin 105 77 79 103 95
Pheniramin 196 167 168 198 118
Phenobarbital D5 193 149 - - -
Phenothiazin 168 167 140 155 199
Phenprobamat 91 65 - - -
Phenylbutazon 160 77 92 - -
Phenylephrin 150 91 135 109 107
Phenyl methyl barbituric acid 141 203 127 42 -
Phenylalanin 120 - - - -
Pholedrin 107 135 77 79 51
Pilocarpin 95 96 211 163 121
Pimozid 328 - - - -
328 147 173 201 109
Pipamperon 123 165 291 98 95
165 291 98 123 331
Piperacillin 143 160 - - -
Piracetam 98 70 126 69 -
Pirimicarb 72 182 - - -
182 72 - - -
Piritramid 346 98 - - -
98 346 386 317 138
Pizotifen 96 199 165 82 -
Practolol 190 225 178 148 94
Pramipexol 153 - - - -
153 111 126 94 67
Prednison 341 147 323 265 313

Primicarb 72 182 - - -
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Compound Ton 1 Ton 2 Ion 3 Ion 4 Ion 5
Primisulfuron-methyl 226 - - - -
Probarbital 155 169 127 42 -
Procainamid 163 120 92 65 121
Prochlorperazin 141 113 70 246 214
Procyclidin 84 270 - - -
Progesteron 109 97 297 79 123
Promecarb 151 109 - - -
151 109 - - -
Propallylonal 79 207 - - -
Propamocarb 102 144 - - -
Propoxur 111 168 - - -
111 168 93 - -
Prosulfuron 141 167 - - -
141 167 109 - -
Protionamid 121 154 125 147 92
Pymetrozin 105 - - - -
Pyranocoumarin 251 173 155 183 121
Pyrazosulfuron-ethyl 182 139 - - -
Pyribenzamin 211 91 119 72 -
Pyridat 207 - - - -
207 351 - - -
Pyridostigmin 72 - - - -
Pyrilamin 121 241 77 91 -
Pyrimethamin 233 177 198 128 154
Pyrimethanil 107 82 - - -
Quinidin 307 172 160 79 184
Quinmerac 141 - - - -
Quizalofop 271 - - - -
Quizalofop-ethyl 299 - - - -
Ranitidin 176 102 125 81 97
Reboxetin 176 - - - -
176 91 85 158 56
Remifentanyl 113 146 285 317 345
Rifabutin 815 755 - - -
Riluzol 166 138 208 150 111
Rimsulfuron 182 - - - -
182 325 139 - -
Ritalinsdure 84 - - - -
Ritonavir 296 - - - -
Rivastigmin 206 86 - - -
Rizatriptan 201 158 58 156 143
Rocuronium 487 358 413 112 -
Ropinirol 114 160 132 86 117
Ropinorol 114 132 - - -
Roxithromycin 679 - - - -
Saquinavir 128 - - - -
570 - - - -
Secobarbital 42 194
Selegilin 91 119 65 70 -
Sertindol 113 355 71 - -
Sigmodal 245 197 127 42 -
Simeconazol 135 70 115 - -
Simvastatin 199 285 225 243 173

Ref
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Compound Ton 1 Ton 2 Ion 3 Ion 4 Ion 5
Spirapril 234 393 117 - -
Spiroxamin 144 - - - -
Stavudin 127 - - - -
Sulfanilinsdure 80 108 - - -
Sulindac 233 248 340 295 -
Sumatriptan 156 157 251 58 201
Tacrin 171 144 183 143 -
Tadalafil 268 135 262 169 205
Talbutal 167 183 127 42 -
Tebufenozid 133 297 - - -
297 133 - - -
Tebuthiuron 172 116 - - -
Teflubenzuron 196 339 - - -
Tetracain 176 220 72 92 120
Tetrachlorvinphos 127 206 - - -
A9-Tetrahydrocannabinol D3 196 135 123 93 238
TFMPP 188 118 145 44 119
Thiacloprid 126 - - - -
126 99 - - -
Thialbarbital 183 223 143 58 -
Thiamethoxam 211 181 132 - -
Thidiazuron 102 128 - - -
Thifensulfuron-methyl 167 - - - -
167 205 141 - -
Thiofanox-sulfon 76 - - - -
Thiofanox-sulfoxid 104 - - - -
Thiopental 58 - - - -
171 213 143 58 -
58 - - - -
Thiophanat-methyl 151 93 311 - -
Thioproperazin 141 113 319 70 -
Thujon 135 - - - -
Tiagabin 247 - - - -
247 149 111 278 125
TMA-6 209 181 121 139 91
Tolperison 98 - - - -
Topotecan 377 320 276 348 333
Tranexaminsdure 95 67 71 - -
(-)-Trans-A9-THC carbonséure 313 245 191 339 203
Trapidil 178 109 150 162 137
Triamcinolinacetonid 416 397 - - -
Tribenuron-methyl 155 181 199 - -
2.,4,5-Trichlorphenoxyessigsiure 195 - - - -
Triflumizol 278 73 - - -
Triflumizol Metabolit 195 - - - -
Triflumuron 156 139 - - -
156 139 - - -
154 85 - - -
Triflupromazin 86 58 248 280 -
Triflusulfuron-methyl 264 - - - -
264 96 - - -
3,4,5-Trimethacarb 137 - - - -

137 122 - - -
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Compound m/z Ionl CE Ion2 CE Ion3 CE Ion4 CE Ion5 CE Ion6 CE Ref

Trimethobenzamid 389 72 35 166 20 195 35 70 50 - | - - - 2

Trimipramin D3 298 | 103 - - - - - - - - - - - 19

Tropisetron 283 116 50 160 | 35 - - - - - - - - 22

Tyrosin 182 136 = - - - - - - - - - - - 2

Valacyclovir 325 152 (20 135 50 72 50 84 35 146 (20 110 50 22

Valdecoxib 313 118 (35 233 35 206 35 210 20 172 (35 80 50 22

Vamidothion 288 146 12 - - - - - - - - - - 8

Vinbarbital 223 155 - 195 - 127 | - 42 - - - - - 20

Voriconazol 350 281 [ 25 127 41 - - - - - - - - 4

Xantinol 312 237 (20 114 35 84 50 219 20 132 |35 162 35 22

Xipamid 353 274 (35 78 50 127 50 170 (35 206 |35 - - 22

Zalcitabin 212 112 - - - - - - - o - -0

Zidovudin 268 127 17

A B N O OO O

Zotepin 332 72 | 31 - - - - - - - - - - 4

332 72 35 70 50 71 35 67 35 - |- - - 2
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