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CILE PRACE

1. Cile prace

e Teoreticka Cast

o Vypracovani literarni reSerSe na témata: neurodegenerativni onemocnéni,

tauopatie, lipidomika a statisticka analyza.
e Prakticka cast

o Extrakce lipidt se zadni ¢asti mozkového kmene zdravych potkanich modeli

SHR a transgennich modelt pro tauopatie SHR24.

o Analyza série vzorki od zdravych kontrol SRH a transgennich modeld

SHR24 cilenou lipidomickou LC-MS metodou.

o Vyhodnoceni dat pomoci metod jednorozmérné a vicerozmérné statistiky.

Porovnani kontrol a transgennich modeli.

o Sledovani lipidomického profilu v pribéhu starnuti a v zavislosti na

pritomnosti daného onemocnéni.



UvOoD

2. Uvod

Neurodegenerativni onemocnéni predstavuji velkou skupinu neurologickych poruch
s klinickymi symptomy a patologickymi nalezy, véetné¢ zmén v metabolickém profilu. Mezi
nejbéznéjsi neurodegenerativni poruchy patii tauopatie. Za fyziologickych podminek
protein tau stabilizuje mikrotubuly a je souCasti mezibunééného transportu.
Hyperfosforylovany protein tau za patologického stavu méni svoji afinitu vuéi

mikrotubulim. Dochazi k jeho uvolnéni a k nasledné agregaci do neurofibrilarnich klubi¢ek
(NFT).

Lipidomika, jakozto odvétvi metabolomiky, ma velky potencial vysvétlit celou fadu
molekularnich a biochemickych otazek. Onemocnéni ¢asto vedou K deregulaci lipidového
metabolismu. A pravé pomoci cilenych a necilenych pfistupt lipidomické analyzy, 1ze na

tyto zmény up0zornit a piipadné odhalit nové biomarkery jednotlivych chorob.

V experimentalni ¢asti této diplomové prace byla provedena extrakce lipidi ze vzorka
zadniho mozkového kmene potkanich transgennich modelt SHR24 pro tauopatie
a kontrolnich SHR potkanti. Ti byli ve vékovém rozpéti 4-14 mésici. Pomoci kapalinové
chromatografie ve spojeni shmotnostni spektrometrii (LC-MS) byly tyto vzorky
analyzovany. A nasledné byly hledany zmény v lipidovych profilech na zaklad¢ pfitomnosti
onemocnéni a napfi¢ veékovym spektrem potkanii pomoci metod jednorozmérné a

vicerozmérné analyzy.



SEZNAM POUZITYCH ZKRATEK

3. Seznam pouzitych zkratek

ApB amyloid beta

AD Alzheimerova demence

AMK aminokyseliny

APCI chemicka ionizace pomoci atmosférického tlaku
APP amyloidovy prekurzorovy protein

APPI fotoionizace pomoci atmosférického tlaku

CA shlukova analyza

CE estery cholesterolu

CE kolizni energie

Cer ceramidy

CN kontrolni vzorky

CSF mozkomis$ni mok

CXP vystupni potencidl kolizni cely

DA diskrimina¢ni analyza

DG diacylglyceroly

DP deklasteracni potencial

ESI ionizace elektrosprejem

FA mastné kyseliny

FID plamenovy ionizac¢ni detektor

GL glycerolipidy

GP glycerofosfolipidy

Hex2Cer dihexosylceramidy

HexCer hexosylceramidy

HRMS hmotnostni spektrometrie s vysokym rozliSenim
IS interni standard

LC-MS kapalinova chromatografie ve spojeni s hmotnostni spektrometrii
LDA linearni diskriminacni analyza

LPC lysofosfatidylcholiny

LPC-O lysofosfatidylcholiny s alkylovymi substituenty
LPE lysofosfatidylethanolaminy

LPE-O lysofosfatidylethanolaminy s alkylovymi substituenty
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SEZNAM POUZITYCH ZKRATEK

MALDI laserova desorpcni ionizace s pomoci matrice
MAP protein asociovany s mikrotubuly

MRM sledovani produktu rozpadu molekularniho iontu
MVDA vicerozmérna analyza dat

NFT neurofibrilarni klubicka

NMR nuklearni magnetickd rezonance

OPLS-DA  ortogondlni diskriminacni analyza nejmensich ¢tvercti

PC fosfatidylcholiny

PCA analyza hlavnich komponent

PC-O fosfatidylcholiny s alkylovymi substituenty
PE fosfatidylethanolaminy

PE-O fosfatidylethanolaminy s alkylovymi substituenty
PG fosfatidylglyceroly

PHF parové helikalni filamenty

Pl fosfatidylinositoly

PK polyketidy

PLS-DA diskrimina¢ni analyza metodou dil¢ich nejmensich ¢tverct
PLS-R regrese metodou dil¢ich nejmensich ¢tverct
PR prenolipidy

PS fosfatidylseriny

PSP progresivni supranuklearni paralyza

QC vzorek kontroly kvality

SL sacharolipidy

SM sfingomyeliny

SP sfingolipidy

ST sterolové lipidy

TG transgenni vzorky

TG triacylglyceroly
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TEORETICKA CAST

4. Teoreticka cast

4.1. Neurodegenerativni onemocnéni

Etymologicky je slovo neurodegenerace slozeno zpiedpony ,neuro-“, ktera
pojmenovava nervové bunky, a ,,-degenerace®, ktera v biologickém vyznamu oznacuje

proces ztraty struktury nebo funkce.

Neurodegenerativni onemocnéni predstavuji velkou skupinu neurologickych poruch
s heterogennimi klinickymi a patologickymi projevy, které ovliviuji specifické podskupiny
neuronll (Przedborski, 2003). Pocet neurodegenerativnich onemocnéni se v souc¢asné dobé
odhaduje na nékolik stovek a je zfejmé, ze mnoho z nich se vzajemné klinicky a patologicky
prekryva. I ptes tyto komplikace 1ze neurodegenerace klasifikovat dle primarnich klinickych

ryst, anatomického rozloZeni nebo dle hlavni molekularni abnormality.

Mezi hlavni histopatologické znaky, které jsou nezbytné pro specifickou diagnostiku,
patfi abnormdlni proteinové konformace. Akumulace proteinli v neuronech ptedstavuji
neurofibrilarni spleti (NFT), Pickova téliska, Lewyho téliska a a-synuklein. Vsechny
neurodegenerativni poruchy postupuji pomalu v prub€hu ¢asu, ¢asto trva i nékolik let nez se
postizeny pacient dostane do kone¢ného stadia (Dugger, 2017). Tauopatie, amyloidézy a -
synukleinopatie se fadi mezi nejbéznéjsi neurodegenerativni poruchy, a prave jimi se budou

nasledujici kapitoly zabyvat.

4.1.1. Tauopatie a tau protein

Poruchy spojené s patologickou akumulaci tau proteinu v neuronech a gliich
se oznacuji jako tauopatie. Tato skupina zahrnuje vice nez 20 onemocnéni. Ackoli ¢lenéni
tauopatii do jednotné klasifikace je v souc¢asné dob¢é predmétem znac¢né debaty, Ize tauopatie
mimo jiné rozliSit na primarni nebo sekundarni. Déleni je na zakladé toho, zda je patologie
tau hlavnim rysem, nebo zda se vyskytuje v kombinaci s dalsi patologii. (Hampel, 2010).
Priklady tauopatii zahrnujici Alzheimerovu chorobu, Pickovu chorobu, progresivni

supranuklearni paralyzu a mnoho dalsich, jsou uvedeny v Tab 1.
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Klinicky mohou tauopatie vykazovat celou fadu fenotypi, které zahrnuji jak poruchy

pohybu, tak kognitivni nebo nespecifické ptiznaky v pokroc¢ilém véku. Soucasné vyzkumné

usili je tedy zaméfeno na zlepSeni diagnostiky tauopatii ante mortem, véetné predklinickych

stadii onemocnéni (Irwin 2016).

Tab 1. Seznam neurodegenerativnich

(Prepracovano podle Arendt, 2016)

poruch spojenych s patologii proteinu tau.

Primarni tauopatie
(tau je primarni patologie)

Sekundarni tauopatie
(spojeno s dalsi patologii)

Progresivni supranuklearni paralyza

Argyrofilni onemocnéni zrna

Kortikobazalni degenerace

Pickova choroba

Frontotemporalni demence a
parkinsonismus spojeny
s chromozomem 17

Postencefaliticky parkinsonimus

Parkinsonuv demen¢ni komplex Guam

Parkinsonismus Guadeloupean

Globalni gliové tauopatie

Astrogliopatie tau spojena se starnutim

Alzheimerova choroba

Downtiv syndrom

Demence s Lewyho télisky
Prionova onemocnéni

Familiarni britskd demence a
familiarni danska demence
Chronicka traumatické encefalopatie
Myotonické dystrofie
Niemann-Pickova choroba typu C
Subakutni sklerotizujici

panencefalitida

Diftizni neurofibrilarni spleti
s kalcifikaci

13
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Tau protein (z angl. Tubulin-Associated Unit) patii do rodiny proteini spojenych
s mikrotubuly (MAP, Mikrotubule-Associated Protein), kam mimo jiné mizeme zatadit
I proteiny MAP1A, MAP1B, MAP2, MAP4 a MAP6. Tato proteinova skupina byla
identifikovana jiz v roce 1975 (Weingarten, 1975). Tau protein se primarn¢ podili na
stabilizaci mikrotubult. Dale podporuje anterogradni a retrogradni transport fady proteinii
(Hampel, 2010).

Tau protein se skladé ze ¢ty domén: N-termindlni oblast, centralni oblast bohatd na
prolin, mikrotubularni vazebna doména a C-terminalni oblast. Tau je kddovan genem MAPT
umisténym na chromozomu 17g21, ktery obsahuje 16 exonii. Existuji dva hlavni haplotypy
genu H1 a H2, které udavaji odlisnou nachylnost k neurodegeneraci (Wofle, 2012).
Alternativni sestiih exonu 2, 3 a 10 vede ke vzniku 6 izoforem. Tyto izoformy jsou typické
pro centralni nervovou soustavu. Obsahuji 352 az 441 aminokyselin (AMK). Tti izoformy
obsahuji tfi vazebné domény pro mikrotubuly (3R), zatimco ostatni maji domény 4 (4R).
Izoforma 4R ptevlada v urCitych tauopatiich jako je progresivni supranuklearni paralyza,
zatimco 3R tau je spojen s Pickovou chorobou (Andreadis, 1992).

Protein tau podléha za fyziologického i patologického stavu fadé posttranslacnich
modifikaci. Za zminku stoji acetylace, glykace, ubikvitinilace a pfedevsim fosforylace
(Morris, 2011). Fosforylace vyrazné snizuje afinitu k mikrotubulim. V kazdé izoformé tau
se nachdzi okolo 30 moznych fosforyla¢nich mist (Buée, 2000). Pfi plném nasyceni
fosforylovanych mist — hyperfosforylaci — tak dochazi k naruseni dynamiky mikrotubulu
a k usnadnéni vzniku tau inkluzi (Wang, 2008). Je znamo mnoho kinaz, které hraji dilezitou
roli ve fosforylaci tau. Jedna se predevsim o proteinové kinazy: glykogensyntaza kinaza-3,
cyklin-dependentni proteinkinaza-5 a mitogen aktivované proteinkinazy a lymfocytové

specificka proteinova tyrosinkinaza (Farwa, 2019).

14
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Obr 1. Schématické znazorneni lidského genu pro tau protein (A) a jeho sest proteinovych
izoforem (B). (Prevzato z Arendt, 2016, Karlikovd, 2018).

Positivné nabité oblasti tau proteinu se za fyziologickych podminek ptipojuji
K negativné nabitym tubultim (Spillantini. 2013). Kvili strukturnim zménam zptsobenych
fosforylaci, se méni afinita tau vici mikrotubulim a dochazi k uvolnéni tau proteinu.
Dusledkem toho je, Ze se volny modifikovany tau protein agreguje do dimerti a oligomerd.
Pravé oligomery jsou zakladem pro tvorbu parovych helikalnich filament (PHF), které pak
vedou ke vzniku neurofibrilarnich Klubi¢ek (NFT). NaruSeni struktury mikrotubul vede

k disfunkci organel a ovlivnéni axonalniho transportu (Reddy, 2011).
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1. Protein tau vazany na mikrotubuly 4. Tau protomer
2. Konformaéni zména vyvolana 5. Parové helikalni filamenty (PHF)

patologickym stavem za vzniku dimeru
ﬁ%

3. Tau oligomer 6. Neurofibrialni klubicka (NFT)

Obr 2. Schématické znazorneéni agregace modifikovaného tau proteinu. (Prevzato Z Martin
2011, Karlikova 2018).

4.1.2. Transgenni model pro tauopatie — SHR 24

Transgenni modely mohou pfispét k pochopeni vzniku fady onemocnéni. Mohou byt
také piinosné pro identifikaci novych biomarkerli a potencidlnich terapeutickych cild.
V experimentalni ¢asti této diplomové prace byly pouzity transgenni modely: SHR kontrolni
potkani (staii 4-14 mésicti) a SHR 24 (stafi 4-14 mésict) k simulaci procesu tauopatie. Typ
potkani SHR 24 exprimuje nemutovany, zkraceny tau protein (151-391, 3R). U téchto
modell se rozviji progresivni neurofibrilarni degenerace jiz ve véku 9 mésicu (Zilka, 2016).
Neurofibrilarni patologie vSak vede ke zkraceni doby zivota. Typ SHR (,,Spontaneously
Hypertensive Rat*) byl zvolen pro své predispozice k rozvoji AD (chronicka hypertenze,

metabolicky syndrom s inzulinovou rezistenci) (Do Carmo, 2013).
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4.1.3. Amyloidozy

v

Amyloidovy prekurzorovy protein (APP) piredstavuje jeden z nejhojnéjSich
glykoproteint v centrdlnim nervovém systému. Je vSudypfitomné exprimovan v lidskych
tkanich. Vyskytuje se nejen v plazmatické membrané ale i v dalSich dilezitych organelach
jako jsou endoplazmatické retikulum, Golgiho aparat a mitochondrie (Rhein 2007). APP je
metabolizovan dvéma odlisSnymi a vzdjemné se vylucujicimi cestami. Za fyziologickych
podminek se pfednostné vyuziva metabolizace pomoci sekre¢ni drahy, kde dochazi ke
Stépeni pomoci a-sekretazy. Druhd — amyloidni cesta pouziva alternativniho Stépeni p-
sekretazou a nasledné¢ y-sekretdzou. Konecnym produktem pii tomto typu metabolizace je
amyloid p. Jedna se o heterogenni skupinu peptidi s riznou délkou v rozmezi 38-43
aminokyselin. Ackoli neni piesn¢ znama funkce, pravdépodobné se podili na synaptické
plasticité. Obecné mohou proteiny s velkym poctem aromatickych vedlejSich skupin tvofit
amyloidni fibrily v dusledku interakce m-m, ke které dochazi mezi n-orbitaly struktury
benzenového kruhu (Masters, 2015). Dochazi k tomu, ze se amyloidni monomery mohou
vazat k sobé navzajem a tvoftit oligomery a nasledné az amyloidni plaky, které pak ptispivaji

Kk neurodegenerativnim procesim (De-Paula, 2012).

4.1.4.Synukleinopatie

Tato tfida neurodegenerativnich onemocnéni je charakterizovana agregaci proteinu
a-synukleinu v neuronech a gliich. Jedna se o cytosolovy protein obsahujici 140 AMK.
Nejvice se exprimuje v mozku, dale pak v placenté, plicich a v srdci (Dugger, 2017).
Fyziologicka role a synukleinu neni zcela objasnéna, nékolik studii vS§ak naznacuje, Ze by se
mohl podilet na regulaci uvolfiovani a transportu dopaminu. Za patologickych podminek se
a-synuklein sestavuje do oligomert a fibril bohatych na [-list. Mezi nejcastéjsi
synukleinopatie patii Parkinsonova choroba. Synukleinopatie ma dale souvislost s demenci

s Lewyho télisky a PD demenci (Spillantini, 2016).

4.2. Demence

Na celém svéte trpi demenci priblizn€ 50 miliont lidi. Pfedpoklada se, ze celkovy pocet
lidi s demenci dosahne v roce 2030 82 miliond. Je zplisobena riiznymi chorobami a stavy,
které vedou k poskozeni mozkovych bunék. Pro tuto diagnézu musi byt splnéna nasledujici

kritéria: musi zahrnovat pokles funkce paméti a alespon nékteré omezeni kognitivnich
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schopnosti. Mezi kognitivni schopnosti patfi: vytvaret koherentni fe€, porozumét
mluvenému nebo psanému projevu, rozpoznavat nebo identifikovat objekty za predpokladu
neporusené smyslové funkce, provadét motorické ¢innosti, schopnost abstraktné myslet,
dé€lat rozumné usudky a planovat a provadét slozité ukoly. Jednotlivei jsou zmateni, maji
zhorSeny usudek, potize s vyjadfovanim, dezorientaci Sohledem na cas a prostor
(Alzheimer’'s Association, 2015). Alzheimerova choroba (AD) je zdaleka nejcastéjsi

pti¢inou demence a predstavuje az 80 % vsech diagn6z demence (Femminella, 2018).

4.2.1. Alzheimerova demence

Alzheimerova choroba je smiSend neuropatologie charakterizovana progresivnim
kognitivnim poklesem, v¢etné ztraty paméti, behavioralnich a psychologickych symptomu
a zmén osobnosti. Mezi klinické projevy patfi postupné zhorSovani epizodické paméti
a dalsich intelektualnich schopnosti. VétSina piipadi onemocnéni zacina po 65. roku zivota
(. AD s pozdnim néstupem). Nékteré ptipady se projevuji naopak i u mladsich subjekt
urovenn vzdélani, dale pak traumata hlavy se ztrdtou védomi a v neposledni fad¢ také
piitomnost alely €4 genu pro apolipoprotein E (de-Paula, 2009). ApoE je glykoprotein, ktery
je exprimovan nejvice V jatrech a nasledné v mozku (Kim, 2009). Za fyziologickych
podminek se jedna o ligand v receptorem zprostiedkované endocytdze lipoproteinovych
Castic. Nekteré studie naznacuji, ze prave interakce apoE a amyloidu  hraji dalezitou roli

v patogenezi AD (Dorszewska, 2016).

Mezi dalsi charakteristické znaky AD patfi pfitomnost senilnich plaki
a neurofibrilarnich spleti spolu se ztratou neuronti, dystrofickymi neurity a glidézou.
Neurotické plaky jsou extracelularni 1éze a jejich hlavni sloZkou je amyloid P.
Neurofibrilarni spleti jsou intracelularni 1éze skladajici se z hyperfosforylovaného proteinu
tau (de-Paula, 2009). Patologie AD postihuje Siroké oblasti mozkové kiry a hippocampu.
Poprvé byla patologie detekovana ve frontalnich a temporalnich lalocich a postupujici do

neokortexu (Masters, 2015).
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4.3. Lipidomika

Lipidomika je intenzivné se rozvijejici odvétvi metabolomiky, jejiz cilem je kvalitativni
a kvantitativni analyza lipida. Lipidy jsou definovany jako hydrofobni nebo amfipatické
molekuly, které vznikaji ¢aste¢né kondenzaci thioesterti (mastné kyseliny, polyketidy) nebo
kondenzaci izoprenovych jednotek (prenoly, steroly) (Fahy, 2005). Jedna se o rtiznorodou
a vSudyptitomnou skupiny sloucenin, které maji mnoho klicovych biologickych funkci. Jsou
nedilnou strukturalni slozkou bunécnych membran, slouzi jako zdroj energie, Gi¢astni se

signalnich drah a tvofi prostiedi pro spravné fungovani mnoha enzymu (Fahy, 2011).

V roce 2005 konsorcium LIPID MAPS vyvinulo klasifika¢ni systém pro lipidy. Druhy
lipidGi jsou zafazeny do osmi kategorii: mastné kyseliny (FA), glycerolipidy (GL),
glycerofosfolipidy (GP), sfingolipidy (SP), sterolové lipidy (ST), prenolipidy (PR),
sacharolipidy (SL) a polyketidy (PK). Jednotlivé kategorie lipida 1ze poté dale roz¢lenit na
podtiidy: ceramidy (Cer), hexosylceramidy (HexCer), dihexosylceramidy (Hex2Cer),
sfingomyeliny (SM), lysofosfatidylcholiny (LPC), LPC s alkylovymi substituenty (LPC-O),
fosfatidylcholiny  (PC), alkylové a alkenové  substituenty PC  (PC-O),
lysofosfatidylethanolaminy (LPE), LPE s alkylovymi substituenty (LPE-O),
fosfatidylethanolaminy  (PE), alkylové a alkenové substituenty PE (PE-O),
fosfatidylglyceroly (PG), fosfatidylinositoly (PI), fosfatidylseriny (PS). diacylglyceroly
(DG), triacylglyceroly (TG) a estery cholesterolu (CE) (Fahy, 2005). Z divodu velkého
mnozstvi lipidovych struktur vychazejicich predevsim z lipidomickych analyz vyuZivajici
hmotnostni spektrometrii, byl v roce 2013 zaveden zjednoduSeny systém pro tvorbu nazvu

lipidti (Liebisch, 2013).

Deregulace lipidového metabolismu souvisi s riznymi typy onemocnéni jako jsou
napiiklad AD, nadorova a kardiovaskuldrni onemocnéni (Fahy 2005). A pravé pokroky
Vv lipidomické analyze by mohly osvétlit celou fadu molekularnich a biochemickych otazek

spjatych s touto tématikou.

4.3.1. Cilena a necilena lipidomika

Lipidomické ptistupy 1ze rozdélit na necilené a cilené, z nichZz kazdy ma své vlastni
vyhody a omezeni. Necilend lipidomika se zaméfuje na analyzu vSech detekovatelnych
lipid ve vzorku. V mnoha piipadech se vyuzivaji platformy s vysokym rozliSenim HRMS

pro urceni presné molekulové hmotnosti. Nasledna fragmentace piki vede Kk rozliseni
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kazdého lipidového druhu. Naproti tomu cilena lipidomika méii specifické lipidy pfedem
definovanych prekurzorovych a produktovych iontti (Min Li, 2014). Pro cilenou lipidomiku
se nejcastéji vyuzivd hmotnostni spektrometrie s trojitym kvadrupolem, kterd poskytuje

vysokou citlivost, selektivitu a Siroky dynamicky rozsah.

V nedavné dobé vysla studie, kterd zavedla pojem ,,pseudocilend* lipidomicka
analyza s vysokym pokrytim. Jedna se o kombinace vyhod z cilenych a necilenych metod.
Nejprve dochazi k lipidové analyze UHPLC-HRMS V rezimu Gplného skenovani. Cilem je
dosahnout co nejvétsi pokryti profilovani lipida, ziskat MS/MS fragmenty, pfesné hmoty
aretenéni Cas. Dale byly hledany dosud nedetekované, ale teoreticky existujici lipidy.
AV neposledni tadé¢ doslo na zdkladé charakteristickych fragmentacnich iontid
a odpovidajicich rodi¢ovskych iontti k vytvofeni tzv. iontovych lipidovych part.
Nasledovala analyza v MRM rezimu (Xuan, 2018). Na zakladé této studie, byla tato jiz

optimalizovana metoda vyuzita v experimentalni ¢asti diplomové prace.

Pracovni postup pro lipidomickou analyzu zahrnuje pfipravu biologického materialu,

nasledné detekci zalozenou primarné na hmotnostni spektrometrii a zpracovani dat.

4.3.2. Pristupy pro extrakci lipidi

Extrakce lipidi ze slozitych biologickych matric se provadi z toho diivodu, aby se
béhem analyzy dosahlo obstojnych vysledki. Cilem extrakce je zakoncentrovani
a odstranéni interferujicich latek jako jsou sacharidy, proteiny nebo jiné malé molekuly. Lze
vyuzit prevazné dvou metod a to: extrakce kapalina-kapalina (LLE) a extrakce na pevné fazi
(SPE) (Wang, 2019; Min Li 2014).

V roce 1957 vyvinul Folch extrakéni metodu za pouziti chloroformu/methanolu (2:1)
(Folch, 1957). Tato metoda byla pozd¢ji modifikovana Blighem a Dyerem o ptidavek vody
a pouziti mensiho mnozstvi ¢inidla (chloroform/methanol), které vedlo ke zvyseni vytézku
a zabranéni degradaci lipidi. Metoda se velmi osvédCila pro extrakci semi-polarnich
a nepolarnich lipida s jejich schopnosti proniknout do bunéénych membran, vyssi polaritou
a silnou interakci s vodikovymi vazbami (Bligh, 1959).

Dalsi metoda, ktera je méné toxicka, je zalozena na systému hexan/isopropanol (3:2).
Avsak pfijata nebyla z divodu nizké Gi¢innosti extrakce. V roce 2008 byla vyvinuta metoda
zalozena na methyl-terc-butyletheru (MTBE). Tento pfistup, diky nizké hustot¢ MTBE
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znacné zjednodusSuje separaci lipidi a soucasné lze extrahovat i rtizné tiidy metabolith

(Matyash, 2008).

4.3.3. Analyza lipidi

Lipidy lze analyzovat separa¢nimi a spektralnimi technikami. Mezi separacni
techniky patii tenkovrstvd chromatografie (TLC), plynova chromatografie (GC) ve spojeni
s FID nebo MS, dale pak vysokouc¢inna kapalinova chromatografie (HPLC), ktera se tfadi
mezi nejpouzivanéjsi separacni pristupy piedevsim kvuli velké variabilit¢ detektort (MS,
UV, R, ...) a v neposledni fad¢ superkriticka fluidni chromatografie (SFC). Za spektralni
techniky se povazuji hmotnostni spektrometrie (HPLC/MS, Shotgun MS) a nuklearni
magneticka rezonance (NMR) (Holcapek, 2018).

HPLC separace muze probihat n¢kolika zpusoby. Chromatografie na reverzni fazi
(RP) separuje molekuly podle rostouci hydrofobicity, probiha na nepolarnich stacionarnich
fazich a pouziva se k oddéleni jednotlivych druhu lipida podle délky mastného acylového
fetézce. Sorbentem pro chromatografie na normalni fazi (NP) je polarni slozka a slouzi pro
separaci nepolarnich latek. Pti hydrofilni chromatografii (HILIC) se vyuziva normalni faze
roz§ifené o vodni mobilni f4zi. Biomolekuly jsou separovany na zdkladé poldrnich

a hydrofilnich interakci (Buszewski, 2012)

Superkriticka fluidni chromatografie je technika, béhem které se jako mobilni faze
pouziva superkriticka tekutina (SF). Ta se vyznaCuje nizkou viskozitou a vysokou
difuzivitou. Nejcastéji se vyuziva superkriticky oxid uhlicity, protoze je chemicky inertni,
nehoflavy, mé nizkou polaritu, a proto je ucinny pro analyzu hydrofobnich slouc¢enin

(Bamba, 2012).

Nejvyznamnéj§i metodou, pro svoji robustnost, univerzalnost, vysokou citlivost
a Siroky dynamicky rozsah méfeni, je hmotnostni spektrometrie. Ionizace vzorku patfi mezi
hlavni procesy v MS. V zavislosti na vlastnostech lipida 1ze vyuZit technik nésledujicich:
ESI (analyza polarnich lipidii), APCI a APPI (analyza nepolarnich lipidi), DESI (analyza
bez ptedchozi Gpravy slozitych vzorkl) a MALDI (Min Li, 2014). Shotgun predstavuje dalsi
Z pfistupt analyzy lipidi. Analyza probihd pomoci MS a MS/MS bez ptedchozi separace
vzorkl. Nejcastéji se vyuziva mekkych ionizacnich technik, a to bud’ ESI nebo MALDI.
Vysledkem analyzy, béhem které je koncentrace lipidii konstantni, je jedno spektrum,

obsahujici v§echny lipidy v ramci téidy. Pro kvantitativni analyzu lipidt se nejcastéji vyuziva
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charakteristickych fragmentovych iontti a neutralnich ztrat lipidovych tfid. Vyhodou metody

vvvvvv

identifikace izomerti (Hol¢apek, 2018).

Dalsi analytickou metodou, kterou lze vyuzit pro méfeni intaktnich biologickych
materiali, je NMR spektrometrie. Vyuziva se primarné pro urCovani struktury novych
lipid. Mezi vyhody patfi relativné snadna piiprava vzorku naopak limitujici faktory jsou
vysokd pofizovaci cena, nizkd senzitivita a obtiznd interpretace naméfenych spekter

(Chetwynd, 2017).

4.4. Statisticka analyza

Soucasné analytické metody poskytuji obrovské mnozstvi udajii. Volba vhodné
statistické analyzy je nezbytna k ziskani informaci ze surovych dat, které jsou dulezité
v kone¢né interpretaci lipidomickych vysledkii. K testovani vztahti a vyznamnosti
jednotlivych lipidomickych profili se v ramci jedné dimenze vyuzivd jednorozmérna
statistika. Tu lze také pouzit i pro potvrzeni vysledkli vicerozmérné statistické analyzy.
Nejcastéji jsou pouzivany: t-test, Pearsoniv korelaéni koeficient, Wilcoxonlv test,
Spearmanova korelace aj. Metody vicerozmérné analyzy nahliZeji na soubor dat v ramci
vicedimenzionalniho prostoru (Karlikova, 2018; Kirwan, 2013) Témto metodam bude

vénovana nasledujici kapitola.

Statisticka analyza

Jednorozmérna ‘ ‘ Vicerozmérna ‘

- p-value
‘ Supervizovana ‘ ‘Nesupervizované‘
/, - PCA
- PLS-R - LDA -CA
- PLS-DA
- OPLS-DA

Obr 3. Schématické znazornéni rozdéleni statistické analyzy (Prevzato z Granato, 2018).
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4.4.1. Vicerozmérna statisticka analyza

Metody vicerozmérné analyzy (MVDA — MultiVariate Data Analysis) zahrnuji
analyzu rozsahlého souboru dat snékolika proménnymi. Cilem metod je prozkoumat
strukturu zavislosti, vztahy mezi zahrnutymi proménnymi a neposledni fad¢ zachovat jejich
variabilitu (Worley, 2013).

Metody MVDA lze dale roz€lenit na nesupervizované a supervizované. Rozdilem je
zpisob diferenciace vzorkl. Nesupervizované metody déli vzorky do shlukti bez pfedem
znamych informaci o rozdé€leni, naopak supervizované metody de€li vzorky do skupin na
zakladé informaci o pfislusnosti vzorkl ke skupinam. Informace jsou piedem znamé a tykaji
se napiiklad stafi, stavu nemoci atd. (Worley, 2016; Granato, 2018)

Analyza hlavnich komponent (PCA — Principal Component Analysis) a shlukova analyza
(CA — Cluster Analysis) patii mezi nesupervizované metody. Mezi supervizované metody
se fadi diskrimina¢ni analyza metodou dil¢ich nejmensich ¢tverct (PLS-DA — Partial Least
Squares Disciminant Analysis) a ortogonalni diskrimina¢ni analyza metodou dil¢ich
nejmensich ¢tverci (OPLS-DA — Orthogonal Partial Least Squares Discriminant Analysis).
Kombinace nesupervizovanych a supervizovanych metod se vyuzivd pro zvySeni

spolehlivosti vysledki MVDA (Worley, 2016; Granato, 2018).

4.4.1.1. Nesupervizované metody MVDA

Analyza hlavnich komponent je jedna znejstarSich a nejvice pouzivanych
statistickych metod. Slouzi zejména k redukci dimenze a k zjednodusSeni popisu skupin
vzajemné korelovanych znakli v mnohorozmérné analyze dat (Pearson, 1901).

Principem PCA je nahradit mnoZstvi proménnych vyrazné menSim poctem novych
proménnych. Nové proménné si uchovaji maximum informaci z ptivodni datové matice
anazyvaji se hlavni komponenty (PCs — Principal Components). Matematicky se jedna
0 linearni kombinaci piivodnich proménnych. Hlavni komponenty jsou na sob& nezavislé —
ortogonalni. Prave diky PCs dochazi k redukci dimenzionality, kdy poc¢tu dimenzi odpovida
pocet hlavnich komponent (Granato, 2018).  Charakteristické pro kazdou hlavni
komponentu je jeji rozptyl neboli mira variability. Prvni hlavni komponenta nahrazuje
nejvetsi ¢ast variability ptivodnich dat, druha hlavni komponenta nahrazuje nejvetsi cast

rozptylu ptuvodnich dat, ktera nejsou obsazena v prvni hlavni komponenté atd. Hlavni
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komponenty jsou tedy sefazeny od nejvétsi variability po nejmensi. Grafickymi vystupy
PCA jsou bodové diagramy a zatézové grafy (Meloun, 1998).

Mezi dalsi nesupervizované metody patii shlukova analyza. Hlavnim cilem je
uspotadat objekty, které jsou charakterizovany sadou proménnych, na zaklad¢ urcité
podobnosti do jednotlivych skupin — shlukti. Metoda CA vyuziva dva postupy déleni vzorku:
hierarchické a nehierarchické. Shlukovani podle hierarchie mize mit dva algoritmy —
aglomeracni a divizni. Nové shluky podle aglomera¢niho algoritmu vznikaji na zakladé
nejveEtsi podobnosti a poté 1ze s kazdou skupinou pracovat jako se samostatnym objektem az
do chvile, kdy zlstane pouze jedna skupina vzorktli. Divizni shlukovani ma pfesné opacny
postup.

Grafickym vystupem CA je dendrogram. Jednd se o diagram zavislosti relativni

vzdalenosti mezi jednotlivymi skupina vzorki na mife shlukovani (Oliveri 2016, Granato

2018).

4.4.1.2. Supervizované metody MVDA

Mezi supervizované metody patii zpravidla kombinace diskrimina¢ni a regresni
analyzy. Cilem metod je vizualizace rozsahlého souboru dat a vyhled4vani zavislosti mezi

proménnymi (Worley, 2013).

Diskriminaéni analyza (DA — Discriminant Analysis) slouzi k rozliSovani a ke
klasifikaci vzorkt do skupin. Nejbéznéjsi metodou pro hodnoceni klasifikace je linearni
diskriminacni analyza (LDA — Linear Discriminant Anylysis), ta se snazi nalézt linearni
kombinace proménnych pomoci diskrimina¢ni funkce neboli tzv. kanonické variace.
Diskriminaéni funkci se rozumi rozdéleni vzorkt do jednotlivych skupin dle podobnosti
vramci celku. Pro vysoce dimenzionalni data trpi LDA tzv. prokletim dimenzionality
(Oliverri, 2016).

Regresni analyza se zamétuje spiSe na zavislosti mezi proménnymi. Jednim z typl
regresni analyzy je vicerozmérna linedrni regrese (MLR — Multiple Linear Regression), ktera
hleda linearni zavislost mezi vétsim poctem zavislych a nezavislych proménnych (Oliveri,
2016). Kombinaci metod PCA a MLR vznikla metoda PLS-regrese (PLS-R — Partial Least
Squares-Regression). Tato metoda analyzuje v souboru dat kvantitativni zavislosti mezi

dvéma skupinami proménnych (World, 2001).
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Metoda c¢asteCné diskriminaéni analyzy nejmensSich ctvercii prekonavd omezeni
metody LDA pii feseni velkého poc¢tu proménnych. Jedna se o spojeni metod LDA s PLS-
R. PLS-DA vyhledava kvantitativni zavislosti mezi proménnymi a zaroven slouZzi
k diskriminaci vzorku do skupin (Chung, 2010). Hlavni vyhodou piistupu PLS-DA je
dostupnost a schopnost zpracovat vysoce kolinearni a tzv. hlu¢na data. Ortogonalni projekce
OPLS-DA pouziva oproti PLS-DA korekci pomoci ortogonalniho signalu (OSC —
Orthogonal Signal Correction). OSC je pouzivan jako filtr, ktery pfi konstrukci druhé,
ortogonalni komponenty systematicky odstranuje Cast variability, kterd souvisela s prvni

komponentou (Gromski,2015; Worley 2016).

Kiizova validace neboli permuta¢ni test s parametry R? a Q? se vyuziva k ovéfovani
kvality a spravnosti rozsahlych vystupnych modeli metod PLS-DA a OPLS-DA. Parametr
R? testuje spravnost rozdéleni vzorkti do skupin, zatimco Q? uréuje prediktivni schopnost
modelu. Pokud se R? rovna 1, dochazi k idealnimu rozdéleni. Q> = 1 zna&i idealni

piedvidatelnost modelu pro rozdéleni vzorku do skupin (Triba, 2015).
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5. Prakticka Cast

5.1.Material

5.1.1. Chemikalie

Acetonitril LC-MS (ACN, >99,9%), methanol LC-MS (>99,9%) byly zakoupeny
u firmy Fluka (Némecko). Isopropanol LC-MS (IPA, >99,9%), methyl terc-butyl ether
(MTBE, 2>99,9%) byly zakoupeny u firmy Sigma Aldrich (USA). Standard
SPLASH® LIPIDOMIX® Mass Spec Standard, obsahujici viechny hlavni t¥idy lipidd, byl
zakoupen u firmy Sigma Aldrich (USA).

Pro ptipravu vSech roztoki byla pouzita LC-MS voda, ktera byla zakoupena
u spolecnosti Sigma Aldrich (USA).

5.1.2. Pristrojové vybaveni a software

Studované latky byly analyzovany pomoci kapalinového chromatografu Ultimate
3000 RS (Dionex, USA), ve spojeni s hmotnostnim spektrometrem Triple Quad 6500
(SCIEX, Framingham USA). Déle byly pouzity Vortex V-1 (BioSan, CR), centrifuga Mikro
120 (Hettich zentrifugen, Némecko), chlazena centrifuga Rotina 410 (Hettich GmbH & Co.
KG, Tuttlingen, Némecko), ttepacka PSU-10i (Biosan, LotySsko), lyofilizator FastPrep
(Labconco, USA).

Naméfena data byla dale zpracovavana pomoci softwari Analyst (AB Sciex Framinghom
MA, USA), MultiQuant™ 3.0 (AB Sciex, Framingham, MA, USA), R softwaru verze 3.5
(programovaci jazyk a prostfedi urené pro statistickou analyzu dat a jejich grafické

zobrazeni; www.r-project.org) a v software Cytoscape 3.7.2. (tvorba lipidovych map).

5.1.3. Biologicky material

K analyze byl pouZit zadni mozkovy kmen transgennich potkani SHR 24 a kontrolni
vzorky SHR. Vzorky byly poskytnuty PharmDr. Andrejem Kovacem, PhD. z Institutu
neuroimunologie Slovenské akademie véd. VSechna zvifata byla chovéna ve standardnich
laboratornich podminkach s volnym ptistupem k vodé a potraveé. Byly dodrzovany i svételné

podminky (12hodinovy cyklus svétlo/tma).
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Vsechny experimenty byly provedeny v souladu se Smérnicemi Slovenského
a Evropského spolecenstvi se souhlasem Etické komise Neuroimunologického tustavu

a Statni veterinarni a potravinaiské spravy Slovenské republiky.

Tab 2. Specifikace vzorkii

Stari [mésic] CN [pocet] TG [pocet]
4 10 10
6 13 12
8 10 10
10 10 6
12 10 12
14 8 14
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5.2. Priprava vzorki, vzorki kontroly kvality, blanku

Pro piehlednost celého pracovniho postupu je na nasledujicim obrazku uvedené

schéma (Obr 4.) pracovniho postupu.

Pfiprava vzorka

|

Cilena lipidomicka analyza
pomoci LC/MS

|

Integrace piku
(MultiQuant)

Interpolace dat
(LOESS metoda)

Transformace In

/ N

Jednorozmérna statisticka analyza Vicerozmérna statisticka analyza

t-test, krabicové grafy PCA, OPLSDA

,

Graficka vizualizace pomoci teplotnich a lipidovych map
Obr 4. Pracovni postup celé praktické casti.

Jelikoz je klasifikace lipidl velice obsahla lze vyuzit schématickou nomenklaturu.
Format (XX:YY) udava pocet uhlikii v acylovém fetézci a pocet dvojnych vazeb. Pokud
vime, kolik uhlikd a dvojnych vazeb je na samotném acylovém fetézci vyuziva se formatu
(XX:YY _XX:YY). A kdyZ je zndma 1 pfesnd pozice acylll 1ze pouzit nasledujici formaty
(XXYYIXX:YY), (XX YYIXX:YY/IXX:YY) (Liebisch, 2013). Toto znaceni je vyuzivano

Vv celé diplomové praci.
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Priprava vzorku:

Vzorky pro cilenou lipidomickou analyzu byly pfipraveny navdzenim 50 £ 5 mg
zadniho mozkového kmene, nésledné bylo pfidano 300 pL MeOH s pfidavkem interniho
standardu SPLASH® LIPIDOMIX® (na piipravu 40 mL zasobniho roztoku MeOH bylo
pouzito 250 uL standardu) a ocelové homogeniza¢ni kulicky. Tato ¢ast experimentu byla
provadéna na suchém ledu. Nasledovala homogenizace tkané 60 s/ 20 Hz v homogenizatoru
FastPrep. Do smési byl pfidan 1 mL MTBE, néasledovalo zvortexovani a ptidani 300 ul H20.
Vzorky byly umistény na 15 min na tfepacku (240 rpm) a nésledné 10 minut do lednicky pii
4 °C. Nasledovala centrifugace pii 4 °C 15 min x 10 000 g. Poté bylo odebrano 400 nl
oddélené horni vrstvy. Smés byla umisténa na 20 minut do mrazdku na -80°C. DalSim
krokem byla lyofilizace vzorki ptes noc. Pro kone¢nou analyzu byl lyofilizat rekonstituovan
ve 100 pl roztoku ACN/IPA/H20 (2:2:1), zvortexovan, zcentrifugovan pii 20 °C 10 min x
10 000 g a nasledn¢ doslo k odebrani 80 pL ¢irého supernatantu do HPLC vialek.

Piiprava vzorki kontroly kvality (QC) a blanku:

Pro ptipravu QC vzorku bylo odebrano 5 pL ¢irého supernatantu z kazdého vzorku

do mikrozkumavky. Poté nasledovala centrifugace 5 min x 10000 g.
Piiprava blanku:

Pro blank bylo misto vzorku pouzito 50 uLL vody a 300 uL. MeOH s IS. Dalsi postup

byl stejny jako pfi ptipraveé vzorkd.
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5.3. Pouzité metody

Pouzita metoda vychazela ze studie Xuan a kol. (Xuan, 2018). Cilena lipidomika byla
provedena pomoci kapalinové chromatografie (Ultimate 3000 RS Dionex, USA) ve spojeni
s tandemovym hmotnostnim spektrometrem Triple Quad 6500 (SCIEX, Framingham USA).
Separace probihala na koloné¢ Acquity UPLC BEH C8 (2,1x100mm, Waters, Milford, MA,
USA). Pro piipravu mobilni faze A bylo pouzito IPA + ACN v poméru 9:1. Mobilni faze B

obsahovala ACN + H20 v poméru 6:2. Do obou fazi byl pfidain 10 mM octan amonny.

Gradient mobilni faze byl nasledujici: 0-1,5 minuty, 32 % B; 1,5-15,5 min, zvySovani
koncentrace B z 32 % na 85 %; 15,5-15,6 min rust koncentrace B z 85 % na 97 %; 15,6-18,0
min, 97 % B; 18,0-18,10 min, navrat na po¢ateéni podminky z 97 % na 32 % B; 18,10-20
min, reekvilibrace kolony pti 32 % B. Pritok mobilni faze byl 0,35 mL/min. Separace
probihala pfi tlaku 400 bart. Nasttik vzorku byl 0,3 pL.

%B

120
100
80
60

40

Podil faze B [%]

20

0 5 10 15 20

Cas [min]

Obr 5. Schéma gradientové eluce. Procentudlni zastoupeni mobilni faze B v ramci celé
analyzy (20minut).

Nastaveni parametri iontového zdroje hmotnostniho spektrometru Triple Quadu
6500 je shrnuto v Tab 2. Méfeni probihalo ve dvou pozitivnich a v jednom negativnim médu
VvV rezimu ,,scheduled multiple reaction monitoring™ (scheduled MRM). V tomto rezimu
dochazelo k méteni kazdého lipidu pouze 100 s. Nastaveni MRM piechodd vychazelo
z predchozi studie (Xuan, 2018). Do finalni metody byly vybrany ptechody pouze téch
lipida, které se nachazely ve vzorcich QC. Jednotkové rozliseni bylo aplikovano na oba

kvadrupdly (Q1, Q3). Byl aplikovan kolizni plyn ,,medium®.
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Tab 3. Parametry iontového zdroje

Napéti zdroje [V] +5500/-4500
Teplota v iontovém zdroji [°C] 500
Tlak suSiciho plynu [arb.] 50

Tlak zmlZujiciho plynu [arb.] 60

Tlak cloniciho plynu [arb.] 50
Cas p¥epinani polarit [ms] 10
Pauza mezi mérenim [s] 3
Celkovy cyklus [s] 2

Dilezité je zminit i hodnoty kolizni energie (CE), hodnoty deklasteraéniho potencialu (DP)
a vystupni potencial kolizni cely (CXP). Tyto parametry spolu s po¢tem nalezenych analyt
V negativnim a pozitivnim modu rozdélenych dle lipidovych tfid jsou uvedeny v Tab. 4.
Celkovy pocet lipidi je 1088 v pozitivnim modu a 237 v moédu negativnim. Rozsifené
tabulky vsech nalezenych lipidi véetné retencnich ¢asti se nachazi v kapitole Piilohy —

Ptiloha 1. Parametry negativniho modu, Ptiloha 2. Parametry pozitivniho modu.

Tab 4. Parametry pozitivniho a negativniho modu véetné poctu analyti v lipidovych tridach

Pozitivni mod Negativni mod

Lipidové tiidy DP[V] CE[V] Pocet DP CE Pocet
VI V]
FA - 80 -25 32
PG - 80 -45 64
Pl -70 - 60 61
PS -50 -35 77
CE 100 20 4
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Cer/HexCer/Hex2Cer 100 40/45 84/51/5

DG 100 30 105
LPC/LPC-O 110/110 40 38/10
LPE/LPE-O 100 25/30 24/3

PC/PC-O 100 40/60 148/ 107
PE/PE-O 100 30/50 82/129

SM 110 40/60 64

TG 100 35 235

5.4.Vyhodnoceni dat

Pomoci cileného lipidomického piistupu bylo analyzovano 125 vzorkt. Zpracovani dat
zahrnovalo integraci, interpolaci a transformaci dat. V konecné fazi byla data podrobena

statistické analyze.

Byla provedena integrace ploch pikd naméfenych lipidt v softwaru MultiQuant (verze
3.0, Sciex, Foster City, CA, USA). Poté nésledovalo zpracovani dat v R programu:
1) interpolace dat pomoci metody ,,locally weighted regression” (LOESS) (Gardlo, 2019);
2) uQC byl vzorkd vypocitan variacni koeficient s cilem odstranit systematické chyby;
3) logaritmicka transformace dat; 4) vypocet Mahalanobisovy vzdalenosti pro vylouceni

odlehlych vzork.

Ke statistickému hodnoceni a vizualizaci dat byly pouZzity metody jednorozmérné
analyzy (t-test, teplotni mapy, krabicové grafy), nesupervizované metody mnohorozmérné

analyzy PCA, metody supervizované OPLS-DA (VIP a skorové grafy) a lipidové mapy.
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6. Vysledky

6.1.  Vysledky z integrace a procesovani dat

Z 1325 navrhovanych latek v pozitivnim a negativnim modu se zpracovavalo 891
lipidd. Vystupem HPLC-MS analyzy je soubor detekovanych analytd ve formé

chromatografickych zaznamu. Obr. 4 a 5 ukazuji zdznamy nahodné vybranych tiid lipida

v urcitych retencnich casech pro né typickych.

9,065 /\’
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Obr 6. Chromatograficky zdznam pro lipidomickou podtiidu hexosylceramidii (HexCer).
Viditelna je zavislost intenzity na poctu uhlikii v acylovém retézCli.
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Obr 7. Chromatogram s prikladem separace pro lipidomickou podtiidu fosfatidylcholinu
(PC). Viditelna je zavislost retencniho casu na délce acylového retézce a dvojnych vazeb.
Dochazi k drivejsi eluci lipidii S nizsim poctem uhlikii v atomu a vyssim poctem ndasobnych
vazeb.
Integrace ploch piki je nedilnou soucasti zpracovani nameétenych dat. Béhem vlastni
integrace dat v softwaru MultiQuant dochazi k porovnani retenc¢nich ¢asi, ke kontrole
profilu a intenzity pikd, k odintegrovani duplikatd latek. Intenzita piku byla minimalné 5x

intenzita Sumu blanku.
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Obr 8. Priklad integrace pikiic v programu Multiguant u ndhodné vybraného
fosfatidylethanolaminu LPC (16:1).
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Dalsim krokem byla interpolace dat, kde se vyuzivaji vzorky QC. Ty slouZi
k monitorovani odezvy intenzity latky v prubéhu analyzy. Vsemi QC vzorky byla prolozena
LOESS kiivka a nasledn¢ byla data na ni narovnana. Aplikovani LOESS metody je
znazornéno na Obr 7. Nasledné byl u QC vypocitan varia¢ni koeficient (CV). Analyty s CV

vyssi nez 30 % byly z analyzy automaticky vyfazeny.

o
S o
CN_4
S CN_6 A g,
] CN 8 S
CN_10 . ]
o CN 12
S CN_14 S
S |16 =1
n |« 1606 . S
N TG.8 . . 2
TG_10 . * * L .
o 1612 .
s TG_14 ¢ « A®, e 8
& T|aac « ? M . S ]
g . . s T g
_CCUO . A‘A .® A ve et o A —EJ N
QS . . o o
e A OSSN -
E§ e e kS A . o g
- - A o A® « * ° A 2
o . o v,
o %aes * .o . o
o . . .A 8 -~
2 oA A, P . . . =1
- % . ‘9
o ¢ e e
g% S -
2 8
2 [rs)
(=T B J . o' * .
T T T T T T T T
0 50 100 150 0 50 100 150
Index Index
4 QCc
* Samples C *
= .. . . *
] 37 « ' . o *
] . . . * *e *°
g -. . . ® L4 A‘...' .
. .
. A ¢ . 2a
e A A . A T A e o
° A A, * A .
Qo { . * e A A® e, ; .
o~ o A o '. ' 3 L ] kA .
= . A, . .« °
w A * Yoo | o® . A
~ . LI .
i . ’ e
.Eja o- " -‘ .
-Dm . .
-Eo— -1 .
e
o
>
°oJ
o
[T .
T T T T
0 50 100 150
Index

Obr 9. Priklad interpolace dat za pouziti LOESS metody u fosfatidylcholinu PC 30:3; A:
puvodni surova data se systematickou chybou, B: prokldidani loess krivky; C: konecné
narovnani dat.
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Nasledovala logaritmicka (pfirozeny logaritmus) transformace dat. Pomoci hodnoty
Mahalanobisovy vzdalenosti, coz je pravdépodobnostni vzdalenost od priméru, doslo
k vytazeni odlehlych vzorkd. Jedna se o ty, které se vydéluji od dané skupiny a mohou
ovlivnit spravnost dat. V naSem piipad¢ doslo k vyfazeni jednoho vzorku ze skupiny
6meésicnich potkant s tauopatii. Hodnota Mahalanobisovy vzdalenosti byla 43,2, coz

dvojnasobné pievysovalo doporu¢enou maximalni hodnotu, ktera byla 23,3.

6.2. Statistické vysledky

Statistické vyhodnoceni spocivalo v porovnani skupin kontrol (CN) a transgennich
potkanti (TG) sto nejen na zakladé ne/ptitomnosti onemocnéni ale také napti¢ vékovym

spektrem (6 skupin CN 4-14 mésict a 6 skupin TG 4-14 mé&sict).

Jako objektivni nesupervizovana metoda byla aplikovana analyza hlavnich komponent
PCA, kterd porovnava cely soubor dat a divé se na rozdily mezi vzorky nikoli mezi zadanymi
skupinami, jak je bézné napt. u PLS-DA. Z Obr 10. vyplyva, ze PC1 odpovida 26,9 % a PC2
14,2 %. Vysvétlena variabilita datového souboru pro prvni dvé dimenze byla v souctu

41,1 %.
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Obr 10. Vystup z mnohorozmérné analyzy hlavnich komponent. Hodnoty vysvétlené
variability datového souboru pro jednotlivé komponenty.
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Obr 11. Vystup z mnohorozmerné analyzy hlavnich komponent (PCA). Barevné jsou odliseny
Jednotlivé skupiny vzorkit CN_4-14 a TG_4-14.

Nasledné byla aplikovéana supervizovand metoda vicerozmérné analyzy — OPLS-DA.
Jednim z vystuptt OPLS-DA jsou VIP (,,Variable Importance for the Projection®) grafy (Obr
12., Obr 14., Obr 16.) a skorové grafy (Obr 13., Obr 15., Obr 17.). Na VIP grafech je
znazornéno tiicet nejvice diskriminujicich lipidi oddélujici jednotlivé skupiny. V prvni fadé
se porovnavala data na zakladé pfitomnosti onemocnéni srovnanim SHR24 s odpovidajici
kontrolni skupinou stejného véku (Obr 12., Obr 13.), pozd¢ji pak napii¢ vékovym spektrem
(Obr 14.-17.)
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Obr 12. Vystup z mnohorozmeérné analyzy OPLS-DA (VIP graf). Jednd se o porovnani skupin
TG_14 a CN_14. Zminéné lipidy u transgennich potkanu 14 mésicii starych vykazuji vyssi
hodnoty oproti kontrolam.
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Obr 13. Vystup z mnohorozmérné analyzy OPLS-DA (skorovy graf). Vzorky CN_14 jsou
uvedeny jako modré krizky a vzorky TG_14 jsou zelené trojuhelniky.
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Obr 14. Vystup z mnohorozmérné analyzy OPLS-DA (VIP graf). Jedna se o porovnani
skupin TG_14 a TG_4. Modra barva znazornuje zvySeni u TG 14 vuci skupine TG 4.
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Obr 15. Vystup z mnohorozmérné analyzy OPLS-DA (skorovy graf). Vzorky TG_4 jsou

uvedeny jako modré ctverce a vzorky TG 14 jsou zelené trojuhelniky
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Obr 16. Vystup z mnohorozmérné analyzy OPLS-DA (VIP graf). Jedna se o porovnani skupin
QN_14 a CN_4. Zelend barva zndzornuje zvyseni ve skupiné CN_14 oproti skupine CN 4.
Cervena barva naopak zvyseni ve skupine CN_4 oproti CN_14.
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Obr 17. Vystup z mnohorozmérné analyzy OPLS-DA (skorovy graf). Vzorky CN_4 jsou
uvedeny jako cervené ctverce a vzorky CN 14 jsou zelené krizky.
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Na zaklad¢ informaci z OPLS-DA byly pro potvrzeni vytvofeny teplotni mapy. Byly
zhotoveny pro nasledujici skupiny: fosfatidylethanolaminy (LPE), fosfatidylglyceroly (PG),
sfingomyeliny (SM), fosfatidylcholiny (PC). Posledni zminéna je pro velky rozmér obsazena
Vv kapitole Ptilohy — Ptiloha 3. Teplotni mapy jsou vytvofeny na zakladé hodnot ,,p-value®,
které byly vypocitany parametrickym t-testem. Nizs§i hodnota ,,p-value* je znazornéna vyssi
intenzitou zbarveni. Hodnota ,foldchange" naopak udava, rozdily mediant mezi
jednotlivymi skupinami. Modra barva znaéi sniZeni. Cervena naopak zvyseni zmén u dané

skupiny vzorku.

TG 8 TG 4

TG_10 TG_4

TG_12 TG_4

TG 14 TG 4

CN_6_CN 4

CN_8_CN_4

CN_10 CN_4

TG 6_TG_ 4
CN_12 CN_4
CN_14 CN_4

LPE (16:0)

LPE (16:1)

LPE (17:0)

LPE (17:1)

LPE (18:0) os
LPE (18:1)

LPE (18:2) 104
LPE (19:1)

LPE (20:1) e
LPE (20:2) 104
LPE (20:3)
LPE (20:4)
LPE (22:1)

LPE (22:4)

LPE (22:5)

LPE (22:6)

1*10-8

Obr 18. Teplotni mapa pro lipidovou tridu lysofosfatidylethanolaminy (LPE). Zmény
konkrétnich lipidii v prubehu starnuti jsou zndzornény pomoci barevné skaly na zdklade
hodnot p-value (sytost barvy). Cervend/modra barva zndzoriiuje zvyseni/snizeni na zdakladé
rozdilu mezi skupinami.
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Obr 19. Teplotni mapa
pro  lipidovou  tiidu
fosfatidylglyceroly (PG).
Zmeny konkrétnich lipidu
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Obr 20. Teplotni mapa pro
lipidovou tridu sfingomyeliny
(SM). Zmeény konkrétnich
lipidu v pribéhu starnuti jsou
znazornény pomoci barevné
Skaly na zaklade hodnot p-
value (sytost barvy).
Cervend/modra barva
znazornuje zvySeni/snizeni na
zdklade rozdilu
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Pomoci krabicovych grafa byly zobrazeny vsSechny nalezené lipidy. Touto
jednorozmérnou analyzou doslo k potvrzeni vysledkt z OPLS-DA metody. Krabicové grafy
se zafezy znazorfiuji vyznamnost zmény medianu mezi porovnadvanymi skupinami.
V piipadé nepiekryvani zaiezi dvou krabicovych grafl existuje statisticky vyznamny rozdil
mezi mediany. Jako piiklad jsou uvedeny: LPC (19:1), LPC-O (18:0), PS (41:2) PC (41:6)

a PC (45:5). Dle prekryvani zatezl se uréovala vyznamnost zmén.
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Obr 21. Krabicove grafy vybraného fosfatidylethanolaminu LPE (19:1). Lipid vybran na
zdklade VIP grafu TG 14 CN _14. Zndzornujici porovnani ruzné starych transgennii a
kontrol.
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Obr 22. Krabicové grafy vybraného lysofosfatidylcholinu s alkylovymi zbytky LPC-O (18:0).
Lipid vybran na zdklade VIP grafu TG 14_TG 4. Zndzornujici porovnani ruzné starych
transgennii a kontrol.
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Obr 23. Krabicové grafy vybraného fosfatidylserinu PS (41:2). Lipid vybran na zdakladé VIP
grafu CN_14 CN_4. Znazornujici porovnani riuzné starych transgennit a kontrol.
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Obr 24. Krabicové grafy ndahodné vybraného fosfatidylcholinu PC (41:6). Zndzornujici
porovnani riizné starych transgennii a kontrol.
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PC (45:5)
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Obr 25. Krabicové grafy nahodné vybraneho fosfatidylcholinu PC (45:5). Znazornujici
porovnani rizné starych transgennii a kontrol.
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Nasledn¢ byla provedena graficka vizualizace celkovych zmén v lipidovém profilu
pomoci lipidovych map v softwaru Cytoscape.

LPE
Hex2Cer
. PE ? PS
HexCer * PC | 4
Cer a ¥ 7/ > g LPC
SM ] h
\ /| L +=7" pco
DG\  PEO
TG | _ 4 LPC-O
. Ne | LPE-O
| 2K p)
P FA
LPG PG

Obr 26. Legenda k ndsledujicim lipidovym mapam ukazujici polohu jednotlivych lipidovych
trid v zavislosti na moznych biochemickych premeénach.
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Obr 27. Graficka vizualizace pomoci lipidovych map. Jedna se o zndzornéni, které
zohlediuje pritomnost onemocneni, kdy dochazi k porovnavani stejné starych skupin v ramci
kontrol a transgennii. Legenda viz Obr 26.
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Obr 28. Graficka vizualizace pomoci lipidovych map. Jedna se o zndzornéni zmén v ramci
starnuti, kdy dochazi k porovnavani 6/8 mésicii viici 4 mésicum starym vzorku uvnitr
skupiny. Legenda viz Obr 26.

49



VYSLEDKY

10/4

12/4

Obr 29. Graficka vizualizace pomoci lipidovych map. Jedna se o zndzornéni zmén v ramci
starnuti, kdy dochazi k porovndavani 10112114 mésici viici vzorkiim 4 mésice starym uvnitr
skupiny. Legenda viz Obr 26.
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7. Diskuze

Cilem diplomové prace bylo porovndni a objasnéni zmén V lipidovém profilu
u transgennich modell pro tauopatie SHR 24 a zdravych kontrol SHR. Vzorky potkanti byly
rozdéleny do podskupin na zékladé vékového spektra 4-14 mésict. Jednalo se celkem

0 12 skupin obsahujicich 6-14 vzorkt. Celkové bylo analyzovano 125 vzorkd.

V experimentalni ¢asti byly nejprve extrahovany lipidy ze vzorkt zadni ¢asti mozkového
kmene. Nasledné byla provedena cilena lipidomicka analyza LC-MS. Metoda vychazela
z nedavné studie Xuan (2018). V prvnim kroku méfeni probihalo ve dvou pozitivnich a
V jednom negativnim modu v rezimu scheduled MRM, kde byly nasledn¢ vybrano do finalni
metody 1325 lipidt. V kone¢né fazi bylo detekovani a nasledné zpracovavano 891 lipida ze
17 lipidovych podtiid. Po procesovani byla data podrobena statistické analyze pouZzitim
metod jednorozmérné a vicerozmérné analyzy zahrnujici také jejich vizualizaci. V koneéné
fazi byly sledovany zmény lipidového profilu napii¢ statim potkant, poté pak na zakladé

ne/pfitomnosti/ daného onemocnéni.

V piipad€ nesupervizované vicerozmérné analyzy hlavnich komponent (Obr 11.) jsou
patrné znatelné rozdily v lipidovém profilu mezi skupinami CN a TG ve vékovém stadiu 8,
10, 12 a 14 mésicu. Pro nalezeni nejvice diskriminujicich lipidd se vychazelo z VIP grafu
OPLS-DA a nasledné bylo pozorovani potvrzeno jednorozmérnou statistikou analyzou za

pomoci t-testu (teplotni mapy) a krabicovych grafu.

Starnuti jako komplexni proces vede k degeneraci bunék. Diisledkem toho se postupné
a nevratné zhorsSuje struktura a funkce organti. Transgenni modely vykazovali zménu oproti
kontrolam uz od v 8 mésice véku, a lisili se pievazné u lysofosfatidylethanolaminy
a fosfatidylglyceroly, v 10 mésicich se pfidavaji zmény u sfingomyelini a ve 12 a 14 pak
u fosfatydilethanolamini  afosfatidylcholind. Tti nejvice  diskriminujici  lipidy
u transgennich vzorkli v porovnani 14 a4 mésice (Obr 14.) byly: PG (36:4) PG
(16:0)(20:4), LPE (19:1) a PG (40:5)_PG (18:1)(22:4).
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Zménam v lipidovych profilech v zavislosti na starnuti se vénuje studie (Tu, 2018), kde
byly pozorovany dramatické zmény. Vychozim biologickym materidlem byla mozkova tkan
mysich modeli (1-13 mésice stafi). Z vysledkd je patrné, ze dochazi ke snizeni hodnot
u glycerofosfolipidti, a naopak ke zvySeni u tiidy sfingolipidi. Konkrétné u nich byly
pozorovany zmeény v zavislosti na délce acylového fetézce. Lipidy S delSimi acylovymi
fetézci vykazuji tendenci se hromadit v mozcich starSich potkant, zatimco hodnoty u SL
s krat§imi fetézci klesaji. Coz bylo v souladu s nasimi vysledky. V nasi studii byly zjistény
signifikantni zmény u sfingomyelint, a to konkrétné u SM (32:2), SM (34:2) SM (35:2), SM
(37:2), SM (39:2) a SM (44:2).

Ceramidy, které jsou také soucasti metabolismu sfingolipidl, hraji dulezitou roli
v mnoha zéakladnich bunéénych procesech (rist, starnuti, apoptdza). Zvysené hladiny byly
detekovany u krysich modelt pro starnuti (Mullen, 2012). Rozdily Cer byly zjistény i ve
studii Filippova (Filippov, 2013), ktery pro analyzu pouzil lidskou mozkovou tkan s AD.
Vyznamné zvyseni bylo detekovano konkrétné u Cerl6, Cerl8 s Cer20. Dale literatura
uvadi, Ze starnuti je doprovazeno zménami i V lipidovém metabolismu cholesterolu
a fosfatidylinositola (Ledesma, 2012). Postupny pokles hladin u P1 potvrzuje i vy$e zminéna
studie, ktera jesté navic uvadi zmény u fosfatidylserint a fosfatidylethanolamind (Tu, 2018).
Hodnoty ceramidii a fosfatidylinositoli v nasem piipadé¢ zadné signifikantni zmény

nevykazovaly.

V druhé ¢asti prace byl porovnavan lipidovy profil s ohledem na ne/ptitomnost daného
onemocnéni. Pfi srovnani kontrol a transgennich vzorkl (14 mésict), je patrné, Ze jsou
hladiny lipidd z nasledujicich tiid: fosfatydilglycerold, lysofosfatidylethanolamind,
lysofosfatidylcholind s alkylovymi substituenty, fosfatidylcholint a sfingomyelint vyrazné
zvySené u transgenntl. Dale Ize fict, Ze signifikantni zmény v lipidovém profilu se vyskytu;ji
prevazné az od 8 mésice stafi transgennich potkanti. Kontrolni vzorky vykazuji zmény spise

az v meésici 12.

V soucasné dobé prevladaji studie, kde je hlavnim oblasti sekundarni tauopatie —
Alzheimerova demence. Ve studii Whiley a kol. (Whiley, 2013) byly analyzovany vzorky
lidské plasmy s AD a bylo prokazano vyznamné snizeni hodnot u fosfatidylcholint (PC),
a to konkrétné u PC (16:0/22:6), PC (16:0/22:6) a PC (18:0/22:6). Fosfatidylcholiny, jakozto

nejhojnéjsi glycerofosfolipidy v bunééné membrané, které jsou zapojeny do signalizace, se

zabyva i prace Grimma (Grimm, 2011). V tomto piipadé¢ byla vychozim materialem
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mozkova tkan s AD. Zminuje kromé signifikantné snizenych hladin PC i zmény u podtiidy
LPC. Toto neni v souladu s nasimi vysledky, jelikoz profil fosfatidylcholinii ve vét$iné

konkrétnich lipid vykazoval zvySené hodnoty.

Studie Wonga (Wong, 2017) upozoriiuje na mozné rozdily v lipidovych profilech pii
zkoumani rtznych oblasti mozku a v rizném stupni AD. Déle je nutné neopomijet
skute¢nost ze, v patologii AD se vyskytuje abnormalné hyperfosforylovany tau a jeho
inkluze i amyloid . Tudiz nelze ptesné fict, se kterou proteinovou abnormalitou dana zména

souvisi a nelze zcela srovnavat data u tauopatickych studii.

Piimo studiem tauopatii se zabyval nedavny metabolomicky vyzkum, ktery analyzoval
plazmu, mozkomisni mok (CSF) a mozkovou tkan transgennich potkani SHR 72
(Karlikova, 2018). Pfestoze se studie zabyvala celym metabolomem, byly zjiStény mezi
diskriminujicimi latkami i nékteré tfidy lipidi. Konkrétné v plazmé a CSF se vyskytovaly
zejména fosfatidylcholiny (PC). Konkrétné lipidy PC (20:2), PC (20:0) LPC (20:3), a LPC
(22:5) vykazovaly u plazmatickych vzorki snizené hodnoty. Zminéné lipidy nebyly v nasi

praci nalezeny.

Experiment diplomové prace je soucasti velké lipidomické a metabolomické studie ve
spolupraci s Institutem neuroimunologie Slovenské akademie véd. Ta ma v planu
porovnavat lipidovy profil v ramci riznych tkani transgennich potkani a kontrolnich vzorkd.
Dale bude sledovana plazma, CSF, ptedni mozkovy kmen a mozkova kira. Hledany budou
zmény v lipidech mezi normalné starnoucimi potkany a potkany s neurodegenaraci. Tato
komplexni studie ma do budoucna velky potencial objasnit celou fadu biochemickych otazek

V patologii tauopatii a objevit spolehlivy biomarker daného onemocnéni.
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8. Zavér

Tato diplomova prace byla zaméfena na cilenou lipidomickou analyzu zadniho
mozkového kmene transgennich potkanit SHR24 a SHR pro tauopatie. Pro analyzu byla
pouzita technika vysokoucinné kapalinové chromatografie ve spojeni s hmotnostnim

spektrometrem Triple Quad 6500.

V teoretické cCasti této prace byla vypracovana literarni reSerSe na téma:
neurodegenerativni onemocnéni, tauopatie a protein tau, lipidomika vcetné

nejpouzivanéjsich piistuptl a statistickd analyza.

V experimentalni ¢asti byla popséna pfiprava série vzorkl, kterd byla analyzovana
ptistupem cilené lipidomiky. Méteni probihalo ve dvou pozitivnich a v jednom negativnim
moédu v rezimu scheduled MRM. Vysledna data byla podrobena procesovani, béhem kterého
doslo k integraci pikd, aplikovani LOESS metody v pribéhu interpolace a transformovani
dat pomoci piirozeného logaritmu. Nasledné doslo k vizualizaci dat pomoci metod
jednorozmérné (teplotni mapy, krabicové grafy) a vicerozmérné analyzy (PCA, OPLS-DA,
lipidové mapy).

Lipidovy profil se ménil v zavislosti na pfitomnosti onemocnéni. Signifikantni zmény se
projevily u 8 mésice stafi transgennich potkanli, a to ve skupinach
lysofosfatidylethanolaminy, fosfatidylglyceroly, fosfatidylcholiny a lysofosfatidylcholiny.
Pfi sledovani zmén na zéaklad¢é starnuti byl 8. mésic také klicovy. Zde se vyskytovala
variabilita ve skupinach lysofosfatidylethanolaminy, fosfatidylglyceroly,
fosfatidylethanolaminy, fosfatidylcholiny a sfingomyeliny.
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PRILOHY

10. Prilohy

Ptiloha 1. Parametry MRM ptechodli negativniho modu.

ID (o} Q3 RT[min] DP[V] CE[V] CXP[V]
15:0-18:1(d7)
PG_SPLASH_1 740.552 288.298 5.49 -80 -50 -15
15:0-18:1(d7)
PG_SPLASH_2 740.552 153 5.49 -80 -50 -15
15:0-18:1(d7) PI_SPLASH_2 | 828.56 241 5.27 -80 -50 -15
FA 10:0 1711 1711 1.09 -80 -25 -16
FA 11:0 185.2  185.2 1.28 -80 -25 -16
FA 12:0 199.2  199.2 1.49 -80 -25 -16
FA 13:0 2132 213.2 1.55 -80 -25 -16
FA 14:0 2272 2272 1.56 -80 -25 -16
FA 14:1 2252 2252 1.58 -80 -25 -16
FA 15:0 2412 2412 1.67 -80 -25 -16
FA 15:1 239.2 2392 1.75 -80 -25 -16
FA 16:0 255.2  255.2 1.82 -80 -25 -16
FA 16:0_d3 258.3 2583 1.84 -80 -25 -16
FA 16:1 253.2  253.2 1.97 -80 -25 -16
FA 17:0 269.2  269.2 1.95 -80 -25 -16
FA17:1 267.2  267.2 2.1 -80 -25 -16
FA17:2 265.2  265.2 2.11 -80 -25 -16
FA 18:0 2833 2833 2.21 -80 -25 -16
FA 18:0_d3 2863  286.3 2.23 -80 -25 -16
FA 18:1 2812 2812 2.3 -80 -25 -16
FA 18:2 279.2  279.2 2.38 -80 -25 -16
FA 19:0 2973 2973 2.6 -80 -25 -16
FA19:1 2953 2953 2.68 -80 -25 -16
FA 20:0 3113 3113 2.78 -80 -25 -16
FA 20:1 309.3  309.3 2.99 -80 -25 -16
FA 20:3 305.2  305.2 3.34 -80 -25 -16
FA 20:5 301.2 3012 3.59 -80 -25 -16
FA 21:0 3253 3253 3.59 -80 -25 -16
FA 22:0 339.3 3393 3.74 -80 -25 -16
FA22:1 3373 3373 3.99 -80 -25 -16
FA22:4 3313 3313 4.9 -80 -25 -16
FA 22:5 3292 3292 5.31 -80 -25 -16
FA 22:6 3272 3272 5.9 -80 -25 -16
FA 23:0 353.3  353.3 5.99 -80 -25 -16
FA 24:0 367.4  367.4 6.55 -80 -25 -16
PG(32:0)_PG(16:0/16:0) 721.503 255.233 5.72 -80 -45 -16
PG(32:0)_PG(18:0/14:0) 721.503 227.202 5.72 -80 -45 -16
PG(32:1) 719.5 153 5.08 -80 -45 -16
PG(32:1)_PG(14:0/18:1) 719.487 281.249 5.13 -80 -45 -16
PG(32:1)_PG(16:0/16:1) 719.487 253.217 5.13 -80 -45 -16
PG(34:0)_PG(16:0/18:0) 749.534 283.264 6.62 -80 -45 -16
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ID a1 Q3 RT[min] DP[V] CE[V] CXP[V]
PG(34:1) 747.5 153 5.87 -80 -45 -16
PG(34:1)_PG(16:0/18:1) 747.518 281.249 5.92 -80 -45 -16
PG(34:1)_PG(18:0/16:1) 747.518 253.217 5.92 -80 -45 -16
PG(34:2)_PG(16:0/18:2) 745.503 279.233 5.33 -80 -45 -16
PG(34:2)_PG(18:1/16:1) 745.503 281.249 5.33 -80 -45 -16
PG(34:2-1) 745.5 153 5.28 -80 -45 -16
PG(35:1) 761.5 153 6.27 -80 -45 -16
PG(36:1) 775.5 153 6.72 -80 -45 -16
PG(36:1)_PG(16:0/20:1) 775.549  309.28 6.72 -80 -45 -16
PG(36:1)_PG(18:0/18:1) 775.549 281.249 6.72 -80 -45 -16
PG(36:1)_PG(20:0/16:1) 775.549 253.217 6.72 -80 -45 -16
PG(36:2)_PG(16:0/20:2) 773.534 307.264 6.02 -80 -45 -16
PG(36:2)_PG(18:0/18:2) 773.534 279.233 6.02 -80 -45 -16
PG(36:2)_PG(18:1/18:1) 773.534 281.249 6.02 -80 -45 -16
PG(36:2-1) 773.534 152.996 6.02 -80 -45 -16
PG(36:3)_PG(18:1/18:2) 771.518 279.233 5.13 -80 -45 -16
PG(36:4) 769.5 153 5.03 -80 -45 -16
PG(36:4)_PG(16:0/20:4) 769.503 303.233 5.03 -80 -45 -16
PG(36:4)_PG(18:2/18:2) 769.503 279.233 5.03 -80 -45 -16
PG(37:0) 791.6 153 7.72 -80 -45 -16
PG(37:1) 789.6 153 7.17 -80 -45 -16
PG(37:2) 787.5 153 6.62 -80 -45 -16
PG(37:3) 785.5 153 6.12 -80 -45 -16
PG(37:4) 783.5 153 5.62 -80 -45 -16
PG(38:1)_PG(20:0/18:1) 803.581 281.249 7.52 -80 -45 -16
PG(38:2) 801.6 153 6.92 -80 -45 -16
PG(38:2)_PG(18:1/20:1) 801.565 309.28 6.92 -80 -45 -16
PG(38:3)_PG(18:0/20:3) 799.549 305.249 6.32 -80 -45 -16
PG(38:4)_PG(16:0/22:4) 797.534 331.264 5.92 -80 -45 -16
PG(38:4)_PG(18:0/20:4) 797.534 303.233 5.92 -80 -45 -16
PG(38:4)_PG(18:1/20:3) 797.534 305.249 5.92 -80 -45 -16
PG(38:4-1) 797.5 153 5.92 -80 -45 -16
PG(38:5)_PG(18:1/20:4) 795.518 303.233 5.13 -80 -45 -16
PG(38:5-2) 795.5 153 5.08 -80 -45 -16
PG(38:6)_PG(16:0/22:6) 793.503 327.233 4.83 -80 -45 -16
PG(38:6)_PG(18:2/20:4) 793.503 303.233 4.83 -80 -45 -16
PG(38:6-2) 793.5 153 4.78 -80 -45 -16
PG(38:7) 791.5 153 4.43 -80 -45 -16
PG(39:1) 817.6 153 7.82 -80 -45 -16
PG(39:2) 815.6 153 7.22 -80 -45 -16
PG(39:3) 813.6 153 6.62 -80 -45 -16
PG(39:4) 811.5 153 6.07 -80 -45 -16
PG(39:5) 809.5 153 5.62 -80 -45 -16
PG(39:6) 807.5 153 5.13 -80 -45 -16
PG(40:1)_PG(20:0/20:1) 831.612 309.28 8.22 -80 -45 -16
PG(40:4)_PG(18:0/22:4) 825.565 331.264 6.42 -80 -45 -16
PG(40:5)_PG(18:0/22:5) 823.549 329.249 5.82 -80 -45 -16
PG(40:5)_PG(18:1/22:4) 823.549 331.264 5.82 -80 -45 -16
PG(40:6)_PG(18:1/22:5) 821.534 329.249 5.13 -80 -45 -16
PG(40:6)_PG(18:2/22:4) 821.534 331.264 5.13 -80 -45 -16
PG(40:7)_PG(18:1/22:6) 819.518 327.233 4.53 -80 -45 -16
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ID a1 Q3 RT[min] DP[V] CE[V] CXP[V]
PG(40:8)_PG(18:2/22:6) 817.503 327.233 4.23 -80 -45 -16
PG(41:4) 839.6 153 6.82 -80 -45 -16
PG(41:5) 837.6 153 6.22 -80 -45 -16
PG(41:6) 835.5 153 5.72 -80 -45 -16
PG(41:7) 833.5 153 5.33 -80 -45 -16
PG(43:6) 863.6 153 6.52 -80 -45 -16
PG(44:12) 865.5 153 3.73 -80 -45 -16
PI(30:0) 781.5 241 4.75 -70 -60 -16
PI(30:0)_PI(16:0/14:0) 781.487 227.202 4.8 -70 -60 -16
PI(32:0) 809.5 241 5.49 -70 -60 -16
PI(32:0)_PI(16:0/16:0) 809.518 255.233 5.49 -70 -60 -16
PI(32:1)_PI(16:0/16:1) 807.503 253.217 4.89 -70 -60 -16
PI(34:0) 837.5 241 6.29 -70 -60 -16
PI(34:0)_P1(16:0/18:0) 837.55 283.264 6.29 -70 -60 -16
PI(34:1)_P1(16:0/18:1) 835.534 281.249 5.69 -70 -60 -16
PI(34:1-1) 835.5 241 5.64 -70 -60 -16
PI(34:2)_P1(16:0/18:2) 833.518 279.233 5.09 -70 -60 -16
PI(34:2)_PI(18:1/16:1) 833.518 281.249 5.09 -70 -60 -16
PI(34:2-2) 833.5 241 5.09 -70 -60 -16
PI(35:1) 849.5 241 6.09 -70 -60 -16
PI(36:0)_P1(18:0/18:0) 865.581 283.264 6.88 -70 -60 -16
PI(36:1)_PI(16:0/20:1) 863.565 309.28 6.38 -70 -60 -16
PI(36:1)_PI(18:0/18:1) 863.565 281.249 6.38 -70 -60 -16
PI(36:1-2) 863.6 241 6.34 -70 -60 -16
PI(36:2)_PI(18:0/18:2) 861.55 279.233 5.79 -70 -60 -16
PI(36:2)_PI(18:1/18:1) 861.55 281.249 5.79 -70 -60 -16
PI(36:2-1) 861.5 241 5.79 -70 -60 -16
PI(36:3)_PI(16:0/20:3) 859.534 305.249 5.39 -70 -60 -16
PI(36:3-1) 859.5 241 5.34 -70 -60 -16
PI(36:4)_PI(16:0/20:4) 857.518 303.233 5.09 -70 -60 -16
PI(36:4-1) 857.5 241 5.09 -70 -60 -16
PI(37:4) 871.5 241 5.44 -70 -60 -16
PI(38:0)_PI(18:0/20:0) 893.612 283.264 7.88 -70 -60 -16
PI(38:1)_P1(20:0/18:1) 891.597 281.249 7.38 -70 -60 -16
PI(38:2) 889.6 241 6.78 -70 -60 -16
PI(38:2)_PI(18:1/20:1) 889.581 309.28 6.78 -70 -60 -16
PI(38:2)_P1(20:0/18:2) 889.581 279.233 6.78 -70 -60 -16
PI(38:3) 887.6 241 6.19 -70 -60 -16
PI(38:3)_PI(18:0/20:3) 887.565 305.249 6.19 -70 -60 -16
PI(38:4)_P1(16:0/22:4) 885.55 331.264 5.69 -70 -60 -16
PI(38:4)_PI(18:0/20:4) 885.55  283.3 5.69 -70 -60 -16
PI(38:4)_PI(18:1/20:3) 885.55 305.249 5.69 -70 -60 -16
PI(38:4-3) 885.5 241 5.64 -70 -60 -16
PI(38:5)_PI(16:0/22:5) 883.534 329.249 5.09 -70 -60 -16
PI(38:5)_PI(18:1/20:4) 883.534 303.233 5.09 -70 -60 -16
PI(38:5-1) 883.5 241 5.19 -70 -60 -16
PI(38:6)_PI(16:0/22:6) 881.518 327.233 4.6 -70 -60 -16
PI(38:6-2) 881.5 241 4.55 -70 -60 -16
PI(39:0) 907.6 241 8.27 -70 -60 -16
PI(39:1) 905.6 241 7.78 -70 -60 -16
PI(39:4) 899.6 241 6.19 -70 -60 -16

62



PRILOHY

ID a1 Q3 RT[min] DP[V] CE[V] CXP[V]
PI(39:6-2) 895.5 241 4.99 -70 -60 -16
PI(40:1)_PI(20:0/20:1) 919.628  309.28 7.88 -70 -60 -16
PI(40:4)_PI(18:0/22:4) 913.581 331.264 6.29 -70 -60 -16
PI(40:4)_PI(20:0/20:4) 913.581 303.233 6.29 -70 -60 -16
PI(40:4-2) 913.6 241 6.24 -70 -60 -16
PI(40:5)_PI(18:0/22:5) 911.565 329.249 5.99 -70 -60 -16
PI(40:5)_PI(18:1/22:4) 911.565 331.264 5.99 -70 -60 -16
PI(40:5-1) 911.6 241 5.84 -70 -60 -16
PI(40:6)_PI(18:0/22:6) 909.55 327.233 5.29 -70 -60 -16
PI(40:6-1) 909.5 241 5.59 -70 -60 -16
PI(40:7)_PI(18:1/22:6) 907.534 327.233 4.99 -70 -60 -16
PI(40:7-2) 907.5 241 4.99 -70 -60 -16
PI(40:8) 905.5 241 4.45 -70 -60 -16
PI(40:8)_PI(18:2/22:6) 905.518 327.233 45 -70 -60 -16
PI(42:10) 929.5 241 4.25 -70 -60 -16
PI(42:6)_PI(20:0/22:6) 937.581 327.233 6.09 -70 -60 -16
PI(44:5) 967.6 241 7.38 -70 -60 -16
PS(32:1) 7325 6455 5.12 -50 -35 -16
PS(33:0) 7485 6615 6.12 -50 -35 -16
PS(33:1) 746.5  659.5 5.64 -50 -35 -16
PS(34:0-1) 762.5 6755 6.75 -50 -35 -16
PS(34:1)_PS(16:0/18:1) 760.513 281.249 5.85 -50 -35 -16
PS(34:1)_PS(18:0/16:1) 760.513 253.217 5.85 -50 -35 -16
PS(34:1-2) 760.5  673.5 5.8 -50 -35 -16
PS(34:2-1) 758.5 6715 5.22 -50 -35 -16
PS(35:0) 776.5  689.5 7.12 -50 -35 -16
PS(35:1-1) 7745  687.5 6.22 -50 -35 -16
PS(35:2) 7725 6855 5.8 -50 -35 -16
PS(36:0)_PS(18:0/18:0) 790.56 283.264 7.33 -50 -35 -16
PS(36:0-2) 790.6  703.6 7.33 -50 -35 -16
PS(36:1)_PS(18:0/18:1) 788.545 281.249 6.7 -50 -35 -16
PS(36:1-1) 788.5 7015 6.64 -50 -35 -16
PS(36:2)_PS(18:0/18:2) 786.529 279.233 6.06 -50 -35 -16
PS(36:2)_PS(18:1/18:1) 786.529 281.249 6.06 -50 -35 -16
PS(36:2-1) 786.5  699.5 6.01 -50 -35 -16
PS(36:3-1) 7845  697.5 5.38 -50 -35 -16
PS(36:4)_PS(16:0/20:4) 782.498 303.233 5.12 -50 -35 -16
PS(36:4-2) 7825 6955 5.12 -50 -35 -16
PS(37:2-2) 800.5  713.5 6.27 -50 -35 -16
PS(37:4) 796.5  709.5 5.59 -50 -35 -16
PS(38:0) 818.6 7316 8.17 -50 -35 -16
PS(38:0)_PS(18:0/20:0) 818.592 283.264 8.17 -50 -35 -16
PS(38:1) 816.6  729.6 7.54 -50 -35 -16
PS(38:1)_PS(18:0/20:1) 816.576  309.28 7.54 -50 -35 -16
PS(38:1)_PS(20:0/18:1) 814.56 281.249 6.91 -50 -35 -16
PS(38:2)_PS(18:0/20:2) 814.56 307.264 6.91 -50 -35 -16
PS(38:2)_PS(18:1/20:1) 814.56  309.28 6.91 -50 -35 -16
PS(38:2)_PS(20:0/18:2) 814.561 279.234 6.91 -50 -35 -16
PS(38:2-1) 814.6  727.6 6.91 -50 -35 -16
PS(38:3) 8125 7255 6.38 -50 -35 -16
PS(38:3)_PS(18:0/20:3) 812.545 305.249 6.38 -50 -35 -16
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ID (o} Q3 RT[min] DP[V] CE[V] CXP[V]
PS(38:4)_PS(18:0/20:4) 810.529 303.233 5.96 -50 -35 -16
PS(38:4-1) 810.5  723.5 5.91 -50 -35 -16
PS(38:5)_PS(18:1/20:4) 808.513 303.233 5.33 -50 -35 -16
PS(38:5-1) 808.5 7215 5.28 -50 -35 -16
PS(38:6-2) 806.5  719.5 4.59 -50 -35 -16
PS(38:7) 804.5  717.5 4.28 -50 -35 -16
PS(39:1) 830.6  743.6 7.96 -50 -35 -16
PS(39:2) 828.6  741.6 7.33 -50 -35 -16
PS(39:6) 820.5  733.5 5.34 -50 -35 -16
PS(40:1-1) 8446  757.6 8.43 -50 -35 -16
PS(40:2-1) 8426  755.6 7.75 -50 -35 -16
PS(40:3-1) 840.6  753.6 7.17 -50 -35 -16
PS(40:4) 838.6  751.6 6.64 -50 -35 -16
PS(40:4)_PS(18:0/22:4) 838.56 331.264 6.7 -50 -35 -16
PS(40:4)_PS(20:0/20:4) 838.56 303.233 6.7 -50 -35 -16
PS(40:5) 836.5  749.5 6.22 -50 -35 -16
PS(40:5)_PS(18:0/22:5) 836.545 329.249 6.27 -50 -35 -16
PS(40:5)_PS(18:1/22:4) 836.545 331.264 6.27 -50 -35 -16
PS(40:6)_PS(18:0/22:6) 834.529 327.233 5.75 -50 -35 -16
PS(40:6-2) 834.5 7475 5.7 -50 -35 -16
PS(40:7)_PS(18:1/22:6) 832.513 327.233 5.22 -50 -35 -16
PS(40:7-1) 832.5 7455 5.01 -50 -35 -16
PS(40:8-1) 830.5  743.5 4.49 -50 -35 -16
PS(41:2) 856.6  769.6 8.27 -50 -35 -16
PS(41:5) 850.6  763.6 6.7 -50 -35 -16
PS(41:6) 848.5 7615 6.17 -50 -35 -16
PS(41:7) 846.5  759.5 5.64 -50 -35 -16
PS(42:10) 854.5  767.5 4.17 -50 -35 -16
PS(42:2) 870.6  783.6 8.59 -50 -35 -16
PS(42:4) 866.6  779.6 7.33 -50 -35 -16
PS(42:6) 862.6  775.6 6.17 -50 -35 -16
PS(42:6)_PS(20:0/22:6) 862.56 327.233 6.17 -50 -35 -16
PS(42:7) 860.5  773.5 5.64 -50 -35 -16
PS(42:8) 858.5 7715 5.12 -50 -35 -16
PS(42:9) 856.5  769.5 4.59 -50 -35 -16
PS(43:5) 878.6  791.6 7.12 -50 -35 -16
PS(44:10) 8825  795.5 4.85 -50 -35 -16
PS(44:11) 880.5  793.5 438 -50 -35 -16
PS(44:12) 878.5  791.5 4.01 -50 -35 -16
PS(44:6) 890.6  803.6 7.12 -50 -35 -16
PS(44:7) 888.6  801.6 6.54 -50 -35 -16
PS(44:8-2) 886.6  799.6 5.85 -50 -35 -16
PS(44:9) 884.5  797.5 5.38 -50 -35 -16

64



PRILOHY

Ptiloha 2. Parametry MRM ptechodl pozitivniho modu.

ID (o} Q3 RT[min] DP[V] CE[V] CXP[V]

15:0-18:1(d7)

DAG_SPLASH+NH4 605.5  346.3 8.9 60 26 15
15:0-18:1(d7)-15:0

TAG_SPLASH 829.37 5705  12.75 60 38 15
18:1(d7) Chol Ester _SPLASH 675.68 369.4  13.14 60 43 15
18:1(d9) SM _SPLASH 738.663  184.2 6.98 60 43 15
CE(15:0) 628.6 369.4  12.77 100 20 6
CE(15:1) 626.6 369.4  12.28 100 20 6
CE(20:4) 690.6 369.4  12.46 100 20 6
CE(22:6) 7146  369.4  12.16 100 20 6
Cer(33:2-3)_d18:1/15:1 522.5  264.3 6.84 100 40 6
Cer(34:0-2)_d18:0/16:0 540.5  266.3 8.09 100 40 6
Cer(34:0-3)_d20:0/14:0 540.5  312.3 8.09 100 40 6
Cer(34:1-4)_d18:1/16:0 538.5  264.3 7.85 100 40 6
Cer(34:2-1)_d16:0/18:2 536.5  238.3 7.14 100 40 6
Cer(34:2-7)_d18:2/16:0 536.5  262.2 7.14 100 40 6
Cer(35:0-3)_d20:0/15:0 554.6  312.3 8.5 100 40 6
Cer(35:1-4)_d16:1/19:0 552.5  236.2 8.25 100 40 6
Cer(35:2-1)_d18:0/17:2 550.5  266.3 7.64 100 40 6
Cer(35:2-3)_d18:1/17:1 550.5  264.3 7.64 100 40 6
Cer(35:3-1)_d18:1/17:2 548.5  264.3 7.04 100 40 6
Cer(35:3-2)_d18:2/17:1 548.5  262.2 7.04 100 40 6
Cer(35:4)_d18:2/17:2 546.5  262.2 6.44 100 40 6
Cer(36:0-2)_d18:0/18:0 568.6  266.3 8.95 100 40 6
Cer(36:0-3)_d20:0/16:0 568.6  312.3 8.95 100 40 6
Cer(36:1-2)_d16:0/20:1 566.6  238.3 8.7 100 40 6
Cer(36:1-3)_d18:1/18:0 566.6  264.3 8.7 100 40 6
Cer(36:2-5)_d18:1/18:1 564.5  264.3 8.05 100 40 6
Cer(36:2-6)_d18:2/18:0 564.5  262.2 8.05 100 40 6
Cer(36:3-1)_d18:2/18:1 562.5  262.2 7.44 100 40 6
Cer(36:4-1)_d16:0/20:4 560.5 238.3 6.84 100 40 6
Cer(36:4-2)_d18:0/18:4 560.5  266.3 6.84 100 40 6
Cer(36:4-4)_d18:1/18:3 560.5 264.3 6.84 100 40 6
Cer(36:4-5)_d18:2/18:2 560.5  262.2 6.84 100 40 6
Cer(36:5-3)_d18:1/18:4 558.5  264.3 6.24 100 40 6
Cer(36:6-2)_d18:2/18:4 556.5  262.2 5.73 100 40 6
Cer(37:0-2)_d18:0/19:0 582.6  266.3 9.2 100 40 6
Cer(37:2-1)_d20:0/17:2 578.6  312.3 8.35 100 40 6
Cer(37:2-3)_d20:1/17:1 578.6  264.3 8.35 100 40 6
Cer(38:0-2)_d18:0/20:0 596.6  266.3 9.7 100 40 6
Cer(38:0-3)_d20:0/18:0 596.6  312.3 9.7 100 40 6
Cer(38:1-3)_d18:1/20:0 594.6  264.3 9.45 100 40 6
Cer(38:2-3)_d20:0/18:2 592.6  312.3 8.85 100 40 6
Cer(38:2-4)_d16:1/22:1 592.6  236.2 8.85 100 40 6
Cer(38:2-5)_d18:1/20:1 592.6  264.3 8.85 100 40 6
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ID (o} Q3 RT[min] DP[V] CE[V] CXP[V]
Cer(38:2-6)_d18:2/20:0 592.6  262.2 8.85 100 40 6
Cer(38:2-7)_d20:1/18:1 592.6  310.3 8.85 100 40 6
Cer(38:3-3)_d20:0/18:3 590.6  312.3 8.35 100 40 6
Cer(38:3-6)_d20:1/18:2 590.6  310.3 8.35 100 40 6
Cer(38:3-7)_d18:2/20:1 590.6  262.2 8.35 100 40 6
Cer(38:4-1)_d16:0/22:4 588.5  238.3 7.85 100 40 6
Cer(38:4-2)_d18:0/20:4 588.5  266.3 7.85 100 40 6
Cer(38:4-3)_d20:0/18:4 588.5  312.3 7.85 100 40 6
Cer(38:4-4)_d16:1/22:3 588.5  236.2 7.85 100 40 6
Cer(38:4-5)_d18:1/20:3 588.5  264.3 7.85 100 40 6
Cer(38:4-6)_d20:1/18:3 588.5  310.3 7.85 100 40 6
Cer(38:4-7)_d18:2/20:2 588.5  262.2 7.85 100 40 6
Cer(38:5-2)_d18:0/20:5 586.5  266.3 7.34 100 40 6
Cer(38:5-3)_d16:1/22:4 586.5  236.2 7.34 100 40 6
Cer(38:5-4)_d18:1/20:4 586.5  264.3 7.34 100 40 6
Cer(38:6-1)_d18:1/20:5 584.5  264.3 6.79 100 40 6
Cer(38:6-3)_d16:1/22:5 584.5  236.2 6.79 100 40 6
Cer(38:6-4)_d18:2/20:4 584.5  262.2 6.79 100 40 6
Cer(38:7-1)_d18:2/20:5 582.5  262.2 6.24 100 40 6
Cer(39:2-2)_d18:2/21:0 606.6  262.2 9.15 100 40 6
Cer(40:0-2)_d18:0/22:0 624.6 2663  10.41 100 40 6
Cer(40:1-2)_d16:0/24:1 622.6 2383  10.16 100 40 6
Cer(40:2-4)_d18:1/22:1 620.6  264.3 9.55 100 40 6
Cer(40:3-1)_d18:0/22:3 618.6  266.3 8.95 100 40 6
Cer(40:3-4)_d18:1/22:2 618.6  264.3 8.95 100 40 6
Cer(40:3-5)_d18:2/22:1 618.6  262.2 8.95 100 40 6
Cer(40:4-1)_d18:0/22:4 616.6  266.3 8.45 100 40 6
Cer(40:4-3)_d18:1/22:3 616.6  264.3 8.45 100 40 6
Cer(40:4-4)_d20:1/20:3 616.6  310.3 8.45 100 40 6
Cer(40:4-5)_d18:2/22:2 616.6  262.2 8.45 100 40 6
Cer(40:5-1)_d18:0/22:5 614.6  266.3 7.95 100 40 6
Cer(40:5-2)_d20:0/20:5 614.6  312.3 7.95 100 40 6
Cer(40:5-3)_d18:1/22:4 614.6  264.3 7.95 100 40 6
Cer(40:5-5)_d18:2/22:3 614.6  262.2 7.95 100 40 6
Cer(40:6-1)_d18:0/22:6 612.5  266.3 7.44 100 40 6
Cer(40:6-2)_d18:1/22:5 612.5 264.3 7.44 100 40 6
Cer(40:6-3)_d20:1/20:5 612.5 310.3 7.44 100 40 6
Cer(40:6-4)_d18:2/22:4 612.5  262.2 7.44 100 40 6
Cer(40:7-1)_d18:1/22:6 610.5 264.3 6.94 100 40 6
Cer(40:7-2)_d18:2/22:5 610.5  262.2 6.94 100 40 6
Cer(41:0-2)_d18:0/23:0 638.6 2663  10.81 100 40 6
Cer(41:1-2)_d18:1/23:0 636.6 2643  10.56 100 40 6
Cer(42:0-2)_d18:0/24:0 652.7 266.3  11.21 100 40 6
Cer(42:1-3)_d18:1/24:0 650.6 2643  10.96 100 40 6
Cer(42:2-3)_d18:1/24:1 648.6 2643  10.26 100 40 6
Cer(42:3-3)_d18:2/24:1 646.6  262.2 9.7 100 40 6
Cer(42:5-1)_d20:0/22:5 642.6  312.3 8.75 100 40 6
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ID a1 Q3 RT[min] DP[V] CE[V] CXP[V]
Cer(44:2-2)_d18:1/26:1 676.7 2643  11.01 100 40 6
Cer(44:3)_d18:2/26:1 6746 2643  10.31 100 40 6
DG(30:0-3)_DG(12:0/18:0) 558.5  257.2 8.32 100 30 6
DG(30:0-5)_DG(14:0/16:0) 558.5  285.2 8.32 100 30 6
DG(31:0-2)_DG(11:0/20:0) 572.5  243.2 8.72 100 30 6
DG(31:0-4)_DG(13:0/18:0) 5725 2712 8.72 100 30 6
DG(31:1-6)_DG(15:0/16:1) 5705  299.3 8.11 100 30 6
DG(32:0-1)_DG(10:0/22:0) 586.5  229.2 9.13 100 30 6
DG(32:0-3)_DG(12:0/20:0) 586.5  257.2 9.13 100 30 6
DG(32:0-5)_DG(14:0/18:0) 586.5  285.2 9.13 100 30 6
DG(32:0-7)_DG(16:0/16:0) 586.5 313.3 9.13 100 30 6
DG(32:1-8)_DG(16:0/16:1) 5845 313.3 8.46 100 30 6
DG(32:2-8)_DG(16:0/16:2) 582.5 313.3 7.8 100 30 6
DG(32:3-6)_DG(16:1/16:2) 580.5 311.3 7.19 100 30 6
DG(32:5-2)_DG(12:0/20:5) 576.5  257.2 6.01 100 30 6
DG(33:0-4)_DG(13:0/20:0) 600.6  271.2 9.49 100 30 6
DG(33:0-6)_DG(15:0/18:0) 600.6  299.3 9.49 100 30 6
DG(33:1-5)_DG(15:0/18:1) 598.5  299.3 8.87 100 30 6
DG(33:1-7)_DG(16:0/17:1) 598.5  313.3 8.87 100 30 6
DG(33:2-6)_DG(16:0/17:2) 596.5 313.3 8.26 100 30 6
DG(34:0-7)_DG(16:0/18:0) 614.6  313.3 9.84 100 30 6
DG(34:1-3)_DG(14:0/20:1) 612.6  285.2 9.23 100 30 6
DG(34:1-7)_DG(16:0/18:1) 612.6  313.3 9.23 100 30 6
DG(34:1-9)_DG(17:0/17:1) 612.6  327.3 9.23 100 30 6
DG(34:2-2)_DG(14:0/20:2) 610.5  285.2 8.62 100 30 6
DG(34:2-5)_DG(16:0/18:2) 610.5  313.3 8.62 100 30 6
DG(34:3-3)_DG(16:1/18:2) 608.5  311.3 8 100 30 6
DG(34:4-6)_DG(17:2/17:2) 606.5  323.3 7.59 100 30 6
DG(34:4-7)_DG(18:2/16:2) 606.5  337.3 7.59 100 30 6
DG(34:5-5)_DG(18:3/16:2) 604.5  335.3 7.08 100 30 6
DG(35:0-1)_DG(10:0/25:0) 628.6  229.2 10.2 100 30 6
DG(35:1-8)_DG(17:0/18:1) 626.6  327.3 9.59 100 30 6
DG(35:2-1)_DG(13:0/22:2) 6246 2712 8.92 100 30 6
DG(35:2-4)_DG(16:1/19:1) 624.6 3113 8.92 100 30 6
DG(35:2-5)_DG(17:0/18:2) 624.6 3273 8.92 100 30 6
DG(35:2-7)_DG(17:2/18:0) 624.6 3233 8.92 100 30 6
DG(35:4-2)_DG(15:0/20:4) 620.5  299.3 7.75 100 30 6
DG(36:0-6)_DG(15:0/21:0) 642.6  299.3  10.51 100 30 6
DG(36:0-7)_DG(16:0/20:0) 642.6 313.3  10.51 100 30 6
DG(36:0-9)_DG(18:0/18:0) 642.6 3413  10.51 100 30 6
DG(36:1-2)_DG(14:0/22:1) 640.6  285.2 10 100 30 6
DG(36:1-5)_DG(16:0/20:1) 640.6  313.3 10 100 30 6
DG(36:1-9)_DG(18:0/18:1) 640.6 3413 10 100 30 6
DG(36:2-7)_DG(18:0/18:2) 638.6 3413 9.43 100 30 6
DG(36:2-8)_DG(18:1/18:1) 638.6  339.3 9.43 100 30 6
DG(36:3-2)_DG(16:0/20:3) 636.6  313.3 8.87 100 30 6
DG(36:3-3)_DG(16:1/20:2) 636.6 3113 8.87 100 30 6
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ID a1 Q3 RT[min] DP[V] CE[V] CXP[V]
DG(36:3-6)_DG(18:1/18:2) 636.6  339.3 8.87 100 30 6
DG(36:4-2)_DG(16:0/20:4) 634.5 313.3 8.31 100 30 6
DG(36:4-3)_DG(16:1/20:3) 634.5 3113 8.31 100 30 6
DG(36:4-6)_DG(18:2/18:2) 634.5  337.3 8.31 100 30 6
DG(36:5-2)_DG(14:1/22:4) 632.5  283.2 7.75 100 30 6
DG(36:6-1)_DG(14:0/22:6) 630.5  285.2 7.29 100 30 6
DG(37:4-2)_DG(17:0/20:4) 648.6  327.3 8.82 100 30 6
DG(37:5-4)_DG(17:1/20:4) 646.5  325.3 8.31 100 30 6
DG(38:1-7)_DG(18:0/20:1) 668.6 3413  10.66 100 30 6
DG(38:2-6)_DG(18:1/20:1) 666.6  339.3  10.15 100 30 6
DG(38:3-2)_DG(18:0/20:3) 664.6 3413 9.64 100 30 6
DG(38:4-1)_DG(16:0/22:4) 662.6  313.3 9.13 100 30 6
DG(38:4-2)_DG(18:0/20:4) 662.6 3413 9.13 100 30 6
DG(38:5-4)_DG(18:1/20:4) 660.6  339.3 8.62 100 30 6
DG(38:5-6)_DG(18:2/20:3) 660.6  337.3 8.62 100 30 6
DG(38:6-1)_DG(16:0/22:6) 658.5  313.3 8.05 100 30 6
DG(38:6-2)_DG(16:1/22:5) 658.5  311.3 8.05 100 30 6
DG(38:6-4)_DG(18:2/20:4) 658.5  337.3 8.05 100 30 6
DG(38:7-3)_DG(18:3/20:4) 656.5  335.3 7.49 100 30 6
DG(39:4-4)_DG(19:0/20:4) 676.6  355.3 9.33 100 30 6
DG(39:5-1)_DG(17:0/22:5) 674.6  327.3 8.77 100 30 6
DG(39:6-3)_DG(17:2/22:4) 672.6  323.3 8.21 100 30 6
DG(40:1-3)_DG(16:0/24:1) 696.7 313.3  11.33 100 30 6
DG(40:1-7)_DG(18:1/22:0) 696.7 339.3  11.33 100 30 6
DG(40:1-8)_DG(19:1/21:0) 696.7 353.3  11.33 100 30 6
DG(40:2-8)_DG(24:0/16:2) 694.6 4254  10.76 100 30 6
DG(40:4-1)_DG(18:0/22:4) 690.6 3413 9.64 100 30 6
DG(40:4-3)_DG(18:3/22:1) 690.6  335.3 9.64 100 30 6
DG(40:4-5)_DG(20:0/20:4) 690.6  369.3 9.64 100 30 6
DG(40:4-6)_DG(20:1/20:3) 690.6  367.3 9.64 100 30 6
DG(40:5-2)_DG(18:1/22:4) 688.6  339.3 9.13 100 30 6
DG(40:5-6)_DG(20:1/20:4) 688.6  367.3 9.13 100 30 6
DG(40:6-1)_DG(18:0/22:6) 686.6  341.3 8.62 100 30 6
DG(40:6-6)_DG(20:2/20:4) 686.6  365.3 8.62 100 30 6
DG(40:7-1)_DG(18:1/22:6) 684.6  339.3 8.16 100 30 6
DG(41:0-5)_DG(19:0/22:0) 712.7 3553 12.3 100 30 6
DG(41:1-5)_DG(18:1/23:0) 710.7 3393  11.73 100 30 6
DG(41:2-2)_DG(17:2/24:0) 708.7 3233  11.17 100 30 6
DG(41:2-5)_DG(19:1/22:1) 708.7 3533  11.17 100 30 6
DG(41:2-7)_DG(26:1/15:1) 708.7 4514  11.17 100 30 6
DG(41:3-2)_DG(18:3/23:0) 706.6 3353  10.56 100 30 6
DG(42:10-1)_DG(20:4/22:6) 7065  361.3 7.39 100 30 6
DG(42:1-1)_DG(16:1/26:0) 7247 3113 1214 100 30 6
DG(42:1-4)_DG(18:1/24:0) 7247 3393  12.14 100 30 6
DG(42:2-2)_DG(18:1/24:1) 722.7 3393 1158 100 30 6
DG(42:2-7)_DG(26:1/16:1) 7227 4514 1158 100 30 6
DG(42:3-4)_DG(22:0/20:3) 720.7 3974  11.07 100 30 6
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ID a1 Q3 RT[min] DP[V] CE[V] CXP[V]
DG(42:6-3)_DG(20:2/22:4) 7146  365.3 9.54 100 30 6
DG(42:8-4)_DG(20:5/22:3) 7106  359.3 8.41 100 30 6
DG(43:0-3)_DG(19:0/24:0) 740.7 3553  13.06 100 30 6
DG(43:1-2)_DG(18:1/25:0) 738.7 3393 12.5 100 30 6
DG(43:4-2)_DG(20:4/23:0) 7327 3613  10.81 100 30 6
DG(44:11)_DG(22:6/22:5) 732.6  385.3 7.7 100 30 6
DG(44:12)_DG(22:6/22:6) 7305  385.3 7.19 100 30 6
DG(44:5-1)_DG(20:4/24:1) 7447 3613  10.76 100 30 6
DG(45:5-2)_DG(25:0/20:5) 758.7 4394  11.07 100 30 6
DG(46:3-1)_DG(26:0/20:3) 776.7  453.4 12.5 100 30 6
DG(46:5-4)_DG(26:1/20:4) 7727 4514  11.43 100 30 6
DG(47:4)_DG(25:0/22:4) 788.7 4394  12.35 100 30 6
DG(47:6)_DG(25:0/22:6) 784.7 4394  11.27 100 30 6
Hex2Cer(32:1-4)_d18:1/14:0 834.6  264.3 5.88 100 45 6
Hex2Cer(34:1-4)_d18:1/16:0 862.6  264.3 6.9 100 45 6
Hex2Cer(40:1-3)_d18:1/22:0 946.7  264.3 9.4 100 45 6
Hex2Cer(42:2-2)_d18:1/24:1 972.7 2643 9.4 100 45 6
Hex2Cer(42:2-3)_d20:1/22:1 972.7  310.3 9.45 100 45 6
HexCer(32:1-4) d18:1/14:0 672.5  264.3 6.19 100 45 6
HexCer(34:1-1)_d20:0/14:1 700.6  312.3 7.21 100 45 6
HexCer(34:1-4)_d18:1/16:0 700.6  264.3 7.21 100 45 6
HexCer(34:1-5)_d18:0/16:1 700.6  266.3 7.21 100 45 6
HexCer(34:1-6)_d20:1/14:0 700.6  310.3 7.21 100 45 6
HexCer(35:1-2) d20:0/15:1 7146  266.3 7.67 100 45 6
HexCer(36:0-1)_d16:0/20:0 730.6  238.3 8.33 100 45 6
HexCer(36:0-2)_d18:0/18:0 730.6  266.3 8.33 100 45 6
HexCer(36:0-3)_d20:0/16:0 730.6 3123 8.33 100 45 6
HexCer(36:1-1)_d16:1/20:0 7286  236.2 8.02 100 45 6
HexCer(36:1-3)_d18:1/18:0 7286  264.3 8.02 100 45 6
HexCer(36:1-4)_d18:0/18:1 7286  266.3 8.02 100 45 6
HexCer(36:1-5)_d20:1/16:0 7286  310.3 8.02 100 45 6
HexCer(36:2-2)_d18:0/18:2 726.6  266.3 7.31 100 45 6
HexCer(36:2-5)_d18:1/18:1 726.6  264.3 7.31 100 45 6
HexCer(36:2-7)_d18:2/18:0 726.6  262.2 7.31 100 45 6
HexCer(37:1-3)_d16:1/21:0 7426  236.2 8.48 100 45 6
HexCer(37:1-4) _d18:1/19:0 7426  264.3 8.48 100 45 6
HexCer(37:1-5)_d20:1/17:0 7426  310.3 8.48 100 45 6
HexCer(38:1-3)_d18:1/20:0 756.6  264.3 8.89 100 45 6
HexCer(38:1-4)_d18:0/20:1 756.6  266.3 8.89 100 45 6
HexCer(38:1-5)_d20:1/18:0 756.6  310.3 8.89 100 45 6
HexCer(38:2-2)_d18:0/20:2 7546  266.3 8.17 100 45 6
HexCer(38:2-4)_d16:1/22:1 7546  236.2 8.17 100 45 6
HexCer(38:2-5)_d18:1/20:1 754.6  264.3 8.17 100 45 6
HexCer(38:2-6)_d20:1/18:1 7546  310.3 8.17 100 45 6
HexCer(38:2-7)_d18:2/20:0 7546  262.2 8.17 100 45 6
HexCer(39:1-3)_d18:1/21:0 770.7  264.3 9.29 100 45 6
HexCer(40:1-3)_d18:1/22:0 784.7  264.3 9.7 100 45 6
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ID a1 Q3 RT[min] DP[V] CE[V] CXP[V]
HexCer(40:1-4) d18:0/22:1 784.7  266.3 9.7 100 45 6
HexCer(40:2-1)_d18:0/22:2 782.7  266.3 9.09 100 45 6
HexCer(40:2-3)_d16:1/24:1 782.7  236.2 9.09 100 45 6
HexCer(40:2-4)_d18:1/22:1 782.7 2643 9.09 100 45 6
HexCer(40:2-5) d20:1/20:1 782.7  310.3 9.09 100 45 6
HexCer(40:2-6)_d18:2/22:0 782.7  262.2 9.09 100 45 6
HexCer(41:1-2) d18:1/23:0 798.7 2643  10.12 100 45 6
HexCer(42:1-3)_d18:1/24:0 812.7 2643  10.41 100 45 6
HexCer(42:1-4)_d18:0/24:1 812.7 266.3  10.41 100 45 6
HexCer(42:2-2) d18:1/24:1 810.7 264.3 9.9 100 45 6
HexCer(42:2-5) d18:2/24:0 810.7  262.2 9.9 100 45 6
HexCer(42:3-1)_d20:0/22:3 808.7 312.3 9.42 100 45 6
HexCer(42:3-3)_d18:2/24:1 808.7  262.2 9.42 100 45 6
HexCer(42:4-1)_d20:0/22:4 806.7 312.3 8.84 100 45 6
HexCer(42:4-2) d20:1/22:3 806.7 310.3 8.84 100 45 6
HexCer(44:2-2) d20:1/24:1 838.7 3103  10.72 100 45 6
HexCer(44:3)_d18:2/26:1 836.7 2622  10.21 100 45 6
LPC(13:0) 4543  184.1 1.14 110 40 6
LPC(14:0) 4683  184.1 1.28 110 40 6
LPC(14:1) 466.3  184.1 1.13 110 40 6
LPC(15:0-1) 4823  184.1 1.42 110 40 6
LPC(15:0-2) 4823  184.1 2.04 110 40 6
LPC(15:1-1) 480.3  184.1 1.23 110 40 6
LPC(15:1-2) 480.3 184.11 1.65 110 40 6
LPC(16:0) 496.3  184.1 1.6 110 60 6
LPC(16:1) 4943  184.1 1.37 110 40 6
LPC(16:2) 4923  184.1 1.24 110 40 6
LPC(17:0) 510.4  184.1 1.74 110 40 6
LPC(17:1) 508.3 184.1 1.52 110 40 6
LPC(17:2) 506.3  184.1 1.33 110 40 6
LPC(18:0) 5244  184.1 1.98 110 60 6
LPC(18:1) 5224  184.1 1.71 110 60 6
LPC(18:1)(d7)_SPLASH 529.4  184.1 1.66 110 40 6
LPC(18:2) 520.3  184.1 1.46 110 40 6
LPC(18:3) 518.3  184.1 1.27 110 40 6
LPC(19:0) 5384  184.1 2.22 110 40 6
LPC(20:0) 552.4  184.1 2.56 110 40 6
LPC(20:1) 550.4  184.1 2.13 110 40 6
LPC(20:2) 548.4  184.1 1.7 110 40 6
LPC(20:3) 546.4  184.1 1.56 110 40 6
LPC(20:4) 5443  184.1 1.38 110 40 6
LPC(20:5) 5423  184.1 1.26 110 40 6
LPC(21:0) 566.4  184.1 2.93 110 40 6
LPC(22:0) 580.4  184.1 3.41 110 40 6
LPC(22:1) 578.4  184.1 2.75 110 40 6
LPC(22:2) 576.4  184.1 2.5 110 40 6
LPC(22:4) 572.4  184.1 1.66 110 40 6
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PRILOHY

ID a1 Q3 RT[min] DP[V] CE[V] CXP[V]
LPC(22:5-1) 570.4  184.1 1.42 110 40 6
LPC(22:5-2) 570.4  184.1 1.76 110 40 6
LPC(22:6) 568.3  184.1 1.37 110 40 6
LPC(24:0) 608.5  184.1 436 110 40 6
LPC(24:1) 606.5 184.1 3.45 110 40 6
LPC(25:0) 622.5 184.1 4.73 110 40 6
LPC(26:0) 636.5 184.1 5.3 110 40 6
LPC(26:1) 6345 184.1 4.35 110 40 6
LPC(0-16:0) 482.4  184.1 1.7 100 40 6
LPC(0-16:1) 480.3  184.1 1.65 100 40 6
LPC(0-18:0) 510.4 184.11 2.21 100 40 6
LPC(0-18:1) 508.4  184.1 1.8 100 40 6
LPC(0-18:2-1) 506.4  184.1 1.49 100 40 6
LPC(0-18:2-2) 506.4 184.11 1.9 100 40 6
LPC(O-18:3-1) 504.3 184.1 1.29 100 40 6
LPC(0-18:3-2) 504.3 184.1 1.69 100 40 6
LPC(0-20:0) 538.4  184.1 2.94 100 40 6
LPC(0-20:1) 536.4  184.1 2.25 100 40 6
LPE(14:0) 4263  285.2 1.31 100 25 6
LPE(15:0) 4403 299.3 1.44 100 25 6
LPE(15:1) 4383  297.2 1.26 100 25 6
LPE(16:0) 4543 3133 1.55 100 25 6
LPE(16:1) 4523 3113 1.35 100 25 6
LPE(17:0) 4683 3273 1.77 100 25 6
LPE(17:1) 466.3  325.3 1.58 100 25 6
LPE(17:2) 4643 3233 1.4 100 25 6
LPE(18:0) 4823 3413 1.99 100 25 6
LPE(18:1) 4803  339.3 1.63 100 25 6
LPE(18:1)(d7)_SPLASH 4873  346.3 1.67 100 25 6
LPE(18:2) 4783 3373 1.41 100 25 6
LPE(19:1) 4943 3533 1.95 100 25 6
LPE(20:1) 508.3  367.3 2.17 100 25 6
LPE(20:2) 506.3  365.3 1.86 100 25 6
LPE(20:3) 5043  363.3 1.54 100 25 6
LPE(20:4) 5023  361.3 1.4 100 25 6
LPE(22:0) 538.4 397.4 3.18 100 25 6
LPE(22:1) 536.4  395.4 2.72 100 25 6
LPE(22:2) 534.4  393.3 2.31 100 25 6
LPE(22:3) 5323  391.3 1.95 100 25 6
LPE(22:4) 530.3  389.3 1.63 100 25 6
LPE(22:5) 5283  387.3 1.49 100 25 6
LPE(22:6) 526.3  385.3 1.35 100 25 6
LPE(O-18:1) 4883  347.3 2.23 100 30 6
LPE(O-18:2) 486.3  345.3 1.88 100 30 6
LPE(O-18:3) 4843 3433 1.6 100 30 6
PC(15:0-18:1)(d7)_SPLASH 753.6  184.1 7.39 100 60 6
PC(20:0) 566.4 184.11 2.73 100 40 6
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PRILOHY

ID a1 Q3 RT[min] DP[V] CE[V] CXP[V]
PC(21:0) 580.4  184.1 3.05 100 40 6
PC(23:0) 608.4  184.1 3.82 100 40 6
PC(24:1) 620.4  184.1 3.79 100 40 6
PC(25:1) 634.4  184.1 4.15 100 40 6
PC(26:0) 650.5  184.1 5.07 100 40 6
PC(27:0) 664.5 184.1 5.46 100 40 6
PC(27:2) 660.5 184.1 4.54 100 40 6
PC(28:0) 678.5 184.1 5.81 100 40 6
PC(28:1) 676.5 184.1 5.32 100 40 6
PC(28:2) 6745 184.1 4.83 100 40 6
PC(29:0) 692.5 184.1 6.32 100 40 6
PC(29:1) 690.5 184.1 5.83 100 40 6
PC(30:0) 7065  184.1 6.78 100 60 6
PC(30:1) 7045  184.1 6.22 100 40 6
PC(30:2) 702.5  184.1 5.71 100 40 6
PC(30:3) 7005  184.1 5.22 100 40 6
PC(30:5) 696.5  184.1 4.18 100 40 6
PC(31:0) 720.6  184.1 7.09 100 40 6
PC(31:1) 7185  184.1 6.53 100 40 6
PC(31:2) 716.5  184.1 6.02 100 40 6
PC(32:0) 7346  184.1 7.55 100 60 6
PC(32:1) 7326  184.1 6.93 100 60 6
PC(32:2) 730.5  184.1 6.34 100 40 6
PC(32:3) 7285  184.1 5.78 100 40 6
PC(33:0-1) 7486  184.1 8.02 100 60 6
PC(33:1) 746.6  184.1 7.41 100 60 6
PC(33:2) 7446  184.1 6.8 100 60 6
PC(33:3) 7425  184.1 6.19 100 40 6
PC(33:6) 7365  184.1 4.59 100 40 6
PC(34:0) 762.6  184.1 8.36 100 60 6
PC(34:1) 760.6  184.1 7.77 100 60 6
PC(34:2) 758.6  184.1 7.16 100 60 6
PC(34:3-1) 756.6  184.1 6.37 100 40 6
PC(34:3-2) 756.6 184.11 6.73 100 40 6
PC(34:4) 7545  184.1 5.86 100 40 6
PC(34:6) 7505  184.1 5.05 100 40 6
PC(35:0-1) 776.6  184.1 8.82 100 40 6
PC(35:1) 7746  184.1 8.28 100 60 6
PC(35:2) 7726  184.1 7.66 100 40 6
PC(35:3) 770.6  184.1 6.95 100 40 6
PC(35:4) 768.6  184.1 6.47 100 40 6
PC(35:5-1) 766.5  184.1 5.98 100 40 6
PC(35:6) 7645  184.1 5.46 100 40 6
PC(36:0) 790.6  184.1 9.18 100 60 6
PC(36:1-1) 788.6  184.1 8.64 100 60 6
PC(36:2-1) 786.6  184.1 7.82 100 60 6
PC(36:2-2) 786.6  184.1 8 100 60 6
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PRILOHY

ID (o} Q3 RT[min] DP[V] CE[V] CXP[V]
PC(36:3-1) 784.6  184.1 7.46 100 60 6
PC(36:4-1) 782.6  184.1 7.06 100 60 6
PC(36:4-2) 782.6 184.11 6.6 100 40 6
PC(36:5) 780.6  184.1 6.49 100 40 6
PC(36:6) 7785  184.1 5.91 100 40 6
PC(36:7) 7765  184.1 5.35 100 40 6
PC(36:8) 7745  184.1 4.86 100 40 6
PC(37:0) 804.6  184.1 9.61 100 40 6
PC(37:1-1) 802.6 184.1 8.93 100 40 6
PC(37:2-1) 800.6 184.1 8.44 100 60 6
PC(37:3-1) 798.6  184.1 7.9 100 40 6
PC(37:4) 796.6  184.1 7.39 100 40 6
PC(37:5) 7946  184.1 6.9 100 40 6
PC(37:6) 792.6  184.1 6.27 100 40 6
PC(37:7) 790.5  184.1 5.76 100 40 6
PC(38:0) 818.7 184.1  10.01 100 40 6
PC(38:1-1) 816.6  184.1 9.3 100 60 6
PC(38:2-1) 814.6  184.1 8.67 100 60 6
PC(38:3) 812.6  184.1 8.24 100 60 6
PC(38:4-1) 810.6  184.1 7.65 100 60 6
PC(38:4-2) 810.6  184.1 8.02 100 60 6
PC(38:5-1) 808.6  184.1 7.41 100 60 6
PC(38:6-1) 806.6  184.1 6.55 100 60 6
PC(38:6-2) 806.6 184.11 6.85 100 60 6
PC(38:7-1) 804.6 184.11 5.9 100 40 6
PC(38:8) 802.5 184.1 5.42 100 40 6
PC(39:0) 8327 184.1  10.35 100 40 6
PC(39:1-1) 830.7 184.1 9.74 100 40 6
PC(39:2) 828.6  184.1 9.15 100 40 6
PC(39:3) 826.6  184.1 8.62 100 40 6
PC(39:4-1) 824.6  184.1 8.43 100 40 6
PC(39:5-1) 822.6 184.1 7.49 100 40 6
PC(39:6) 820.6 184.1 7.29 100 40 6
PC(39:7) 818.6  184.1 6.78 100 40 6
PC(39:8) 816.6  184.1 6.07 100 40 6
PC(40:0) 846.7 184.1  10.76 100 40 6
PC(40:1-1) 844.7  184.1 10.2 100 40 6
PC(40:2-1) 842.7  184.1 9.53 100 60 6
PC(40:3) 840.6  184.1 9.04 100 40 6
PC(40:4-1) 838.6 184.1 8.82 100 60 6
PC(40:4-2) 838.6 184.1 8.47 100 60 6
PC(40:5-1) 836.6 184.1 7.95 100 60 6
PC(40:5-3) 836.6 184.11 8.28 100 60 6
PC(40:6-1) 834.6 184.1 7.71 100 60 6
PC(40:6-2) 834.6 184.1 7.33 100 60 6
PC(40:7) 832.6 184.1 7.05 100 60 6
PC(40:8-1) 830.6 184.1 6.29 100 40 6
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PRILOHY

ID Ql Q3 RT [min] DP[V] CE[V] CXP[V]
PC(41:0) 860.7 184.1 11.12 100 40 6
PC(41:1) 858.7 184.1 10.5 100 40 6
PC(41:2-1) 856.7 184.1 9.94 100 40 6
PC(41:3) 854.7 184.1 9.45 100 40 6
PC(41:4) 852.6 184.1 8.89 100 40 6
PC(41:5-1) 850.6 184.1 8.38 100 40 6
PC(41:6) 848.6 184.1 7.92 100 40 6
PC(41:7) 846.6 184.1 7.39 100 40 6
PC(42:0) 874.7 184.1 11.47 100 40 6
PC(42:1) 872.7 184.1 10.83 100 40 6
PC(42:10) 854.6 184.1 6.09 100 40 6
PC(42:2-1) 870.7 184.1 10.37 100 40 6
PC(42:3) 868.7 184.1 9.64 100 40 6
PC(42:4) 866.7 184.1 9.13 100 40 6
PC(42:5-1) 864.6 184.1 8.84 100 40 6
PC(42:5-2) 864.6 184.1 8.41 100 40 6
PC(42:6) 862.6 184.1 8.13 100 40 6
PC(42:7) 860.6 184.1 7.8 100 60 6
PC(42:8) 858.6 184.1 7.11 100 40 6
PC(42:9) 856.6 184.1 6.44 100 40 6
PC(43:0) 888.7 184.1 11.95 100 40 6
PC(43:1) 886.7 184.1 11.34 100 40 6
PC(43:2-1) 884.7 184.1 10.66 100 40 6
PC(43:3) 882.7 184.1 10.04 100 40 6
PC(43:4) 880.7 184.1 9.43 100 40 6
PC(43:5) 878.7 184.1 8.92 100 40 6
PC(43:6) 876.6 184.1 8.43 100 40 6
PC(44:1) 900.7 184.1 11.49 100 40 6
PC(44:10) 882.6 184.1 6.8 100 40 6
PC(44:11-1) 880.6 184.1 6.39 100 40 6
PC(44:12) 878.6 184.1 5.93 100 60 6
PC(44:2) 898.7 184.1 10.88 100 40 6
PC(44:3) 896.7 184.1 10.22 100 40 6
PC(44:4) 894.7 184.1 9.66 100 40 6
PC(44:5) 892.7 184.1 9.15 100 40 6
PC(44:6) 890.7 184.1 8.64 100 40 6
PC(44:7) 888.6 184.1 8.11 100 40 6
PC(44:8) 886.6 184.1 7.67 100 40 6
PC(44:9) 884.6 184.1 7.21 100 40 6
PC(45:1) 914.8 184.1 12.19 100 40 6
PC(45:2) 912.7 184.1 11.57 100 40 6
PC(45:3) 910.7 184.1 10.96 100 40 6
PC(45:4) 908.7 184.1 10.35 100 40 6
PC(45:5) 906.7 184.1 9.81 100 40 6
PC(45:6) 904.7 184.1 9.25 100 40 6
PC(46:4) 922.7 184.1 10.91 100 40 6
PC(46:5) 920.7 184.1 10.37 100 40 6
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PRILOHY

ID Ql Q3 RT [min] DP[V] CE[V] CXP[V]
PC(46:6) 918.7 184.1 9.79 100 40 6
PC(46:7) 916.7 184.1 9.23 100 40 6
PC(47:5) 934.7 184.1 10.78 100 40 6
PC(48:5) 948.7 184.1 11.14 100 40 6
PC(48:7) 944.7 184.1 9.99 100 40 6
PC(0O-26:0) 636.5 184.111 5.65 100 40 6
PC(0O-28:0) 664.5 184.11 6.45 100 40 6
PC(0-29:3) 672.5 184.1 5.75 100 40 6
PC(0-30:0) 692.6 184.1 7.29 100 40 6
PC(0-30:1-1) 690.5 184.11 6.85 100 40 6
PC(0-30:1-2) 690.5 184.1 7.19 100 40 6
PC(0-30:3) 686.5 184.1 6.25 100 40 6
PC(0-31:1-1) 704.6 184.1 7.34 100 40 6
PC(0-31:1-2) 704.6 184.11 7.64 100 40 6
PC(0-31:3) 700.5 184.11 6.65 100 40 6
PC(0-32:0) 720.6 184.1 8.14 100 40 6
PC(0-32:1-1) 718.6 184.1 7.54 100 60 6
PC(0-32:1-2) 718.6 184.1 8.09 100 60 6
PC(0-32:2) 716.6 184.1 7.54 100 40 6
PC(0-32:3) 714.5 184.1 7.04 100 40 6
PC(0-32:4) 712.5 184.11 6.55 100 40 6
PC(0-33:1-1) 732.6 184.1 7.89 100 40 6
PC(0-33:1-2) 732.6 184.11 8.34 100 60 6
PC(0-33:2-1) 730.6 184.1 7.24 100 40 6
PC(0-33:2-2) 730.6 184.11 7.74 100 40 6
PC(0-33:3) 728.6 184.1 7.04 100 40 6
PC(0-33:4) 726.5 184.11 6.55 100 40 6
PC(0-34:0) 748.6 184.1 8.99 100 60 6
PC(0-34:1-1) 746.6 184.11 8.39 100 60 6
PC(0-34:1-2) 746.6 184.1 8.89 100 60 6
PC(0-34:2-1) 744.6 184.1 7.64 100 60 6
PC(0-34:2-2) 744.6 184.11 8.24 100 60 6
PC(0-34:3-1) 742.6 184.1 7.34 100 40 6
PC(0-34:3-2) 742.6 184.1 7.79 100 40 6
PC(0-34:4-1) 740.6 184.1 6.85 100 40 6
PC(0-34:4-2) 740.6 184.1 7.29 100 40 6
PC(0-34:5-1) 738.5 184.1 6.3 100 40 6
PC(0-34:5-2) 738.,5 184.11 6.75 100 40 6
PC(0-35:0) 762.6 184.1 9.33 100 60 6
PC(0-35:2-1) 758.6 184.11 8.29 100 40 6
PC(0-35:3) 756.6 184.111 7.89 100 40 6
PC(0O-35:4) 754.6 184.1 7.44 100 40 6
PC(0O-35:5) 752.6 184.1 6.95 100 40 6
PC(0-36:0) 776.7 184.1 9.63 100 40 6
PC(0-36:1-1) 774.6  184.11 9.09 100 60 6
PC(0-36:1-2) 774.6 184.1 9.48 100 60 6
PC(0-36:2-1) 772.6 184.1 8.54 100 60 6
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PRILOHY

ID Ql Q3 RT [min] DP[V] CE[V] CXP[V]
PC(0-36:2-2) 772.6 184.11 8.99 100 60 6
PC(0-36:3-1) 770.6 184.1 7.99 100 60 6
PC(0-36:3-2) 770.6 184.11 8.44 100 60 6
PC(0-36:4-1) 768.6 184.1 7.54 100 60 6
PC(0-36:4-2) 768.6 184.11 7.99 100 60 6
PC(0-36:5-1) 766.6 184.1 7.09 100 40 6
PC(0-36:5-2) 766.6 184.1 7.54 100 40 6
PC(0-36:6-1) 764.6 184.1 6.55 100 40 6
PC(0-36:6-2) 764.6 184.11 6.99 100 40 6
PC(0-36:7) 762.5 184.1 6.55 100 40 6
PC(0-37:1-1) 788.7 184.1 9.58 100 60 6
PC(0-37:3) 784.6 184.11 8.64 100 40 6
PC(0O-38:0) 804.7 184.1 10.38 100 40 6
PC(0-38:1-1) 802.7 184.1 9.88 100 40 6
PC(0-38:1-2) 802.7 184.1 10.33 100 40 6
PC(0-38:2-1) 800.7 184.1 9.33 100 60 6
PC(0-38:2-2) 800.7 184.11 9.78 100 60 6
PC(0O-38:3-1) 798.6 184.1 8.74 100 60 6
PC(0O-38:3-2) 798.6 184.11 9.24 100 60 6
PC(0-38:4-1) 796.6 184.1 8.14 100 40 6
PC(0O-38:4-2) 796.6 184.11 8.64 100 40 6
PC(0O-38:5-1) 794.6 184.11 7.74 100 40 6
PC(0O-38:5-2) 794.6 184.1 8.19 100 40 6
PC(0O-38:6-1) 792.6 184.11 7.29 100 40 6
PC(0O-38:6-2) 792.6 184.1 7.64 100 40 6
PC(0-38:7) 790.6 184.11 7.14 100 40 6
PC(0O-38:8) 788.6 184.1 6.65 100 40 6
PC(0-39:2) 814.7 184.1 10.13 100 40 6
PC(0-39:3) 812.7 184.1 9.63 100 40 6
PC(0-40:1-1) 830.7 184.11 10.63 100 40 6
PC(0-40:1-2) 830.7 184.111 10.93 100 40 6
PC(0-40:2-1) 828.7 184.1 10.08 100 40 6
PC(0-40:2-2) 828.7 184.1 10.53 100 40 6
PC(0-40:3-1) 826.7 184.1 9.53 100 40 6
PC(0-40:3-2) 826.7 184.1 10.03 100 40 6
PC(0-40:4-1) 824.7 184.1 9.19 100 40 6
PC(0-40:4-2) 824.7 184.1 9.73 100 40 6
PC(0-40:5-1) 822.6 184.11 8.74 100 40 6
PC(0-40:6-1) 820.6 184.1 8.19 100 40 6
PC(0-40:6-2) 820.6 184.11 8.74 100 40 6
PC(0-40:7) 818.6 184.11 8.14 100 40 6
PC(0-40:8) 816.6 184.11 7.64 100 40 6
PC(0-41:0) 846.7 184.1 11.53 100 40 6
PC(0-41:2) 842.7 184.1 10.93 100 40 6
PC(0-41:3) 840.7 184.1 10.43 100 40 6
PC(0-42:1-1) 858.7 184.1 11.23 100 40 6
PC(0-42:1-2) 858.7 184.11 11.62 100 40 6
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PRILOHY

ID a1 Q3 RT[min] DP[V] CE[V] CXP[V]
PC(0-42:2-1) 856.7 184.1  10.58 100 40 6
PC(0-42:2-2) 856.7 184.11  10.98 100 40 6
PC(0-42:3-1) 854.7 184.11 9.93 100 40 6
PC(0-42:3-2) 854.7 184.1  10.33 100 40 6
PC(0-42:4-1) 852.7 184.1 9.33 100 40 6
PC(0-42:4-2) 852.7 184.11  10.03 100 40 6
PC(0-42:5-1) 850.7 184.1 8.74 100 40 6
PC(0-42:5-2) 850.7 184.11 9.14 100 40 6
PC(0-42:6-1) 848.7  184.1 9.09 100 40 6
PC(0-42:6-2) 848.7  184.1 9.43 100 40 6
PC(0-42:7-1) 846.6  184.1 8.19 100 40 6
PC(0-42:8) 844.6  184.1 8.34 100 40 6
PC(0-43:3) 868.7 184.11  11.03 100 40 6
PC(0-44:2-2) 884.7 184.11  11.92 100 40 6
PC(0-44:3-1) 882.7 184.11  11.13 100 40 6
PC(0-44:3-2) 882.7 184.111  11.53 100 40 6
PC(0-44:4-1) 880.7 184.1  10.63 100 40 6
PC(0-44:4-2) 880.7 184.11  11.18 100 40 6
PE(15:0-18:1)(d7)_SPLASH 711.5  570.5 7.57 100 30 6
PE(32:0) 692.5 5515 7.83 100 30 6
PE(32:1) 690.5  549.5 7.17 100 30 6
PE(33:0) 7065  565.5 8.23 100 30 6
PE(33:1) 7045  563.5 7.58 100 30 6
PE(34:0) 7206  579.5 8.64 100 30 6
PE(34:1) 7185  577.5 7.98 100 50 6
PE(34:2) 716.5  575.5 7.33 100 30 6
PE(34:3-1) 7145  573.5 6.87 100 30 6
PE(34:3-2) 7145  573.5 6.62 100 30 6
PE(34:4) 712.5 5715 6.17 100 30 6
PE(35:0) 7346  593.6 9.04 100 30 6
PE(35:1) 7326  591.5 8.38 100 30 6
PE(35:2) 7305  589.5 7.73 100 30 6
PE(35:4) 7265  585.5 6.77 100 30 6
PE(35:5) 7245  583.5 6.22 100 30 6
PE(35:6) 7225 5815 5.71 100 30 6
PE(36:0) 7486  607.6 9.44 100 30 6
PE(36:1-1) 746.6  605.6 8.74 100 50 6
PE(36:2-1) 7446  603.5 8.03 100 50 6
PE(36:3-1) 7425  601.5 7.63 100 30 6
PE(36:4) 7405  599.5 7.28 100 50 6
PE(36:5-1) 7385  597.5 6.57 100 30 6
PE(36:6) 7365  595.5 6.12 100 30 6
PE(36:7) 7345 593.5 5.61 100 30 6
PE(37:0) 762.6  621.6 9.85 100 30 6
PE(37:1) 760.6  619.6 9.14 100 30 6
PE(37:2) 758.6  617.6 8.48 100 30 6
PE(37:3) 756.6  615.5 7.98 100 30 6
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ID a1 Q3 RT[min] DP[V] CE[V] CXP[V]
PE(37:4) 7545  613.5 7.78 100 30 6
PE(37:5) 7525 6115 7.02 100 30 6
PE(37:6) 7505  609.5 6.57 100 30 6
PE(37:7) 7485  607.5 6.07 100 30 6
PE(38:0) 7766 6356  10.25 100 30 6
PE(38:1) 7746  633.6 9.49 100 30 6
PE(38:2) 7726  631.6 8.87 100 30 6
PE(38:3-1) 7706  629.6 8.43 100 30 6
PE(38:3-3) 7706  629.6 8.74 100 30 6
PE(38:4-1) 768.6  627.5 7.75 100 50 6
PE(38:4-3) 768.6 627.51 8.18 100 50 6
PE(38:5-1) 7665  625.5 7.38 100 50 6
PE(38:6) 7645  623.5 7 100 50 6
PE(38:7-1) 762.5  621.5 6.27 100 30 6
PE(38:8) 7605  619.5 5.71 100 30 6
PE(39:1) 788.6  647.6 10.1 100 30 6
PE(39:2) 786.6  645.6 9.54 100 30 6
PE(39:3) 7846  643.6 9.09 100 30 6
PE(39:4-1) 782.6  641.6 8.59 100 30 6
PE(39:5-1) 780.6  639.5 8.09 100 30 6
PE(39:6) 7785  637.5 7.48 100 30 6
PE(39:7) 7765  635.5 6.87 100 30 6
PE(40:2) 800.6  659.6 9.74 100 30 6
PE(40:3) 798.6  657.6 9.24 100 30 6
PE(40:4-1) 796.6  655.6 8.94 100 30 6
PE(40:5) 7946  653.6 8.13 100 50 6
PE(40:6-1) 7926  651.5 7.63 100 50 6
PE(40:7) 7905  649.5 7.22 100 50 6
PE(40:8) 7885  647.5 6.42 100 30 6
PE(40:9-1) 786.5  645.5 5.81 100 30 6
PE(41:1) 816.6 675.6  10.85 100 30 6
PE(41:2) 8146 673.6 10.3 100 30 6
PE(41:4) 810.6  669.6 9.24 100 30 6
PE(41:5) 808.6 667.6 8.74 100 30 6
PE(41:6) 806.6  665.6 8.18 100 30 6
PE(41:7) 804.6  663.5 7.53 100 30 6
PE(42:1) 830.7 689.6  10.95 100 30 6
PE(42:10) 8125  671.5 6.22 100 30 6
PE(42:2) 8286 687.6  10.65 100 30 6
PE(42:4) 8246 683.6 9.24 100 30 6
PE(42:5) 8226 681.6 8.94 100 30 6
PE(42:6) 8206 679.6 8.64 100 30 6
PE(42:7) 818.6 677.6 7.98 100 30 6
PE(42:8) 816.6  675.5 7.27 100 30 6
PE(42:9) 8145  673.5 6.72 100 30 6
PE(43:6) 834.6 693.6 8.43 100 30 6
PE(44:10) 840.6  699.5 6.97 100 50 6
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ID a1 Q3 RT[min] DP[V] CE[V] CXP[V]

PE(44:11) 838.5  697.5 6.42 100 30 6
PE(44:12) 836.5  695.5 6.12 100 30 6
PE(44:5) 850.6  709.6 9.64 100 30 6
PE(44:7) 846.6  705.6 8.64 100 30 6
PE(44:8) 8446  703.6 8.08 100 30 6
PE(44:9) 842.6 701.6 7.53 100 30 6
PE(0-30:1-1)_16:0p/14:0 648.5 364 7.47 100 30 6
PE(0-30:2-1)_16:0p/14:1 646.5 364 7 100 30 6
PE(0-32:0) 678.5  537.5 8.39 100 30 6
PE(0-32:1) 676.5  535.5 7.88 100 30 6
PE(0-32:1-1)_16:0p/16:0 676.5 364 8.34 100 30 6
PE(0-32:2) 674.5  533.5 7.39 100 30 6
PE(0-32:2-1)_16:0p/16:1 674.5 364 7.66 100 30 6
PE(O 32:2-3)_18:1p/14:0 674.5 390 7.69 100 30 6
PE(0-33:2-1)_16:0p/17:1 688.5 364 8.14 100 30 6
PE(0-33:2-4)_18:1p/15:0 688.5 390 8.59 100 30 6
PE(0-34:0) 706.6  565.6 9.11 100 30 6
PE(0-34:1) 7046  563.5 8.58 100 30 6
PE(0-34:1-1)_16:0p/18:0 704.6 364 9.13 100 30 6
PE(0-34:1-2)_18:0p/16:0 704.6 392 9.13 100 30 6
PE(0-34:1-3)_20:0p/14:0 704.6 420 9.13 100 30 6
PE(0-34:2) 702.5 561.51 8.04 100 30 6
PE(0-34:2-1)_16:0p/18:1 702.5 364 8.47 100 50 6
PE(0-34:2-2)_18:0p/16:1 702.5 392 8.47 100 30 6
PE(0-34:2-3)_20:0p/14:1 702.5 420 8.47 100 30 6
PE(0-34:2-4)_18:1p/16:0 702.5 390 8.42 100 30 6
PE(0-34:3) 7005  559.5 7.44 100 30 6
PE(0-34:3-1)_16:0p/18:2 700.5 364 7.84 100 30 6
PE(0-34:3-3)_18:1p/16:1 700.5 390 7.84 100 30 6
PE(0-34:3-5)_18:2p/16:0 700.5 388 7.79 100 30 6
PE(0-34:4) 698.5  557.5 6.94 100 30 6
PE(0-35:0) 7206 579.6 9.49 100 30 6
PE(0-35:2) 716.6  575.5 8.42 100 30 6
PE(0-35:2-1)_16:0p/19:1 716.6 364 8.88 100 30 6
PE(0-35:2-2)_18:0p/17:1 716.6 392 8.98 100 30 6
PE(0-35:3-2)_18:1p/17:1 714.5 390 8.29 100 30 6
PE(0-35:4-1)_18:1p/17:2 712.5 390 7.69 100 30 6
PE(0-36:0) 734.6 593.61 9.9 100 30 6
PE(0-36:1) 7326  591.6 9.36 100 30 6
PE(0-36:1-1)_16:0p/20:0 732.6 364 9.93 100 30 6
PE(0-36:1-2)_18:0p/18:0 732.6 392 9.93 100 30 6
PE(0-36:2) 730.6  589.6 8.81 100 30 6
PE(0-36:2-1)_16:0p/20:1 730.6 364 9.18 100 50 6
PE(0-36:2-2)_18:0p/18:1 730.6 392 9.38 100 50 6
PE(0-36:2-3)_20:0p/16:1 730.6 420 9.28 100 30 6
PE(0-36:2-4)_18:1p/18:0 730.6 390 9.18 100 30 6
PE(0-36:2-5)_20:1p/16:0 730.6 418 9.28 100 30 6
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ID a1 Q3 RT[min] DP[V] CE[V] CXP[V]
PE(0-36:3) 7286  587.5 8.15 100 30 6
PE(0-36:3-1)_16:0p/20:2 728.6 364 8.78 100 30 6
PE(0-36:3-2)_18:0p/18:2 728.6 392 8.78 100 30 6
PE(0-36:3-4)_18:1p/18:1 728.6 390 8.58 100 50 6
PE(0-36:3-5)_20:1p/16:1 728.6 418 8.78 100 30 6
PE(0-36:4) 7265  585.5 7.93 100 30 6
PE(0-36:4-1)_16:0p/20:3 726.5 364 8.09 100 30 6
PE(0-36:4-3)_18:1p/18:2 726.5 390 7.99 100 30 6
PE(0-36:4-5)_18:2p/18:1 726.5 388 7.99 100 30 6
PE(0-36:5) 7245 583.51 7.34 100 30 6
PE(0-36:5-1)_16:0p/20:4 724.5 364 7.79 100 30 6
PE(0-36:6-1)_16:0p/20:5 7225 364 7.19 100 30 6
PE(0-37:1) 746.6 605.61 9.65 100 50 6
PE(0-37:2-1)_18:0p/19:1 744.6 392 9.58 100 30 6
PE(0-37:3-2)_18:1p/19:1 742.6 390 8.98 100 30 6
PE(0-38:1) 760.6 619.6  10.08 100 30 6
PE(0-38:1-2)_18:0p/20:0 760.6 392 10.53 100 30 6
PE(0-38:2) 758.6 617.61 9.51 100 30 6
PE(0-38:2-2)_18:0p/20:1 758.6 392 9.93 100 30 6
PE(0-38:2-3)_20:0p/18:1 758.6 420  10.03 100 30 6
PE(0-38:2-4)_18:1p/20:0 758.6 390  10.08 100 30 6
PE(0-38:2-5)_20:1p/18:0 758.6 418  10.08 100 30 6
PE(0-38:3) 756.6  615.6 8.88 100 30 6
PE(0-38:3-1)_16:0p/22:2 756.6 364 9.48 100 30 6
PE(0-38:3-2)_18:0p/20:2 756.6 392 9.68 100 30 6
PE(0-38:3-4)_18:1p/20:1 756.6 390 9.43 100 50 6
PE(0-38:3-5)_20:1p/18:1 756.6 418 9.39 100 30 6
PE(0-38:3-6)_18:2p/20:0 756.6 388 9.43 100 30 6
PE(0-38:4) 7546  613.6 8.46 100 30 6
PE(0-38:4-1)_16:0p/22:3 754.6 364 9.08 100 30 6
PE(0-38:4-2)_18:0p/20:3 754.6 392 9.08 100 30 6
PE(0-38:4-4)_18:1p/20:2 754.6 390 8.83 100 30 6
PE(0-38:4-5)_20:1p/18:4 754.6 418 8.76 100 30 6
PE(0-38:4-6)_18:2p/20:1 754.6 388 8.88 100 30 6
PE(0-38:5) 7526  611.5 8.04 100 30 6
PE(0-38:5-1)_16:0p/22:4 752.6 364 8.48 100 30 6
PE(0-38:5-2)_18:0p/20:4 752.6 392 8.68 100 30 6
PE(0-38:5-3)_20:0p/18:4 752.6 420 8.34 100 30 6
PE(0-38:5-4)_18:1p/20:3 752.6 390 8.19 100 30 6
PE(0-38:5-6)_18:2p/20:2 752.6 388 8.19 100 30 6
PE(0-38:6) 7505  609.5 7.39 100 30 6
PE(0-38:6-1)_16:0p/22:5 750.5 364 7.79 100 30 6
PE(0-38:6-2)_18:0p/20:5 750.5 392 8.09 100 30 6
PE(0-38:6-3)_18:1p/20:4 750.5 390 7.99 100 50 6
PE(0-38:7-1)_16:0p/22:6 748.5 364 7.59 100 50 6
PE(0-38:7-2)_18:1p/20:5 748.5 390 7.29 100 30 6
PE(0-38:7-3)_18:2p/20:4 748.5 388 7.29 100 30 6
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ID a1 Q3 RT[min] DP[V] CE[V] CXP[V]
PE(0-39:3-1)_20:1p/19:1 770.6 418 9.68 100 30 6
PE(0-40:2) 786.6 6456  10.18 100 30 6
PE(0-40:2-2)_18:0p/22:1 786.6 392 10.58 100 30 6
PE(0-40:2-3)_20:0p/20:1 786.6 420  10.58 100 30 6
PE(0-40:3) 7846  643.6 9.68 100 30 6
PE(0-40:3-3)_18:1p/22:1 784.6 390  10.08 100 30 6
PE(0-40:3-4)_20:1p/20:1 784.6 418 9.88 100 30 6
PE(0-40:4) 782.6 641.61 9.23 100 30 6
PE(0-40:4-1)_18:0p/22:3 782.6 392 9.73 100 30 6
PE(0-40:4-3)_18:1p/22:2 782.6 390 9.43 100 30 6
PE(0-40:4-4)_20:1p/20:2 782.6 418 9.43 100 30 6
PE(0-40:5) 780.6  639.6 8.68 100 30 6
PE(0-40:5-1)_18:0p/22:4 780.6 392 9.18 100 30 6
PE(0-40:5-2)_20:0p/20:4 780.6 420 9.43 100 30 6
PE(0-40:5-6)_18:1p/22:3 780.6 390 8.83 100 30 6
PE(0-40:5-7)_20:1p/18:3 780.6 418 9.03 100 30 6
PE(0-40:5-9)_18:2p/22:2 780.6 388 8.58 100 30 6
PE(0-40:6) 7786  637.6 8.09 100 30 6
PE(0-40:6-2)_18:0p/22:5 778.6 392 8.58 100 30 6
PE(0-40:6-3)_20:0p/20:5 778.6 420 8.58 100 30 6
PE(0-40:6-6)_18:1p/22:4 778.6 390 8.48 100 50 6
PE(0-40:6-7)_20:1p/20:4 778.6 418 8.63 100 30 6
PE(0-40:6-9)_18:2p/22:3 778.6 388 8.58 100 30 6
PE(0-40:7-2)_18:0p/22:6 776.6 392 8.43 100 50 6
PE(0-40:7-6)_18:1p/22:5 776.6 390 7.99 100 30 6
PE(0-40:7-8)_18:2p/22:4 776.6 388 8.09 100 30 6
PE(0-40:8-1)_18:1p/22:6 774.5 390 7.69 100 30 6
PE(0-40:9)_18:2p/22:6 772.5 388 7.09 100 30 6
PE(0-42:0) 818.7 677.7  11.98 100 30 6
PE(0-42:3-2)_18:1p/24:1 812.7 390  10.68 100 30 6
PE(0-42:4) 810.6 669.61 9.78 100 30 6
PE(0-42:4-2)_20:1p/22:2 810.6 418  10.18 100 30 6
PE(0-42:5) 808.6 667.6 9.28 100 30 6
PE(0-42:5-1)_20:0p/22:4 808.6 420 9.68 100 30 6
PE(0-42:5-2)_20:1p/22:3 808.6 418 9.68 100 30 6
PE(0-42:6) 806.6  665.6 8.78 100 30 6
PE(0-42:6-1)_20:0p/22:5 806.6 420 9.18 100 30 6
PE(0-42:6-2)_20:1p/22:4 806.6 418 9.18 100 30 6
PE(0-42:7-1)_20:0p/22:6 804.6 420 9.18 100 30 6
PE(0-42:7-2)_20:1p/22:5 804.6 418 8.68 100 30 6
PE(0-42:8) 20:1p/22:6 802.6 418 8.19 100 30 6
SM(28:0) 6215 184.1 4.48 110 40 6
SM(28:1) 619.5 184.1 3.97 110 40 6
SM(29:0) 6355 184.1 5 110 40 6
SM(30:1) 647.5 184.1 4.84 110 40 6
SM(31:1) 6615 184.1 5.25 110 40 6
SM(32:0) 677.6  184.1 6.02 110 40 6
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ID Ql Q3 RT [min] DP[V] CE[V] CXP[V]
SM(32:1) 675.5 184.1 5.82 110 40 6
SM(32:2) 673.5 184.1 5 110 40 6
SM(33:0) 691.6 184.1 6.53 110 40 6
SM(33:1) 689.6 184.1 6.28 110 40 6
SM(33:3) 685.5 184.1 5 110 40 6
SM(34:0) 705.6 184.1 7.15 110 40 6
SM(34:1) 703.6 184.1 6.74 110 40 6
SM(34:2) 701.6 184.1 5.92 110 40 6
SM(34:3) 699.5 184.1 5.51 110 40 6
SM(34:5) 695.5 184.1 4.33 110 40 6
SM(35:0) 719.6 184.1 7.56 110 40 6
SM(35:1) 717.6 184.1 7.05 110 40 6
SM(35:2) 715.6 184.1 6.38 110 40 6
SM(36:0) 733.6 184.1 7.97 110 40 6
SM(36:1) 731.6 184.1 7.71 110 60 6
SM(36:2) 729.6 184.1 6.89 110 40 6
SM(37:0) 747.6 184.1 8.58 110 60 6
SM(37:1) 745.6 184.1 8.12 110 60 6
SM(37:2) 743.6 184.1 7.46 110 40 6
SM(37:3) 741.6 184.1 6.89 110 40 6
SM(38:0) 761.7 184.1 8.84 110 60 6
SM(38:1) 759.6 184.1 8.58 110 60 6
SM(38:2) 757.6 184.1 7.92 110 40 6
SM(38:3) 755.6 184.1 7.05 110 40 6
SM(38:4) 753.6 184.1 6.48 110 60 6
SM(38:6) 749.6 184.1 53 110 40 6
SM(39:0) 775.7 184.1 9.4 110 60 6
SM(39:1) 773.7 184.1 9.04 110 60 6
SM(39:2) 771.6 184.1 8.38 110 60 6
SM(40:0) 789.7 184.1 9.76 110 40 6
SM(40:1) 787.7 184.1 9.35 110 60 6
SM(40:2) 785.7 184.1 8.78 110 40 6
SM(40:3) 783.6 184.1 8.02 110 60 6
SM(40:4) 781.6 184.1 7.46 110 60 6
SM(40:5) 779.6 184.1 6.84 110 40 6
SM(40:6) 777.6 184.1 6.23 110 40 6
SM(40:7) 775.6 184.1 5.61 110 40 6
SM(40:8) 773.6 184.1 5 110 40 6
SM(41:0) 803.7 184.1 10.27 110 40 6
SM(41:1) 801.7 184.1 9.92 110 40 6
SM(41:2) 799.7 184.1 9.1 110 40 6
SM(42:0) 817.7 184.1 10.53 110 40 6
SM(42:1) 815.7 184.1 10.22 110 40 6
SM(42:2) 813.7 184.1 9.61 110 60 6
SM(42:3) 811.7 184.1 8.84 110 40 6
SM(42:4) 809.7 184.1 8.12 110 60 6
SM(42:5) 807.6 184.1 7.46 110 60 6
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ID a1 Q3 RT[min] DP[V] CE[V] CXP[V]
SM(42:6) 805.6  184.1 6.84 110 60 6
SM(42:7) 803.6  184.1 6.23 110 40 6
SM(43:0) 831.7 184.1  11.15 110 40 6
SM(43:1) 829.7 184.1  10.43 110 40 6
SM(43:2) 827.7 184.1 9.81 110 40 6
SM(44:1) 843.7 184.1  10.89 110 40 6
SM(44:2) 841.7 184.1  10.12 110 40 6
SM(44:3) 839.7 184.1 9.51 110 40 6
SM(45:1) 857.7 184.1  11.35 110 40 6
SM(46:1) 871.8 184.1  11.76 110 40 6
SM(46:2) 869.7 184.1  11.15 110 40 6
TG(40:0)_FA16:0 712.645 439.378 11.3 100 35 6
TG(42:0)_FA10:0 740.7 551.5  11.89 100 35 6
TG(42:1)_FA16:0 738.661 465.394 11.5 100 35 6
TG(42:1)_FA16:1 738.661 467.409 11.5 100 35 6
TG(42:1)_FA18:1 738.7  439.4 11.5 100 35 6
TG(43:0)_FA14:0 754.7 509.5  12.04 100 35 6
TG(43:0)_FA16:0 754.7 4814  12.06 100 35 6
TG(43:1)_FA16:1 752.7 4814  11.74 100 35 6
TG(44:0)_FA14:0 768.7 523.5  12.28 100 35 6
TG(44:0)_FA16:0 768.7 4954  12.27 100 35 6
TG(44:0)_FA18:0 768.708 467.409  12.28 100 35 6
TG(44:1)_FA14:0 766.7 521.5  11.95 100 35 6
TG(44:1)_FA16:0 766.7 493.4  11.94 100 35 6
TG(44:1)_FA16:1 766.692 495.441  11.99 100 35 6
TG(44:1)_FA18:1 766.7  467.4 11.9 100 35 6
TG(44:2)_FA18:2 764.7 4674  11.54 100 35 6
TG(45:0)_FA14:0 782.723 537.488  12.48 100 35 6
TG(45:0)_FA15:0 782.7 5235  12.48 100 35 6
TG(45:0)_FA16:0 782.7 509.7  12.45 100 35 6
TG(45:1)_FA16:0 780.7 507.4  12.23 100 35 6
TG(45:1)_FA16:1 780.7 509.5  12.18 100 35 6
TG(45:2)_FA16:1 778.7 507.4  11.84 100 35 6
TG(46:0)_FA14:0 796.7 551.503  12.67 100 35 6
TG(46:0)_FA16:0 796.7 523.5  12.68 100 35 6
TG(46:0)_FA18:0 796.7 495.441  12.67 100 35 6
TG(46:1)_FA14:0 794.7 5495  12.38 100 35 6
TG(46:1)_FA16:0 794.7 5215  12.34 100 35 6
TG(46:1)_FA16:1 794.7 523.472  12.38 100 35 6
TG(46:1)_FA18:1 794.7 495.441  12.38 100 35 6
TG(46:2) FA14:0 792.7 5475  11.99 100 35 6
TG(46:2)_FA16:1 792.7 5215  11.96 100 35 6
TG(46:3)_FA16:0 790.7 517.4  11.69 100 35 6
TG(46:3)_FA16:1 790.7 519.4 11.6 100 35 6
TG(47:0)_FA14:0 810.7 565.5  12.87 100 35 6
TG(47:0)_FA16:0 810.8  537.8 12.9 100 35 6
TG(47:0)_FA17:0 810.7 523.472  12.87 100 35 6
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ID a1 Q3 RT[min] DP[V] CE[V] CXP[V]
TG(47:1)_FA14:0 808.7 563.5  12.58 100 35 6
TG(47:1)_FA16:0 808.7 5355  12.62 100 35 6
TG(47:1)_FA16:1 808.7 5374  12.58 100 35 6
TG(47:1)_FA17:0 808.7 5214  12.58 100 35 6
TG(47:1)_FA18:1 808.7 509.5  12.58 100 35 6
TG(47:2)_FA14:0 806.7 561.5  12.33 100 35 6
TG(47:2)_FA15:0 806.7 547.5  12.23 100 35 6
TG(47:2)_FA16:0 806.7 533.5  12.43 100 35 6
TG(47:2)_FA18:1 806.7 507.4  12.38 100 35 6
TG(47:3)_FA16:1 804.7 533.5  11.99 100 35 6
TG(48:0)_FA14:0 824.7 579.5  13.07 100 35 6
TG(48:0)_FA15:0 824.8 565.4  13.07 100 35 6
TG(48:0)_FA16:0 8248 551.5  13.06 100 35 6
TG(48:0)_FA18:0 824.8  523.5 13.3 100 35 6
TG(48:1)_FA14:0 822.7 5775  12.77 100 35 6
TG(48:1)_FA16:0 822.8 5495  12.73 100 35 6
TG(48:1)_FA16:1 822.7 5514  12.77 100 35 6
TG(48:1)_FA18:0 822.7 5214  12.77 100 35 6
TG(48:1)_FA18:1 822.8 5235  12.73 100 35 6
TG(48:2)_FA14:0 820.7 5755  12.38 100 35 6
TG(48:2)_FA16:0 820.7 5474  12.38 100 35 6
TG(48:2)_FA16:1 820.7 549.5  12.37 100 35 6
TG(48:2) FA18:1 820.7 521.5  12.39 100 35 6
TG(48:2)_FA18:2 820.7 523.5  12.38 100 35 6
TG(48:3)_FA16:0 818.7 5455  12.23 100 35 6
TG(48:3)_FA16:1 818.7  547.5 12 100 35 6
TG(48:3)_FA18:2 818.7 521.5  12.03 100 35 6
TG(48:4)_FA14:0 816.7 571.5  11.89 100 35 6
TG(48:4)_FA18:2 816.7 519.4  11.62 100 35 6
TG(49:0)_FA14:0 838.8 593.6  13.31 100 35 6
TG(49:0)_FA16:0 838.8 5655  13.22 100 35 6
TG(49:0)_FA17:0 838.8 551.503  13.26 100 35 6
TG(49:0)_FA18:0 838.8 5375  13.26 100 35 6
TG(49:1)_FA16:0 836.8 563.5  12.97 100 35 6
TG(49:1)_FA16:1 836.8 5655  12.97 100 35 6
TG(49:1) _FA17:0 836.8 549.5  12.97 100 35 6
TG(49:1)_FA18:1 836.8 537.5  12.97 100 35 6
TG(49:2) FA14:0 8348 589.6  12.58 100 35 6
TG(49:2) FA16:0 8348 561.5  12.58 100 35 6
TG(49:2)_FA16:1 834.8  563.5 12.6 100 35 6
TG(49:2)_FA17:0 834.8 5475  12.67 100 35 6
TG(49:2)_FA17:1 834.8  549.5 12.6 100 35 6
TG(49:2)_FA18:1 8348 5355  12.77 100 35 6
TG(49:3)_FA16:1 832.7 5615  12.28 100 35 6
TG(49:3)_FA18:1 832.7 5335  12.23 100 35 6
TG(49:3)_FA18:2 832.7 5355  12.33 100 35 6
TG(49:4)_FA18:2 830.7 5335  11.94 100 35 6
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ID Ql Q3 RT [min] DP[V] CE[V] CXP[V]
TG(50:0)_FA16:0 852.8 579.5 13.6 100 35 6
TG(50:0)_FA18:0 852.8 551.503 13.56 100 35 6
TG(50:1)_FA14:0 850.8 605.6 13.16 100 35 6
TG(50:1)_FA16:0 850.8 577.5 13.11 100 35 6
TG(50:1)_FAl6:1 850.8 579.5 13.16 100 35 6
TG(50:1)_FA18:0 850.8  549.5 13.16 100 35 6
TG(50:1)_FA18:1 850.8 551.503 13.16 100 35 6
TG(50:1)_FA20:1 850.8 523.472 13.16 100 35 6
TG(50:2)_FA14:0 848.8  603.6 12.87 100 35 6
TG(50:2)_FA16:0 848.8 575.5 12.77 100 35 6
TG(50:2)_FAl6:1 848.8 577.5 12.87 100 35 6
TG(50:2)_FA18:1 848.8  549.5 12.87 100 35 6
TG(50:2)_FA18:2 848.8 551.503 12.87 100 35 6
TG(50:3)_FA14:0 846.8 601.6 12.48 100 35 6
TG(50:3)_FA16:0 846.8 573.5 12.48 100 35 6
TG(50:3)_FAl6:1 846.8 575.5 12.46 100 35 6
TG(50:3)_FA18:1 846.8  547.5 12.48 100 35 6
TG(50:5)_FA20:5 842.6 5233 11.79 100 35 6
TG(51:0)_FA17:0 866.8 579.5 13.65 100 35 6
TG(51:0)_FA18:0 866.8  565.5 13.6 100 35 6
TG(51:1)_FA1l6:0 864.8 591.5 13.29 100 35 6
TG(51:1)_FA17:0 864.8 577.5 13.26 100 35 6
TG(51:1)_FA18:0 864.8  563.5 13.26 100 35 6
TG(51:1)_FA18:1 864.8  565.5 13.26 100 35 6
TG(51:2)_FA1l16:0 862.8  589.5 12.97 100 35 6
TG(51:2)_FAl6:1 862.8 5915 12.97 100 35 6
TG(51:2)_FA18:1 862.8  563.5 12.99 100 35 6
TG(51:2)_FA18:2 862.8  565.5 12.97 100 35 6
TG(51:3)_FAl6:1 860.8  589.5 12.77 100 35 6
TG(52:0)_FA18:0 880.8 579.5 13.76 100 35 6
TG(52:1)_FA16:0 878.8  605.8 13.57 100 35 6
TG(52:1)_FAl6:1 878.8  607.5 13.56 100 35 6
TG(52:1)_FA18:0 878.8 577.5 13.47 100 35 6
TG(52:1)_FA18:1 878.8  579.5 13.46 100 35 6
TG(52:1)_FA20:1 878.8 551.503 13.46 100 35 6
TG(52:2)_FA16:0 876.8  603.5 13.21 100 35 6
TG(52:2)_FAl6:1 876.8  605.5 13.26 100 35 6
TG(52:2)_FA18:0 876.8  575.5 13.26 100 35 6
TG(52:2)_FA18:1 876.8 577.5 13.26 100 35 6
TG(52:2)_FA18:2 876.8  579.5 13.26 100 35 6
TG(52:3)_FA16:0 874.8  601.5 12.84 100 35 6
TG(52:3)_FAl6:1 874.8  603.5 12.86 100 35 6
TG(52:3)_FA18:1 874.8  575.5 12.87 100 35 6
TG(52:3)_FA18:2 874.8 577.5 12.87 100 35 6
TG(52:4)_FA16:0 872.8  599.5 12.58 100 35 6
TG(52:4)_FAl6:1 872.8  601.5 12.58 100 35 6
TG(52:4)_FA18:1 872.8 5735 12.58 100 35 6

85



PRILOHY

ID a1 Q3 RT[min] DP[V] CE[V] CXP[V]
TG(52:4)_FA18:2 872.8  575.5 12.5 100 35 6
TG(52:4)_FA18:3 872.8 5775  12.58 100 35 6
TG(52:4)_FA20:4 872.8 551.5  12.69 100 35 6
TG(52:5)_FA16:0 870.8 597.5  12.18 100 35 6
TG(52:5)_FA16:1 870.8 599.5  12.28 100 35 6
TG(52:5)_FA18:2 870.8 5735  12.16 100 35 6
TG(52:5)_FA18:3 870.8 5755  12.28 100 35 6
TG(52:6)_FA16:0 868.7 5955  11.99 100 35 6
TG(52:6)_FA22:6 868.8 523.472  12.18 100 35 6
TG(53:1)_FA16:0 892.8 6195  13.65 100 35 6
TG(53:1)_FA17:0 892.8 6055  13.65 100 35 6
TG(53:1)_FA18:0 892.8 591.5  13.63 100 35 6
TG(53:2)_FA17:0 890.8 603.5  13.33 100 35 6
TG(53:2)_FA18:1 890.8 591.5  13.46 100 35 6
TG(53:3)_FA17:1 888.8 603.5  13.04 100 35 6
TG(53:3)_FA18:2 888.8 591.5  13.07 100 35 6
TG(53:8)_FA16:1 878.7 607.5  11.68 100 35 6
TG(54:0)_FA16:0 908.8 6355  14.14 100 35 6
TG(54:0)_FA18:0 908.9 607.6  14.14 100 35 6
TG(54:1)_FA16:0 906.8 6335  13.95 100 35 6
TG(54:1)_FA18:0 906.8  605.6 13.9 100 35 6
TG(54:1)_FA18:1 906.8 607.5  13.95 100 35 6
TG(54:2)_FA16:0 9048 631.6  13.51 100 35 6
TG(54:2)_FA18:0 904.8  603.5 13.6 100 35 6
TG(54:2)_FA18:2 904.8 607.5  13.65 100 35 6
TG(54:2)_FA20:0 904.8 5755  13.54 100 35 6
TG(54:2)_FA20:1 904.8 577.5  13.65 100 35 6
TG(54:2)_FA20:2 904.8 579.5  13.65 100 35 6
TG(54:3)_FA18:0 902.8 601.5  13.36 100 35 6
TG(54:3)_FA18:1 902.8 6035  13.21 100 35 6
TG(54:3)_FA18:2 902.8 6055  13.36 100 35 6
TG(54:4)_FA18:1 900.8 601.5  12.97 100 35 6
TG(54:4)_FA18:2 900.8 603.5  13.07 100 35 6
TG(54:4)_FA20:1 900.8 573.5  13.07 100 35 6
TG(54:4)_FA20:3 900.8 577.5  13.07 100 35 6
TG(54:5)_FA18:1 898.8 599.5  12.61 100 35 6
TG(54:5)_FA18:2 898.8 601.5  12.55 100 35 6
TG(54:5)_FA18:3 898.8 6035  12.77 100 35 6
TG(54:5)_FA20:4 898.8 577.5  12.77 100 35 6
TG(54:5) _FA22:4 898.8 549.5  12.77 100 35 6
TG(54:6)_FA16:0 896.8 6235  12.62 100 35 6
TG(54:6)_FA18:1 896.8 597.5  12.21 100 35 6
TG(54:6)_FA18:2 896.8 599.5  12.18 100 35 6
TG(54:6)_FA20:4 896.8 5755  12.39 100 35 6
TG(54:6)_FA22:6 896.8 551.503  12.38 100 35 6
TG(54:7)_FA18:2 8948 597.5  12.09 100 35 6
TG(54:7)_FA18:3 8948 599.5  11.85 100 35 6
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ID Ql Q3 RT [min] DP[V] CE[V] CXP[V]
TG(54:7)_FA20:4 894.8 573.5 12.09 100 35 6
TG(54:7)_FA22:6 894.8  549.5 12.09 100 35 6
TG(55:7)_FA15:0 908.8  649.5 12.36 100 35 6
TG(56:0)_FA16:0 936.9 663.6 14.53 100 35 6
TG(56:1)_FA16:0 9349 661.6 14.24 100 35 6
TG(56:10)_FA16:0 916.7 6435 11.66 100 35 6
TG(56:2)_FA20:1 9329 605.6 13.95 100 35 6
TG(56:3)_FA18:1 930.8 6315 13.75 100 35 6
TG(56:4)_FA18:2 928.8 6315 13.36 100 35 6
TG(56:4)_FA20:4 928.8 607.6 13.29 100 35 6
TG(56:5)_FA18:1 926.8 627.5 12.97 100 35 6
TG(56:5)_FA20:4 926.8  605.5 13.14 100 35 6
TG(56:6)_FA16:0 924.8  651.5 12.58 100 35 6
TG(56:6)_FA18:0 924.8 6235 12.82 100 35 6
TG(56:6)_FA20:4 924.8 603.5 12.87 100 35 6
TG(56:6)_FA22:6 924.8 579.5 131 100 35 6
TG(56:7)_FA16:0 922.8 649.5 12.59 100 35 6
TG(56:7)_FA18:1 922.8 6235 12.57 100 35 6
TG(56:7)_FA18:2 922.8 6255 12.38 100 35 6
TG(56:7)_FA20:4 922.8 6015 12.38 100 35 6
TG(56:7)_FA22:6 922.8 577.5 12.38 100 35 6
TG(56:8)_FA18:2 920.8 6235 12.18 100 35 6
TG(56:8)_FA20:4 920.8  599.5 12.18 100 35 6
TG(56:8)_FA22:6 920.8 575.5 12.38 100 35 6
TG(56:9)_FA18:1 918.8 619.5 11.84 100 35 6
TG(58:10)_FA20:4 944.8 6235 12.04 100 35 6
TG(58:10)_FA22:6 944.8  599.5 12.09 100 35 6
TG(58:5)_FA20:0 954.8  625.5 13.6 100 35 6
TG(58:6)_FA18:0 952.8 6515 13.26 100 35 6
TG(58:6)_FA22:5 952.8  605.5 13.26 100 35 6
TG(58:7)_FA16:0 950.8 677.6 13.08 100 35 6
TG(58:7)_FA18:0 950.8  649.5 12.97 100 35 6
TG(58:7)_FA18:1 950.8 651.5 12.77 100 35 6
TG(58:7)_FA20:1 950.8 6235 12.9 100 35 6
TG(58:7)_FA22:6 950.8  605.5 12.67 100 35 6
TG(58:8)_FA20:4 948.8  627.5 12.67 100 35 6
TG(58:8)_FA22:5 948.8  601.5 12.43 100 35 6
TG(58:8)_FA22:6 948.8  603.5 12.67 100 35 6
TG(58:9)_FA20:4 946.8  625.5 12.38 100 35 6
TG(58:9)_FA22:6 946.8 601.5 12.38 100 35 6
TG(60:10)_FA22:6 972.8  627.5 12.48 100 35 6
TG(60:11)_FA22:6 970.8  625.5 12.09 100 35 6
TG(60:12)_FA22:6 968.8 6235 11.94 100 35 6
TG(60:8)_FA18:1 976.8 677.5 12.91 100 35 6
TG(62:12)_FA18:0 996.8  695.5 12.33 100 35 6
TG(62:13)_FA22:6 994.8  649.5 11.94 100 35 6
TG(e)(48:0)_FA16:0 810.8 5375 13.03 100 35 6

87



PRILOHY

ID Ql Q3 RT [min] DP[V] CE[V] CXP[V]
TG(e)(50:0)_FA16:0 838.8  565.5 13.23 100 35 6
TG(e)(50:1)_FA16:0 836.8 563.5 12.93 100 35 6
TG(e)(52:1)_FA18:1 864.8  565.6 13.23 100 35 6
TG(e)(52:3)_FA18:1 860.8  561.5 12.68 100 35 6
TG(e)(54:2)_FA18:1 890.9 591.6 13.4 100 35 6
TG(e)(56:1)_FA22:1 920.9 565.6 13.91 100 35 6
TG(p)(48:1)_FA16:0 808.8  535.5 12.71 100 35 6
TG(P)(50:2)_FA16:0 834.8 561.5 12.58 100 35 6
TG(P)(52:2)_FA16:0 862.8  589.6 12.89 100 35 6
TG(p)(54:1)_FA18:0 892.9 591.6 13.67 100 35 6
TG(p)(54:2)_FA16:0 890.9 617.6 13.38 100 35 6
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Ptiloha 3. Teplotni mapa pro lipidovou t¥idu fosfatidylcholiny (PC). Zmény konkrétnich

lipidti v pribéhu starnuti jsou znazornény pomoci barevné Skaly na zaklad¢ hodnot p-value

(sytost barvy). Cervend/modrad barva znazoriiuje zvySeni/snizeni na zékladé rozdilu mezi

skupinami.
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