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Supporting Information: The contents of the supporting information include figures and tables showing 

the structures, masses and full mass spectra of all standard phosphatidylcholines (PCs), HCD and UVPD 

spectra of Na‐cationized PC 16:0/18:1(9Z), HCD and UVPD spectra for PC 16:0/18:0, PC 16:0/18:1(9Z), 

PC 18:1(9Z)/16:0, and PC 16:0/18:1(9Z,12Z), HCD and UVPD spectra for all PCs  identified  in the polar 

bovine liver extract, full mass spectra and zoomed in UVPD mass spectra of samples containing varying 

molar ratios of PC 18:1(9Z)/18:1(9Z) and PC 18:1(6Z)/18:1(6Z). All figures with HCD and UVPD spectra 

contain accompanying fragmentation maps.  
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Table S1. Structures of all standard PCs 
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Figure S1. HCD mass spectra acquired for the ion of m/z 760.58 ([M+H]+) from polar bovine liver extract 

with a) 1, b)   2, c) 5, d) 10 and e) 20 scans averaged. UVPD spectra acquired for the  ion of m/z 760.58 

([M+H]+) from polar bovine  liver extract with f) 1, g) 2, h) 5,  i) 10 and  j) 20 scans averaged. Each scan 

contains 2 µscans. 
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Figure S2. MS1  spectra of a) PC 16:0/18:1(9Z), b) PC 18:1(9Z)/18:1(9Z), c) PC 18:1(6Z)/18:1(6Z), d) PC 

18:0/18:0, e) PC 18:0/18:1(9Z), f) PC 18:0/18:2(9Z,12Z), and g) PC18:1(9Z)/16:0 
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Figure S3. a) HCD  (NCE 25) and b) UVPD  (10 pulses, 6 mJ) of PC 16:0/18:1(9Z)  ([M+H]+, m/z 760.59) 

collected on the Orbitrap Fusion Lumos mass spectrometer. c) HCD (NCE 25) and b) UVPD (8 pulses, 5 mJ) 

of PC 16:0/18:1(9Z)  collected on the Orbitrap Elite mass spectrometer. 
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Figure S4. Proposed structures for diagnostic ions 
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Figure S5. a) HCD (NCE 25) and b) UVPD (10 pulses, 6 mJ) of sodium‐adducted PC 16:0/18:1(9Z) ([M+Na]+, 

m/z 782.57) 
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Figure S6. Expanded regions of mass spectra showing precursor  isolation prior to HCD, HCD  (NCE 25), 

precursor isolation prior to UVPD, and UVPD (10 pulses, 6 mJ) for PC 16:0/18:1(9Z), PC 18:1(9Z)/18:1(9Z), 

PC 18:1(6Z)/18:1(6Z), PC 18:0/18:0, PC 18:0/18:1(9Z), PC 18:0/18:2(9Z,12Z) and PC18:1(9Z)/16:0. 
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Figure S7. a) UVPD (10 pulses, 6 mJ) of PC 16:0/18:1(9Z) and b) UVPD‐CID (10 pulses, 6 mJ‐NCE 30) of PC 

16:0/18:1(9Z). UVPD‐CID is an MS3 event where UVPD is first performed on m/z 760.59 and then CID is 

subsequently performed on the hydrogen atom loss species of m/z 759.58. 

   

522 504

478

496

184

622646
577

660 606

674

550

564sn-2

sn-1

R
el

at
iv

e 
Ab

un
da

nc
e

x50

400 450 500 550 600 650 700 750 800
m/z

0

20

40

60

80

100 550.35

674.48
660.46

606.42
646.45

716.53702.51
537.34

730.54478.33

620.43592.40

504.35
759.58

634.45

688.49

576.37

0

20

40

60

80

100 760.59
622.45

646.45

496.34

478.33 575.51
744.56

606.41
660.46

504.35

550.35

422.30

716.52

448.32

730.54

702.51

688.49

674.48

634.45

634.45
592.40

576.37
564.37

537.34

564.37

m/z 760.59

UVPD

m/z 759.58

m/z 760.59

UVPD

CID

a)

b)

24 Da

[M+H]+

[M]•+



S‐10 
 

 

Figure S8. HCD (NCE 25) spectra of a) PC 18:0/18:0 ([M+H]+, m/z 790.63), b) PC 18:0/18:1(9Z) ([M+H]+, 

m/z 788.61), c) PC 18:0/18:2(9Z,12Z) ([M+H]+, m/z 786.60). 
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Figure S9. a) HCD (NCE 25) and b) UVPD (10 pulses, 6 mJ) of PC 16:0/18:1(9Z) ([M+H]+, m/z 760.58). c) 

HCD (NCE 25) and d) UVPD (10 pulses, 6 mJ) of PC 18:1(9Z)/16:0 ([M+H]+, m/z 760.58). 

   

200 300 400 500 600 700 800
m/z

0

50

100
760.59478.33

496.34

x25

522.36
504.35

622646

660 606

674 592

522

478

504

496

622646

660 606

674 592

522

478

504

496

d)

200 300 400 500 600 700 800
0

50

100
760.59

496.34478.33

504.35 522.36

x25

m/z

b)
0

50

100
184.07

760.59

496.34
504.35 522.36478.33

x25a)

[M+H]+

[M+H]+

0

50

100

R
el

at
iv

e 
Ab

un
da

nc
e

184.07

760.59

x25

522.36
478.33 504.35

496.34
c)

[M+H]+

[M+H]+



S‐12 
 

 

Figure S10. a) Positive mode and b) negative mode MS1 spectra of 10 µg/mL bovine liver extract in 50:50 

ACN:H2O with 30 mM ammonium formate.  
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Figure S11. a) HCD and b) UVPD spectra of m/z 732.56  ([M+H]+) and c) HCD spectrum of   m/z 776.54 

([M+COOH]‐) 
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Figure S12. a) HCD and b) UVPD spectra of m/z 760.58  ([M+H]+) and c) HCD spectrum of   m/z 804.57 

([M+COOH]‐) 
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Figure S13. a) HCD and b) UVPD spectra of m/z 758.57  ([M+H]+) and c) HCD spectrum of   m/z 802.56 

([M+COOH]‐) 
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Figure S14. a) HCD and b) UVPD spectra of m/z 788.61  ([M+H]+) and c) HCD spectrum of   m/z 832.60 

([M+COOH]‐) 
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Figure S15. a) HCD and b) UVPD spectra of m/z 786.60  ([M+H]+) and c) HCD spectrum of   m/z 830.59 

([M+COOH]‐) 
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Figure S16. a) HCD and b) UVPD spectra of m/z 784.58  ([M+H]+) and c) HCD spectrum of   m/z 828.57 

([M+COOH]‐) 
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Figure S17. a) HCD and b) UVPD spectra of m/z 812.61 ([M+H]+) and c) HCD spectrum of  m/z 856.60 

([M+COOH]‐) 
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Figure S18. a) HCD and b) UVPD spectra of m/z 810.60  ([M+H]+) and c) HCD spectrum of   m/z 854.59 

([M+COOH]‐) 
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Figure S19. a) HCD and b) UVPD spectra of m/z 838.63 ([M+H]+) and c) HCD spectrum of  m/z 882.62 

([M+COOH]‐) 
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Figure S20. a) HCD and b) UVPD spectra of m/z 836.61 ([M+H]+) and c) HCD spectrum of  m/z 880.61 

([M+COOH]‐) 
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Figure S21. MS1 spectra of solutions containing different molar ratios of PC 18:1(9Z)/18:1(9Z) (1+, m/z 

786.60) and PC 18:1(6Z)/18:1(6Z) (1+, m/z 786.60). a) 9:1, b) 7:3, c) 6:4, d) 5:5, e) 4:6, f) 3:7, g) 1:9. The 

total PC concentration for each solution is 10 uM. These samples were constituted in 50:50 MeOH:CHCl3. 
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Figure S22. Expanded  regions of  the UVPD spectra  for solutions containing various molar  ratios of PC 

18:1(9Z)/18:1(9Z) and PC 18:1(6Z)/18:1(6Z). These spectra show changes in the abundances of ions that 

are diagnostic of double bond position as the molar ratio of double bond isomers is varied. 
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