
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010322\
  Data File : BF126464.D                                          
  Acq On    :  3 Jan 2022  19:30
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M5253‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   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_F\Methods\8270‐BF122921.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF126464.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.134     4    8   13 rVB    35202     47586   3.23%   0.307%
  2   3.822   289  295  300 rVB    13733     20116   1.36%   0.130%
  3   4.993   490  494  500 rVB    32088     35865   2.43%   0.232%
  4   5.410   561  565  568 rBV  1603274   1475451 100.00%   9.531%
  5   6.428   734  738  754 rBV  1575162   1406324  95.31%   9.085%
 
  6   6.798   797  801  804 rBV   842611    666437  45.17%   4.305%
  7   7.069   844  847  851 rVB2   13948     15855   1.07%   0.102%
  8   7.357   892  896  899 rBV  1026295    834646  56.57%   5.392%
  9   7.439   907  910  915 rBV6   12955     19388   1.31%   0.125%
 10   7.969   994 1000 1002 rBV4   17843     23223   1.57%   0.150%
 
 11   8.081  1015 1019 1026 rBV   995002    821984  55.71%   5.310%
 12   8.257  1042 1049 1052 rBV7   13075     27633   1.87%   0.179%
 13   8.292  1052 1055 1057 rVB    29985     25240   1.71%   0.163%
 14   8.375  1065 1069 1072 rBV4   15768     24660   1.67%   0.159%
 15   8.510  1089 1092 1094 rBV    33925     33327   2.26%   0.215%
 
 16   8.628  1108 1112 1114 rBV3   22586     24036   1.63%   0.155%
 17   8.681  1117 1121 1123 rBV2   20886     24638   1.67%   0.159%
 18   8.963  1166 1169 1172 rBV3   14484     18006   1.22%   0.116%
 19   9.110  1191 1194 1198 rVB2   47167     46910   3.18%   0.303%
 20   9.157  1198 1202 1205 rBV  1587325   1286653  87.20%   8.312%
 
 21   9.245  1214 1217 1221 rVB    52606     49498   3.35%   0.320%
 22   9.298  1221 1226 1227 rBV5   13534     19928   1.35%   0.129%
 23   9.563  1266 1271 1273 rBV2   39470     50891   3.45%   0.329%
 24   9.645  1283 1285 1292 rVB8   12775     19181   1.30%   0.124%
 25   9.769  1304 1306 1309 rVB    35641     28649   1.94%   0.185%
 
 26   9.833  1311 1317 1321 rBV  1025692    866961  58.76%   5.601%
 27  10.245  1385 1387 1389 rBV2   24911     25061   1.70%   0.162%
 28  10.269  1389 1391 1395 rVV    42551     37282   2.53%   0.241%
 29  10.327  1399 1401 1407 rVB6   10830     17419   1.18%   0.113%
 30  10.492  1426 1429 1434 rVB    25411     25136   1.70%   0.162%
 
 31  10.622  1447 1451 1455 rBV   890416    773163  52.40%   4.995%
 32  10.745  1469 1472 1480 rVB    53519     75807   5.14%   0.490%
 33  11.192  1546 1548 1550 rBV2   41591     32014   2.17%   0.207%
 34  11.222  1550 1553 1560 rVB2   33251     38781   2.63%   0.251%
 35  11.280  1560 1563 1566 rBV5   18478     19438   1.32%   0.126%
 
 36  11.322  1566 1570 1572 rBV   969112    862961  58.49%   5.575%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010322\
  Data File : BF126464.D                                          
  Acq On    :  3 Jan 2022  19:30
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M5253‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   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_F\Methods\8270‐BF122921.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  11.345  1572 1574 1576 rVB    59803     45274   3.07%   0.292%
 38  11.616  1618 1620 1623 rBV    32725     31607   2.14%   0.204%
 39  11.716  1634 1637 1641 rBV   435683    375840  25.47%   2.428%
 40  11.786  1645 1649 1652 rBV5   14315     21373   1.45%   0.138%
 
 41  11.822  1652 1655 1657 rBV    19430     18268   1.24%   0.118%
 42  11.851  1657 1660 1664 rBV2   84012    100480   6.81%   0.649%
 43  12.027  1687 1690 1693 rVB    35738     25889   1.75%   0.167%
 44  12.304  1734 1737 1742 rVB7   19058     31193   2.11%   0.202%
 45  12.404  1751 1754 1756 rBV  1125278   1012538  68.63%   6.541%
 
 46  12.427  1756 1758 1760 rVB  1033811    804667  54.54%   5.198%
 47  12.510  1769 1772 1774 rBV   241689    196564  13.32%   1.270%
 48  12.527  1774 1775 1779 rVB    80926     68783   4.66%   0.444%
 49  12.639  1792 1794 1798 rBV5   18083     19438   1.32%   0.126%
 50  12.757  1810 1814 1817 rBV    94850    104737   7.10%   0.677%
 
 51  12.786  1817 1819 1822 rVB    33951     28682   1.94%   0.185%
 52  12.904  1835 1839 1843 rBV  1479379   1282649  86.93%   8.286%
 53  13.145  1877 1880 1885 rVB2   37111     57248   3.88%   0.370%
 54  13.233  1893 1895 1898 rBV3   28756     28468   1.93%   0.184%
 55  13.451  1929 1932 1935 rBV    88624     83200   5.64%   0.537%
 
 56  13.486  1936 1938 1940 rVV    39979     30853   2.09%   0.199%
 57  13.815  1990 1994 2001 rVB3  133902    191366  12.97%   1.236%
 58  13.957  2014 2018 2021 rBV   701368    656946  44.53%   4.244%
 59  15.404  2260 2264 2267 rBV   366710    443700  30.07%   2.866%
 
 
                        Sum of corrected areas:    15479911
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010322\
  Data File : BF126464.D                                          
  Acq On    :  3 Jan 2022  19:30
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M5253‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122921.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_F\Data\BF010322\
  Data File : BF126464.D                                          
  Acq On    :  3 Jan 2022  19:30
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M5253‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122921.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Hexadecanoic acid, methyl e...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.716    8.71 ng         375840   Phenanthrene‐d10           11.322

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexadecanoic acid, methyl ester     270 C17H34O2       000112‐39‐0 98
 2 Pentadecanoic acid, 14‐methyl‐, ... 270 C17H34O2       005129‐60‐2 91
 3 Dodecanoic acid, methyl ester       214 C13H26O2       000111‐82‐0 91
 4 Tridecanoic acid, methyl ester      228 C14H28O2       001731‐88‐0 91
 5 Methyl 11‐methyl‐dodecanoate        228 C14H28O2       1000336‐45‐1 90

20 40 60 80 100120140160180200220240260
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1637 (11.716 min): BF126464.D\data.ms (-1634) (-)
74.0

43.0

143.1
227.2171.1199.1115.0 270.1

20 40 60 80 100120140160180200220240260
0

5000

m/z-->

Abundance #161203: Hexadecanoic acid, methyl ester
74.0

43.0
143.0

227.0 270.0185.0111.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260
0

5000

m/z-->

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

43.0

143.0 227.0 270.0185.0111.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260
0

5000

m/z-->

Abundance #92119: Dodecanoic acid, methyl ester
74.0

41.0

143.0 214.0171.0111.0

11.50 12.00

m/z  74.00  100.00%

11.50 12.00

m/z  87.00   67.91%

11.50 12.00

m/z  43.00   32.06%

11.50 12.00

m/z  55.00   23.85%

11.50 12.00

m/z  41.05   20.85%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010322\
  Data File : BF126464.D                                          
  Acq On    :  3 Jan 2022  19:30
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M5253‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122921.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown11.851                   Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.851    2.33 ng         100480   Phenanthrene‐d10           11.322

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 46
 2 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 38
 3 Anthracene, 9‐methyl‐               192 C15H12         000779‐02‐2 25
 4 Phenanthrene, 4‐methyl‐             192 C15H12         000832‐64‐4 25
 5 Anthracene, 2‐methyl‐               192 C15H12         000613‐12‐7 18

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1660 (11.851 min): BF126464.D\data.ms (-1657) (-)
73.0

43.0 192.1

129.0

157.1
101.0 256.1227.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0

199.0 242.0
101.0 157.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

97.0 213.0 256.0157.0 185.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #67020: Anthracene, 9-methyl-
192.0

96.0 165.063.0 126.027.0

11.50 12.00

m/z  73.00  100.00%

11.50 12.00

m/z  60.00   88.99%

11.50 12.00

m/z  43.00   74.71%

11.50 12.00

m/z  55.00   73.09%

11.50 12.00

m/z 192.10   70.30%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010322\
  Data File : BF126464.D                                          
  Acq On    :  3 Jan 2022  19:30
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M5253‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122921.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  9,12‐Octadecadienoic acid (...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.404   23.47 ng        1012540   Phenanthrene‐d10           11.322

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9,12‐Octadecadienoic acid (Z,Z)‐... 294 C19H34O2       000112‐63‐0 99
 2 9,11‐Octadecadienoic acid, methy... 294 C19H34O2       013038‐47‐6 96
 3 Methyl 7,12‐octadecadienoate        294 C19H34O2       1000336‐43‐8 95
 4 9,12‐Octadecadienoic acid (Z,Z)‐    280 C18H32O2       000060‐33‐3 95
 5 Linoelaidic acid                    280 C18H32O2       000506‐21‐8 95

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1754 (12.404 min): BF126464.D\data.ms (-1751) (-)
67.0
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150.1 263.1206.1 294.1
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Abundance #191919: 9,12-Octadecadienoic acid (Z,Z)-, methyl ester
67.0

109.0
29.0

294.0150.0 263.0
220.0181.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #191929: 9,11-Octadecadienoic acid, methyl ester, (E,E)-
67.0

109.0
29.0 294.0150.0

263.0220.0181.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #191867: Methyl 7,12-octadecadienoate
81.0

150.0

294.0
210.0115.0 263.0

12.50

m/z  67.00  100.00%

12.50

m/z  81.10   90.28%

12.50

m/z  55.00   66.09%

12.50

m/z  95.10   61.28%

12.50

m/z  41.00   51.35%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010322\
  Data File : BF126464.D                                          
  Acq On    :  3 Jan 2022  19:30
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M5253‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122921.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  9‐Octadecenoic acid (Z)‐, m...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.427   18.65 ng         804667   Phenanthrene‐d10           11.322

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9‐Octadecenoic acid (Z)‐, methyl... 296 C19H36O2       000112‐62‐9 99
 2 8‐Octadecenoic acid, methyl ester   296 C19H36O2       002345‐29‐1 99
 3 7‐Octadecenoic acid, methyl ester   296 C19H36O2       057396‐98‐2 99
 4 9‐Octadecenoic acid, methyl ester   296 C19H36O2       002462‐84‐2 99
 5 9‐Octadecenoic acid, methyl este... 296 C19H36O2       001937‐62‐8 99
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Abundance Scan 1758 (12.427 min): BF126464.D\data.ms (-1756) (-)
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Abundance #194438: 9-Octadecenoic acid (Z)-, methyl ester
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Abundance #194407: 8-Octadecenoic acid, methyl ester
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Abundance #194408: 7-Octadecenoic acid, methyl ester
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264.0
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296.0

12.50

m/z  55.00  100.00%

12.50

m/z  69.10   60.71%

12.50

m/z  74.00   59.90%

12.50

m/z  41.10   58.90%

12.50

m/z  83.10   52.39%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010322\
  Data File : BF126464.D                                          
  Acq On    :  3 Jan 2022  19:30
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M5253‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122921.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Hexanedioic acid, bis(2‐eth...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.451    2.53 ng          83200   Chrysene‐d12               13.957

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexanedioic acid, bis(2‐ethylhex... 370 C22H42O4       000103‐23‐1 90
 2 Hexanedioic acid, dioctyl ester     370 C22H42O4       000123‐79‐5 62
 3 Adipic acid, decyl 2‐ethylhexyl ... 398 C24H46O4       1000324‐48‐8 59
 4 Adipic acid, di(oct‐4‐yl ester)     370 C22H42O4       1000160‐80‐1 49
 5 Adipic acid, octyl trans‐2‐methy... 354 C21H38O4       1000324‐75‐1 47
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Abundance #279381: Hexanedioic acid, bis(2-ethylhexyl) ester
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Abundance #279246: Hexanedioic acid, dioctyl ester
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Abundance #301036: Adipic acid, decyl 2-ethylhexyl ester
129.0

57.0 269.0

227.0185.0

13.50

m/z 129.00  100.00%

13.50

m/z  57.10   39.86%

13.50

m/z  70.05   32.90%

13.50

m/z  71.10   30.58%

13.50

m/z  55.00   25.22%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010322\
  Data File : BF126464.D                                          
  Acq On    :  3 Jan 2022  19:30
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M5253‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122921.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Oxalic acid, hexadecyl prop...  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.816    5.83 ng         191366   Chrysene‐d12               13.957

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Oxalic acid, hexadecyl propyl ester 356 C21H40O4       1000309‐26‐9 91
 2 Oxalic acid, octadecyl propyl ester 384 C23H44O4       1000309‐27‐0 91
 3 Oxalic acid, isobutyl hexadecyl ... 370 C22H42O4       1000309‐38‐1 91
 4 Oxalic acid, isobutyl octadecyl ... 398 C24H46O4       1000309‐38‐3 91
 5 Pentadecafluorooctanoic acid, oc... 666 C26H37F15O2    1000406‐04‐8 91
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Abundance Scan 1994 (13.815 min): BF126464.D\data.ms (-1990) (-)
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Abundance #265841: Oxalic acid, hexadecyl propyl ester
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Abundance #290905: Oxalic acid, octadecyl propyl ester
43.0

83.0

297.0125.0
168.0 224.0 340.0
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Abundance #279317: Oxalic acid, isobutyl hexadecyl ester
57.0

97.0
269.0139.0 224.0

13.50 14.00

m/z  57.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  43.10   79.33%

13.50 14.00

m/z  71.05   61.85%

13.50 14.00

m/z  83.10   58.03%

13.50 14.00

m/z  97.05   52.58%

8270‐BF122921.M Tue Jan 04 15:28:01 2022                                                      Page: 9

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SA-1-122921



                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010322\
  Data File : BF126464.D                                          
  Acq On    :  3 Jan 2022  19:30
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M5253‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122921.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Hexadecanoic ac...  11.716     8.7  ng     375840   4  11.322  862961  20.0
unknown11.851       11.851     2.3  ng     100480   4  11.322  862961  20.0
9,12‐Octadecadi...  12.404    23.5  ng    1012540   4  11.322  862961  20.0
9‐Octadecenoic ...  12.427    18.6  ng     804667   4  11.322  862961  20.0
Hexanedioic aci...  13.451     2.5  ng      83200   5  13.957  656946  20.0
Oxalic acid, he...  13.816     5.8  ng     191366   5  13.957  656946  20.0
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