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id m mz z pep_a mod_a site_a pep_b mod_b site_b linker start

1 3909.9266 1304.3162 3 AQVLNTNSLSLLTQNNLNK null 1 LQDSKGNDTDTYALK null 5 DSSO 0.0

2 3647.8942 1216.972 3 AQVLNTNSLSLLTQNNLNK null 1 FTSNLKGLTQAAR null 6 DSSO 0.0

3 3663.8311 916.9651 4 GASQNLLPSSTGAAKAVGK null 15 VVMTGPSKDNTPMFVK null 8 DSSO 0.0

4 4607.2863 1152.8288 4 HAVTEASPMVKAK null 11 LHKAHYVLMNVEAPQEVLDELE… null 3 DSSO 0.0

5 2032.9849 509.2535 4 DGKVTSDAR null 3 DKLSNPVR null 2 DSSO 0.0

6 2950.4397 738.6172 4 NAGFLNKR null 7 YVDEQAPWVVAKQEGR null 12 DSSO 0.0

7 3884.8627 972.2229 4 EGNSAGKETSAK null 7 SSVDLLVPDLPESVADATVATWHK null 1 DSSO 0.0

8 3641.8295 911.4646 4 FTSNLKGLTQAAR null 6 VSGQTQFNGVNVLAKNGSMK null 15 DSSO 0.0

9 5404.8248 1081.9722 5 AVLEVAGVHNVLAKAYGSTNPL… null 14 NMLNVALNNGTLQHPVKGVHT… null 17 DSSO 0.0

10 3530.7426 883.6929 4 LKYAMLGDPTGALTR null 2 NQAFKNGEFLELTEK null 5 DSSO 0.0
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idx id mz rt

6405 10994 1304.31982422 4954.2769

6417 11009 1304.31616211 4959.8468

6427 11022 1304.31884766 4964.9116

6440 11038 1304.31640625 4971.5649

6452 11053 1304.31689453 4976.9781
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A Q V L N T N S L S L L T Q N N L N K┛ ┛ ┛ ┛ ┛ ┛ ┛ ┛ ┛ ┛┛ ┛ ┛ ┛ ┛ ┛ ┛ ┛ ┛ ┛ ┛ ┛┛ ┛ ┛ ┛ ┛

┏┏┏┏┏┏┏┏┏┏┏┏┏┏┏┏┏ ┏┏┏┏┏┏┏
-0.20 ± 1.55 ppm
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┏┏┏┏┏┏┏┏┏┏┏┏┏┏ ┏┏┏┏ ┏┏┏
┏

┏ ┏┏
┏

┏ ┏

-0.23 ± 2.88 ppm

α'b(1)+ α'b(2)+ α'b(3)+ α'b(4)+ α'b(5)+ α'b(6)+ α'b(7)+ α'b(8)+ α'b(9)+ α'b(12)+α''b(1)+ α''b(2)+ α''b(3)+ α''b(4)+ α''b(5)+ α''b(6)+ α''b(8)+ α''b(9)+α''b(10)+ α''b(11)+ α''b(12)+α'b(19)2+α''b(7)2+ α''b(9)2+α''b(11)2+ α''b(15)2+ α''b(19)2+αy(1)+ αy(2)+ αy(3)+ αy(4)+ αy(5)+ αy(6)+
αy(7)+

αy(8)+ αy(9)+
αy(10)+

αy(11)+ αy(12)+ αy(13)+ αy(14)+ αy(15)+ αy(16)+ αy(17)+αy(7)2+ αy(14)2+ αy(16)2+αy(17)2+αy(18)2+α'y(19)2+α''y(19)2+
βb(2)+ βb(3)+ βb(4)+ β'b(5)+β'b(6)+ β'b(7)+ β'b(8)+ β'b(9)+ β'b(10)+ β'b(11)+ β'b(13)+ β'b(14)+ β'b(15)+β''b(5)+β''b(6)+ β''b(7)+ β''b(8)+ β''b(9)+ β''b(10)+ β''b(11)+ β''b(13)+ β''b(14)+β'b(15)2+β''b(6)2+β''b(7)2+ β''b(13)2+ β''b(15)2+β'b(13)3+β''b(14)3+βy(1)+ βy(2)+βy(3)+ βy(4)+ βy(5)+ βy(6)+ βy(7)+ βy(8)+ βy(9)+

βy(10)+

β'y(11)+β'y(12)+ β'y(13)+ β'y(15)+β''y(11)+β''y(12)+ β''y(13)+ β''y(15)+
β'y(11)2+β'y(12)2+β'y(13)2+β'y(14)2+

β'y(15)2+

β''y(11)2+β''y(13)2+β''y(14)2+

β''y(15)2+

β''y(12)3+0
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