
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Data\BE111224\
  Data File : BE101591.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2024  00:34
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4793‐01 50X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: rteint.p
  Integrator: RTE
  Smoothing : ON                             Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 3 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.2                            Max Peaks: 100
  Stop Thrs : 0                          Peak Location: TOP     
 
  If leading or trailing edge < 100 prefer < Baseline drop else tangent >
  Peak separation: 5
 
  Method    : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Methods\8270‐BE110624.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BE101591.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   7.558   837  846  854 rBV   168280    276022  20.33%   2.455%
  2  10.325  1310 1317 1334 rBV   248810    435030  32.04%   3.870%
  3  13.463  1845 1851 1857 rBV   453357    643079  47.36%   5.721%
  4  14.168  1964 1971 1983 rBV   434136    637432  46.94%   5.670%
  5  14.879  2087 2092 2097 rVB    33146     42550   3.13%   0.379%
 
  6  15.731  2233 2237 2247 rVB    46549     75994   5.60%   0.676%
  7  16.342  2337 2341 2348 rBV    61788     81390   5.99%   0.724%
  8  16.512  2366 2370 2373 rBV    54398     70988   5.23%   0.631%
  9  16.736  2403 2408 2415 rBV   140150    203535  14.99%   1.811%
 10  16.812  2417 2421 2429 rBV3   34312     89401   6.58%   0.795%
 
 11  16.906  2432 2437 2445 rVB   501405    731316  53.86%   6.506%
 12  16.971  2445 2448 2453 rBV2   25773     33032   2.43%   0.294%
 13  17.035  2456 2459 2462 rBV    33577     48176   3.55%   0.429%
 14  17.123  2470 2474 2476 rBV3   27114     40592   2.99%   0.361%
 15  17.235  2489 2493 2498 rBV    81419    149028  10.98%   1.326%
 
 16  17.452  2526 2530 2533 rBV    69144     98681   7.27%   0.878%
 17  17.511  2535 2540 2544 rBV   169339    343972  25.33%   3.060%
 18  17.623  2557 2559 2563 rBV    54996     58452   4.30%   0.520%
 19  17.664  2564 2566 2570 rVB    66258     62222   4.58%   0.554%
 20  17.729  2574 2577 2581 rBV   114157    190642  14.04%   1.696%
 
 21  17.917  2605 2609 2613 rBV   285606    495699  36.51%   4.410%
 22  18.169  2647 2652 2656 rBV   464984    933342  68.74%   8.303%
 23  18.557  2714 2718 2721 rBV2  572795    871697  64.20%   7.754%
 24  18.598  2722 2725 2728 rBV3  398060    608951  44.85%   5.417%
 25  18.774  2752 2755 2760 rBV   510043    723689  53.30%   6.438%
 
 26  19.133  2812 2816 2820 rBV   526993    878847  64.72%   7.818%
 27  19.333  2846 2850 2855 rBV2  776168   1357862 100.00%  12.079%
 28  23.369  3533 3537 3547 rVB   550691   1059834  78.05%   9.428%
 
 
                        Sum of corrected areas:    11241455
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Data\BE111224\
  Data File : BE101591.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2024  00:34
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4793‐01 50X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Methods\8270‐BE110624.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Data\BE111224\
  Data File : BE101591.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2024  00:34
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4793‐01 50X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Methods\8270‐BE110624.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  1  Phenol, 2,6‐bis(1,1‐dimethy...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.463   20.18 ng         643079   Acenaphthene‐d10           14.168

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Phenol, 2,6‐bis(1,1‐dimethylethyl)‐ 206 C14H22O        000128‐39‐2 98
 2 2,4‐Di‐tert‐butylphenol             206 C14H22O        000096‐76‐4 87
 3 Phenol, 2,5‐bis(1,1‐dimethylethyl)‐ 206 C14H22O        005875‐45‐6 83
 4 Phenol, 3,5‐bis(1,1‐dimethylethyl)‐ 206 C14H22O        001138‐52‐9 80
 5 Ethyl 4‐t‐butylbenzoate             206 C13H18O2       005406‐57‐5 74

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1851 (13.463 min): BE101591.D\data.ms (-1845) (-)
191.1

131.157.1

477.3311.8 535.0408.7252.8

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #82764: Phenol, 2,6-bis(1,1-dimethylethyl)-
191.0

131.057.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #82739: 2,4-Di-tert-butylphenol
191.0

57.0
115.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #82757: Phenol, 2,5-bis(1,1-dimethylethyl)-
191.0

57.0
115.0

13.50

m/z 191.05  100.00%

13.50

m/z 206.20   21.41%

13.50

m/z 131.05   18.31%

13.50

m/z  57.10   17.21%

13.50

m/z 163.05   15.35%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Data\BE111224\
  Data File : BE101591.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2024  00:34
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4793‐01 50X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Methods\8270‐BE110624.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  2  Heptadecane                     Concentration Rank 16

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.731    2.08 ng          75994   Phenanthrene‐d10           16.906

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptadecane                         240 C17H36         000629‐78‐7 97
 2 Pentacosane                         352 C25H52         000629‐99‐2 93
 3 Dodecane, 2‐methyl‐6‐propyl‐        226 C16H34         055045‐08‐4 93
 4 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 91
 5 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 87

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2237 (15.731 min): BE101591.D\data.ms (-2233) (-)
57.1

127.2 197.3 519.8311.1 448.3373.2

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #123960: Heptadecane
57.0

127.0 240.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #262013: Pentacosane
57.0

127.0 211.0 352.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #107244: Dodecane, 2-methyl-6-propyl-
57.0

140.0
226.0

15.50 16.00

m/z  57.10  100.00%

15.50 16.00

m/z  43.10   70.17%

15.50 16.00

m/z  71.10   65.06%

15.50 16.00

m/z  85.10   46.52%

15.50 16.00

m/z  41.10   31.38%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Data\BE111224\
  Data File : BE101591.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2024  00:34
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4793‐01 50X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Methods\8270‐BE110624.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  3  n‐Dodecyl methacrylate          Concentration Rank 15

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.342    2.23 ng          81390   Phenanthrene‐d10           16.906

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Dodecyl methacrylate              254 C16H30O2       000142‐90‐5 90
 2 2‐Propenoic acid, 2‐methyl‐, dec... 226 C14H26O2       003179‐47‐3 86
 3 Methacrylic acid, tridecyl ester    268 C17H32O2       1000340‐28‐9 83
 4 4‐Undecanone, 7‐ethyl‐2‐methyl‐     212 C14H28O        006976‐00‐7 64
 5 6‐Dodecene, (E)‐                    168 C12H24         007206‐17‐9 50

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2341 (16.342 min): BE101591.D\data.ms (-2337) (-)
69.1

140.2 216.9 341.9282.8 414.8 520.2

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #140804: n-Dodecyl methacrylate
41.0

111.0

169.0 236.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #106958: 2-Propenoic acid, 2-methyl-, decyl ester
69.0

140.0

227.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #158405: Methacrylic acid, tridecyl ester
87.0

182.0
29.0 250.0

16.00 16.50

m/z  69.10  100.00%

16.00 16.50

m/z  41.10   74.73%

16.00 16.50

m/z  87.10   68.36%

16.00 16.50

m/z  55.10   49.20%

16.00 16.50

m/z  43.10   44.52%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Data\BE111224\
  Data File : BE101591.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2024  00:34
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4793‐01 50X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Methods\8270‐BE110624.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  4  Benzenesulfonamide, N‐butyl‐    Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.736    5.57 ng         203535   Phenanthrene‐d10           16.906

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzenesulfonamide, N‐butyl‐        213 C10H15NO2S     003622‐84‐2 90
 2 2‐propenoic acid, 2‐methyl‐, 2‐[... 269 C12H15NO4S     1000401‐71‐8 64
 3 N‐hexylbenzenesulfonamide           241 C12H19NO2S     007250‐80‐8 64
 4 N‐Benzenesulfonyloxy‐2,2‐bis(tri... 335 C10H7F6NO3S    055734‐41‐3 50
 5 (Phenylsulfonyl)acetonitrile        181 C8H7NO2S       007605‐28‐9 47

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2408 (16.736 min): BE101591.D\data.ms (-2403) (-)
141.077.1

213.1 342.1274.0 401.7 520.8461.7

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #90632: Benzenesulfonamide, N-butyl-
77.0 141.0

213.015.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #159003: 2-propenoic acid, 2-methyl-, 2-[(phenylsulfonyl)
77.0 141.0

269.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #124493: N-hexylbenzenesulfonamide
141.0

77.0

241.0

16.50 17.00

m/z 141.00  100.00%

16.50 17.00

m/z  77.10   99.03%

16.50 17.00

m/z 169.95   90.97%

16.50 17.00

m/z  51.10   19.85%

16.50 17.00

m/z  78.10   10.92%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Data\BE111224\
  Data File : BE101591.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2024  00:34
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4793‐01 50X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Methods\8270‐BE110624.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  5  Heptacosane                     Concentration Rank 14

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.812    2.44 ng          89401   Phenanthrene‐d10           16.906

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 93
 2 Nonane, 3,7‐dimethyl‐               156 C11H24         017302‐32‐8 87
 3 Tridecane, 1‐iodo‐                  310 C13H27I        035599‐77‐0 87
 4 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 86
 5 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 86

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2421 (16.812 min): BE101591.D\data.ms (-2417) (-)
57.1

126.1 203.2 354.9265.9 429.7 537.1

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #287977: Heptacosane
57.0

127.0 197.0 267.0 380.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #33097: Nonane, 3,7-dimethyl-
57.0

127.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #211086: Tridecane, 1-iodo-
57.0

183.0
114.0 310.0

16.50 17.00

m/z  57.10  100.00%

16.50 17.00

m/z  71.10   74.17%

16.50 17.00

m/z  43.10   58.39%

16.50 17.00

m/z  85.15   51.66%

16.50 17.00

m/z  41.10   26.17%

8270‐BE110624.M Wed Nov 13 14:55:50 2024                                                      Page: 7

Instrument :
BNA_E
ClientSampleId :
M00-24-00345



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Data\BE111224\
  Data File : BE101591.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2024  00:34
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4793‐01 50X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Methods\8270‐BE110624.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  6  Heneicosane                     Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.235    4.08 ng         149028   Phenanthrene‐d10           16.906

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 95
 2 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 93
 3 Tridecane, 6‐propyl‐                226 C16H34         055045‐10‐8 91
 4 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 90
 5 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 87

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2493 (17.235 min): BE101591.D\data.ms (-2489) (-)
57.1

137.1
197.2 258.0 357.3415.6 492.1

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #194590: Heneicosane
57.0

127.0
296.0197.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #74005: Tetradecane
57.0

198.0127.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #107222: Tridecane, 6-propyl-
43.0

126.0
184.0

17.00 17.50

m/z  57.10  100.00%

17.00 17.50

m/z  43.10   67.33%

17.00 17.50

m/z  71.10   63.44%

17.00 17.50

m/z  85.10   43.82%

17.00 17.50

m/z  41.10   33.27%

8270‐BE110624.M Wed Nov 13 14:55:52 2024                                                      Page: 8

Instrument :
BNA_E
ClientSampleId :
M00-24-00345



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Data\BE111224\
  Data File : BE101591.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2024  00:34
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4793‐01 50X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Methods\8270‐BE110624.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  7  Pentadecanoic acid, 14‐meth...  Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.452    2.70 ng          98681   Phenanthrene‐d10           16.906

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentadecanoic acid, 14‐methyl‐, ... 270 C17H34O2       005129‐60‐2 94
 2 Hexadecanoic acid, methyl ester     270 C17H34O2       000112‐39‐0 93
 3 Tridecanoic acid, methyl ester      228 C14H28O2       001731‐88‐0 89
 4 Methyl tetradecanoate               242 C15H30O2       000124‐10‐7 83
 5 Heptadecanoic acid, methyl ester    284 C18H36O2       001731‐92‐6 83

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2530 (17.452 min): BE101591.D\data.ms (-2526) (-)
74.1

143.1 227.2
377.3301.8 518.5460.8

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #161236: Pentadecanoic acid, 14-methyl-, methyl ester
74.0

143.0 227.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #161212: Hexadecanoic acid, methyl ester
74.0

143.0
227.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #109337: Tridecanoic acid, methyl ester
74.0

143.0
228.0

17.50

m/z  74.10  100.00%

17.50

m/z  87.10   72.84%

17.50

m/z  43.10   29.62%

17.50

m/z  41.10   24.05%

17.50

m/z  57.10   19.79%

8270‐BE110624.M Wed Nov 13 14:55:53 2024                                                      Page: 9

Instrument :
BNA_E
ClientSampleId :
M00-24-00345



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Data\BE111224\
  Data File : BE101591.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2024  00:34
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4793‐01 50X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Methods\8270‐BE110624.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  8  Octadecane, 5,14‐dibutyl‐       Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.511    9.41 ng         343972   Phenanthrene‐d10           16.906

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecane, 5,14‐dibutyl‐           366 C26H54         055282‐13‐8 90
 2 Docosane, 7‐hexyl‐                  394 C28H58         055373‐86‐9 90
 3 Nonadecane, 9‐methyl‐               282 C20H42         013287‐24‐6 87
 4 Docosane, 11‐butyl‐                 366 C26H54         013475‐76‐8 87
 5 Nonane, 5‐butyl‐                    184 C13H28         017312‐63‐9 81

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2540 (17.511 min): BE101591.D\data.ms (-2535) (-)
57.1

126.1 191.1 262.1 326.2 414.9 475.5 543.1

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #275553: Octadecane, 5,14-dibutyl-
43.0

126.0
309.0

183.0 251.0 366.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #298429: Docosane, 7-hexyl-
57.0

182.0 309.0125.0 239.0 379.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #176393: Nonadecane, 9-methyl-
57.0

140.0

267.0197.0

17.50

m/z  57.10  100.00%

17.50

m/z  71.10   85.85%

17.50

m/z  43.10   68.12%

17.50

m/z  85.10   60.03%

17.50

m/z  41.10   31.59%

8270‐BE110624.M Wed Nov 13 14:55:55 2024                                                      Page: 10

Instrument :
BNA_E
ClientSampleId :
M00-24-00345



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Data\BE111224\
  Data File : BE101591.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2024  00:34
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4793‐01 50X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Methods\8270‐BE110624.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  9  Eicosane, 2‐methyl‐             Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.729    5.21 ng         190642   Phenanthrene‐d10           16.906

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eicosane, 2‐methyl‐                 296 C21H44         001560‐84‐5 91
 2 Decane, 3,8‐dimethyl‐               170 C12H26         017312‐55‐9 87
 3 Undecane, 2,10‐dimethyl‐            184 C13H28         017301‐27‐8 87
 4 Octadecane, 2‐methyl‐               268 C19H40         001560‐88‐9 86
 5 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 83

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2577 (17.729 min): BE101591.D\data.ms (-2574) (-)
57.1

127.1 253.3194.1 356.0 427.8 489.6547.4

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #194593: Eicosane, 2-methyl-
57.0

127.0 253.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #45512: Decane, 3,8-dimethyl-
57.0

141.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #59078: Undecane, 2,10-dimethyl-
43.0

141.0

17.50 18.00

m/z  57.10  100.00%

17.50 18.00

m/z  71.10   60.69%

17.50 18.00

m/z  43.10   53.15%

17.50 18.00

m/z  85.10   39.41%

17.50 18.00

m/z  55.10   28.70%

8270‐BE110624.M Wed Nov 13 14:55:57 2024                                                      Page: 11

Instrument :
BNA_E
ClientSampleId :
M00-24-00345



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Data\BE111224\
  Data File : BE101591.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2024  00:34
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4793‐01 50X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Methods\8270‐BE110624.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number 10  Eicosane                        Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.917   13.56 ng         495699   Phenanthrene‐d10           16.906

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 97
 2 Heptadecane                         240 C17H36         000629‐78‐7 94
 3 Eicosane, 10‐methyl‐                296 C21H44         054833‐23‐7 93
 4 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 91
 5 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 86

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2609 (17.917 min): BE101591.D\data.ms (-2605) (-)
57.1

127.1 246.2 356.2 431.0 506.2185.1

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #176384: Eicosane
57.0

127.0
282.0197.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #123960: Heptadecane
57.0

127.0 240.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #194595: Eicosane, 10-methyl-
57.0

154.0
281.0212.0

18.00

m/z  57.10  100.00%

18.00

m/z  71.10   67.04%

18.00

m/z  43.10   64.59%

18.00

m/z  85.10   53.22%

18.00

m/z  41.10   28.34%

8270‐BE110624.M Wed Nov 13 14:55:58 2024                                                      Page: 12

Instrument :
BNA_E
ClientSampleId :
M00-24-00345



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Data\BE111224\
  Data File : BE101591.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2024  00:34
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4793‐01 50X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Methods\8270‐BE110624.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number 11  Nonadecane, 9‐methyl‐           Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.169   25.52 ng         933342   Phenanthrene‐d10           16.906

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Nonadecane, 9‐methyl‐               282 C20H42         013287‐24‐6 93
 2 Decane, 1‐iodo‐                     268 C10H21I        002050‐77‐3 87
 3 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 86
 4 Dodecane, 1‐iodo‐                   296 C12H25I        004292‐19‐7 80
 5 Hexadecane, 2,6,10,14‐tetramethyl‐  282 C20H42         000638‐36‐8 74

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2652 (18.169 min): BE101591.D\data.ms (-2647) (-)
57.1

126.2 196.2 281.1 355.1 424.4 490.4548.3

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #176393: Nonadecane, 9-methyl-
57.0

140.0

267.0197.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #157264: Decane, 1-iodo-
57.0

155.0
268.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #158597: Nonadecane
57.0

127.0 268.0197.0

18.00 18.50

m/z  57.10  100.00%

18.00 18.50

m/z  71.10   83.90%

18.00 18.50

m/z  43.10   65.72%

18.00 18.50

m/z  85.10   65.27%

18.00 18.50

m/z  41.10   29.49%

8270‐BE110624.M Wed Nov 13 14:56:00 2024                                                      Page: 13

Instrument :
BNA_E
ClientSampleId :
M00-24-00345



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Data\BE111224\
  Data File : BE101591.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2024  00:34
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4793‐01 50X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Methods\8270‐BE110624.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number 12  Octacosane                      Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.557   23.84 ng         871697   Phenanthrene‐d10           16.906

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 74
 2 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 74
 3 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 72
 4 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 68
 5 Dodecane, 1‐iodo‐                   296 C12H25I        004292‐19‐7 68

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2718 (18.557 min): BE101591.D\data.ms (-2714) (-)
57.1

258.1

127.2
197.2 355.2 490.4429.9 548.5

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #298427: Octacosane
57.0

127.0 197.0 281.0 394.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #246481: Tetracosane
57.0

127.0 197.0 338.0267.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #176385: Eicosane
57.0

127.0 282.0197.0

18.50

m/z  57.10  100.00%

18.50

m/z  71.10   74.17%

18.50

m/z  43.10   58.81%

18.50

m/z  85.10   53.64%

18.50

m/z 258.15   28.94%

8270‐BE110624.M Wed Nov 13 14:56:01 2024                                                      Page: 14
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Data\BE111224\
  Data File : BE101591.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2024  00:34
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4793‐01 50X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Methods\8270‐BE110624.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number 13  9,12‐Octadecadienoic acid, ...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.598   16.65 ng         608951   Phenanthrene‐d10           16.906

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9,12‐Octadecadienoic acid, methy... 294 C19H34O2       002462‐85‐3 99
 2 9,11‐Octadecadienoic acid, methy... 294 C19H34O2       013038‐47‐6 95
 3 8,11‐Octadecadienoic acid, methy... 294 C19H34O2       056599‐58‐7 95
 4 Methyl 9‐cis,11‐trans‐octadecadi... 294 C19H34O2       013058‐52‐1 95
 5 10,13‐Octadecadienoic acid, meth... 294 C19H34O2       056554‐62‐2 94
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Abundance Scan 2725 (18.598 min): BE101591.D\data.ms (-2722) (-)
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Abundance #191900: 9,12-Octadecadienoic acid, methyl ester
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Abundance #191929: 9,11-Octadecadienoic acid, methyl ester, (E,E)-
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Abundance #191899: 8,11-Octadecadienoic acid, methyl ester
67.0

294.0
150.0

220.0

18.50 19.00

m/z  67.10  100.00%

18.50 19.00

m/z  55.10   88.22%

18.50 19.00

m/z  81.10   87.20%

18.50 19.00

m/z  57.10   83.85%

18.50 19.00

m/z  41.10   73.78%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Data\BE111224\
  Data File : BE101591.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2024  00:34
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4793‐01 50X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Methods\8270‐BE110624.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number 14  Octacosane, 2‐methyl‐           Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.774   19.79 ng         723689   Phenanthrene‐d10           16.906

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 87
 2 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 86
 3 Octadecane, 1‐iodo‐                 380 C18H37I        000629‐93‐6 86
 4 Octadecane, 4‐methyl‐               268 C19H40         010544‐95‐3 81
 5 Dodecane, 3‐methyl‐                 184 C13H28         017312‐57‐1 80
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Abundance Scan 2755 (18.774 min): BE101591.D\data.ms (-2752) (-)
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Abundance #194590: Heneicosane
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Abundance #307033: Octacosane, 2-methyl-
57.0

127.0 365.0197.0 267.0
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Abundance #287350: Octadecane, 1-iodo-
57.0

127.0 253.0

18.50 19.00

m/z  57.10  100.00%

18.50 19.00

m/z  71.10   81.44%

18.50 19.00

m/z  85.10   69.05%

18.50 19.00

m/z  43.10   62.17%

18.50 19.00

m/z  41.10   22.31%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Data\BE111224\
  Data File : BE101591.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2024  00:34
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4793‐01 50X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Methods\8270‐BE110624.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number 15  Triacontane                     Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.133   12.94 ng         878847   Chrysene‐d12               21.078

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Triacontane                         422 C30H62         000638‐68‐6 96
 2 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 95
 3 Heptadecane                         240 C17H36         000629‐78‐7 95
 4 Docosane, 7‐hexyl‐                  394 C28H58         055373‐86‐9 93
 5 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 90
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Abundance Scan 2816 (19.133 min): BE101591.D\data.ms (-2812) (-)
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Abundance #314331: Triacontane
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Abundance #107216: Hexadecane
57.0

127.0 226.0
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Abundance #123960: Heptadecane
57.0

127.0 240.0

19.00 19.50

m/z  57.10  100.00%

19.00 19.50

m/z  71.10   74.79%

19.00 19.50

m/z  43.10   59.92%

19.00 19.50

m/z  85.10   54.76%

19.00 19.50

m/z  55.10   26.62%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Data\BE111224\
  Data File : BE101591.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2024  00:34
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4793‐01 50X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Methods\8270‐BE110624.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number 16  1‐Iodo‐2‐methylundecane         Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.333   20.00 ng        1357860   Chrysene‐d12               21.078

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 76
 2 1‐Iodo‐2‐methylundecane             296 C12H25I        073105‐67‐6 76
 3 2‐Bromo dodecane                    248 C12H25Br       013187‐99‐0 76
 4 Octadecane, 1‐iodo‐                 380 C18H37I        000629‐93‐6 64
 5 Tridecane, 1‐iodo‐                  310 C13H27I        035599‐77‐0 60
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Abundance Scan 2850 (19.333 min): BE101591.D\data.ms (-2846) (-)
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Abundance #194590: Heneicosane
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Abundance #193304: 1-Iodo-2-methylundecane
57.0
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Abundance #132769: 2-Bromo dodecane
57.0

169.0
248.0

19.00 19.50

m/z  57.10  100.00%

19.00 19.50

m/z  71.10   81.15%

19.00 19.50

m/z  85.10   68.81%

19.00 19.50

m/z  43.10   64.35%

19.00 19.50

m/z  97.10   44.32%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Data\BE111224\
  Data File : BE101591.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2024  00:34
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4793‐01 50X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_E\Methods\8270‐BE110624.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Phenol, 2,6‐bis...  13.463    20.2  ng     643079   3  14.168  637432  20.0
Heptadecane         15.731     2.1  ng      75994   4  16.906  731316  20.0
n‐Dodecyl metha...  16.342     2.2  ng      81390   4  16.906  731316  20.0
Benzenesulfonam...  16.736     5.6  ng     203535   4  16.906  731316  20.0
Heptacosane         16.812     2.4  ng      89401   4  16.906  731316  20.0
Heneicosane         17.235     4.1  ng     149028   4  16.906  731316  20.0
Pentadecanoic a...  17.452     2.7  ng      98681   4  16.906  731316  20.0
Octadecane, 5,1...  17.511     9.4  ng     343972   4  16.906  731316  20.0
Eicosane, 2‐met...  17.729     5.2  ng     190642   4  16.906  731316  20.0
Eicosane            17.917    13.6  ng     495699   4  16.906  731316  20.0
Nonadecane, 9‐m...  18.169    25.5  ng     933342   4  16.906  731316  20.0
Octacosane          18.557    23.8  ng     871697   4  16.906  731316  20.0
9,12‐Octadecadi...  18.598    16.6  ng     608951   4  16.906  731316  20.0
Octacosane, 2‐m...  18.774    19.8  ng     723689   4  16.906  731316  20.0
Triacontane         19.133    12.9  ng     878847   5  21.078 1357860  20.0
1‐Iodo‐2‐methyl...  19.333    20.0  ng    1357860   5  21.078 1357860  20.0
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