
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF071923\
  Data File : BF134363.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2023  17:30
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3597‐14
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   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‐BF062623.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF134363.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.128     3    7   13 rVB   366976    462818  26.88%   3.635%
  2   5.087   506  510  520 rVB    24206     31889   1.85%   0.250%
  3   5.475   572  576  594 rBV  1459702   1393496  80.93%  10.943%
  4   6.481   742  747  767 rBV  1513453   1429397  83.01%  11.225%
  5   6.840   804  808  817 rBV   407770    375659  21.82%   2.950%
 
  6   7.398   899  903  915 rBV   925327    921137  53.50%   7.234%
  7   8.116  1021 1025 1028 rBV   623144    481253  27.95%   3.779%
  8   9.192  1204 1208 1211 rBV  2254383   1721874 100.00%  13.522%
  9   9.875  1320 1324 1327 rBV   597419    495269  28.76%   3.889%
 10  10.669  1455 1459 1474 rBV  1176115   1020284  59.25%   8.013%
 
 11  11.369  1574 1578 1580 rBV   555621    450018  26.14%   3.534%
 12  11.392  1580 1582 1587 rVV   152178    126423   7.34%   0.993%
 13  11.433  1587 1589 1594 rVB2   17526     22579   1.31%   0.177%
 14  11.898  1665 1668 1675 rBV2  163382    151197   8.78%   1.187%
 15  12.592  1782 1786 1789 rBV   199321    179238  10.41%   1.408%
 
 16  12.686  1800 1802 1808 rBV2   28455     34345   1.99%   0.270%
 17  12.822  1819 1825 1829 rVB   157398    158931   9.23%   1.248%
 18  12.963  1842 1849 1853 rBV  1554708   1452030  84.33%  11.403%
 19  13.151  1878 1881 1884 rVB    21290     23737   1.38%   0.186%
 20  13.669  1965 1969 1974 rVB    22199     23116   1.34%   0.182%
 
 21  13.774  1984 1987 1990 rBV    21245     22363   1.30%   0.176%
 22  13.892  2001 2007 2022 rVB6   67431    191981  11.15%   1.508%
 23  14.027  2022 2030 2033 rBV2  406879    480846  27.93%   3.776%
 24  14.057  2033 2035 2041 rVB    97748     86876   5.05%   0.682%
 25  14.121  2042 2046 2050 rVB2   38520     41172   2.39%   0.323%
 
 26  14.186  2054 2057 2063 rBV3   26674     30786   1.79%   0.242%
 27  14.498  2107 2110 2115 rVB5   27123     31088   1.81%   0.244%
 28  14.545  2115 2118 2121 rBV4   23425     33106   1.92%   0.260%
 29  15.092  2207 2211 2214 rBV    73569    104266   6.06%   0.819%
 30  15.157  2219 2222 2227 rVB2   39621     48480   2.82%   0.381%
 
 31  15.239  2234 2236 2243 rBV7   11860     22600   1.31%   0.177%
 32  15.404  2260 2264 2270 rVB    38195     60847   3.53%   0.478%
 33  15.468  2272 2275 2281 rVB    50912     64371   3.74%   0.506%
 34  15.533  2281 2286 2296 rBV   215856    327827  19.04%   2.575%
 35  15.768  2322 2326 2332 rVB8   26142     38357   2.23%   0.301%
 
 36  16.010  2363 2367 2372 rBV    28873     44000   2.56%   0.346%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF071923\
  Data File : BF134363.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2023  17:30
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3597‐14
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   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‐BF062623.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  16.145  2384 2390 2393 rBV8   17248     38479   2.23%   0.302%
 38  16.857  2508 2511 2521 rVB8   11817     23481   1.36%   0.184%
 39  17.080  2545 2549 2556 rVB2   24868     53386   3.10%   0.419%
 40  17.545  2623 2628 2637 rBV4   14876     34613   2.01%   0.272%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    12733615
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF071923\
  Data File : BF134363.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2023  17:30
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3597‐14
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF062623.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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 8.116

 9.192

 9.875

10.669

11.369

11.392
11.433

11.898 12.592

12.686
12.822

12.963

13.151

13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50 17.00 17.50 18.00 18.50
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Abundance TIC: BF134363.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF071923\
  Data File : BF134363.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2023  17:30
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3597‐14
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF062623.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐     Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.128   24.64 ng         462818   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.840

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 78
 2 2,2,4‐Trimethyl‐3‐pentanol          130 C8H18O         005162‐48‐1 40
 3 1,3‐Dioxolane, 2‐methyl‐             88 C4H8O2         000497‐26‐7 23
 4 Octanal, 7‐methoxy‐3,7‐dimethyl‐    186 C11H22O2       003613‐30‐7 17
 5 1,3‐Dioxolane, 2‐propyl‐            116 C6H12O2        003390‐13‐4 17

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 7 (2.128 min): BF134363.D\data.ms (-3) (-)
73.0

43.0

87.1

57.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #5060: Butane, 2-methoxy-2-methyl-
73.0

55.0

87.041.0
27.0

101.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #15764: 2,2,4-Trimethyl-3-pentanol
73.0

87.0

55.041.0

27.0
112.0 129.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #2307: 1,3-Dioxolane, 2-methyl-
73.0

43.0

58.0
87.029.0

2.20 2.30 2.40 2.50

m/z  73.05  100.00%

2.20 2.30 2.40 2.50

m/z  43.05   41.42%

2.20 2.30 2.40 2.50

m/z  55.05   28.98%

2.20 2.30 2.40 2.50

m/z  87.10   24.86%

2.20 2.30 2.40 2.50

m/z  41.00   13.11%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF071923\
  Data File : BF134363.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2023  17:30
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3597‐14
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF062623.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.898    6.72 ng         151197   Phenanthrene‐d10           11.369

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 83
 2 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 64
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 64
 4 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 58
 5 Lactose                             342 C12H22O11      000063‐42‐3 47

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1668 (11.898 min): BF134363.D\data.ms (-1665) (-)
73.043.0

129.1
213.2

171.1
101.0 256.1

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

5000

m/z-->

Abundance #143508: n-Hexadecanoic acid
43.0 73.0

256.0

129.0

213.0
157.0185.0101.0

15.0

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

5000

m/z-->

Abundance #92068: Tridecanoic acid
73.0

43.0

129.0
214.0171.0

101.0

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

5000

m/z-->

Abundance #109279: Tetradecanoic acid
73.0

43.0

129.0

185.0

228.0
101.0 157.015.0

11.50 12.00

m/z  73.00  100.00%

11.50 12.00

m/z  43.05   87.22%

11.50 12.00

m/z  55.05   80.25%

11.50 12.00

m/z  41.05   78.77%

11.50 12.00

m/z  60.00   77.59%

8270‐BF062623.M Fri Jul 21 01:46:17 2023                                                      Page: 5

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
RB-48-(2-5)

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
RB-48-(2-5)

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
RB-48-(2-5)



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF071923\
  Data File : BF134363.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2023  17:30
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3597‐14
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF062623.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  1‐Heneicosanol                  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.892    7.99 ng         191981   Chrysene‐d12               14.033

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Heneicosanol                      312 C21H44O        015594‐90‐8 93
 2 1‐Octadecanol                       270 C18H38O        000112‐92‐5 90
 3 n‐Tetracosanol‐1                    354 C24H50O        000506‐51‐4 87
 4 n‐Heptadecanol‐1                    256 C17H36O        001454‐85‐9 87
 5 Behenic alcohol                     326 C22H46O        000661‐19‐8 87

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2007 (13.892 min): BF134363.D\data.ms (-2001) (-)
55.0

97.1

230.0
139.0 303.0181.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #215083: 1-Heneicosanol
55.0

97.0

139.0
266.0182.0 224.019.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #161351: 1-Octadecanol
55.0

97.0

139.0 224.0182.019.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #264236: n-Tetracosanol-1
57.0 97.0

139.0
181.0 308.0222.0 264.019.0

13.50 14.00

m/z  55.00  100.00%

13.50 14.00

m/z  57.10   84.88%

13.50 14.00

m/z  43.00   82.17%

13.50 14.00

m/z  83.10   77.88%

13.50 14.00

m/z  97.10   73.84%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF071923\
  Data File : BF134363.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2023  17:30
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3597‐14
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF062623.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Benzo[e]pyrene                  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.404    3.71 ng          60847   Perylene‐d12               15.533

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzo[e]pyrene                      252 C20H12         000192‐97‐2 97
 2 Benzo[k]fluoranthene                252 C20H12         000207‐08‐9 95
 3 Benzo[b]fluoranthene                252 C20H12         000205‐99‐2 93
 4 Benzo[a]pyrene                      252 C20H12         000050‐32‐8 87
 5 Perylene                            252 C20H12         000198‐55‐0 86

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2264 (15.404 min): BF134363.D\data.ms (-2260) (-)
252.1

125.0
207.091.0 296.1157.042.1

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #138554: Benzo[e]pyrene
252.0

125.0
200.083.050.0 158.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #138563: Benzo[k]fluoranthene
252.0

126.0

87.0 200.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #138562: Benzo[b]fluoranthene
252.0

126.0

200.087.039.0 161.0

15.50

m/z 252.10  100.00%

15.50

m/z 250.10   27.45%

15.50

m/z 253.05   20.32%

15.50

m/z 125.00   11.11%

15.50

m/z 126.00    9.82%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF071923\
  Data File : BF134363.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2023  17:30
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3597‐14
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF062623.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  1H‐Pyrrolo[2,3‐b]pyridine‐3...  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.768    2.34 ng          38357   Perylene‐d12               15.533

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Pyrrolo[2,3‐b]pyridine‐3‐carb... 284 C16H20N4O      1955758‐70‐9 90
 2 1,15‐Hexadecadiene                  222 C16H30         021964‐51‐2 78
 3 Octadecanal                         268 C18H36O        000638‐66‐4 60
 4 Z‐2‐Octadecen‐1‐ol                  268 C18H36O        1000131‐11‐0 49
 5 E‐11(13‐Methyl)tetradecen‐1‐ol a... 268 C17H32O2       1000130‐80‐4 46

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2326 (15.768 min): BF134363.D\data.ms (-2322) (-)
57.0

96.0

207.0 281.1167.1 355.

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #178571: 1H-Pyrrolo[2,3-b]pyridine-3-carboxamide, N-(8-
82.0 145.0

42.0
284.0

203.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #102183: 1,15-Hexadecadiene
55.0

96.0

138.0 222.0180.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #158568: Octadecanal
43.0 82.0

124.0 250.0194.0

15.50 16.00

m/z  57.05  100.00%

15.50 16.00

m/z  43.05   90.77%

15.50 16.00

m/z  82.00   79.35%

15.50 16.00

m/z  96.00   71.37%

15.50 16.00

m/z  41.00   70.45%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF071923\
  Data File : BF134363.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2023  17:30
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3597‐14
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF062623.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Pentadecane                     Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.010    2.68 ng          44000   Perylene‐d12               15.533

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentadecane                         212 C15H32         000629‐62‐9 76
 2 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 76
 3 Sulfurous acid, butyl undecyl ester 292 C15H32O3S      1000309‐17‐8 64
 4 Heptadecane, 8‐methyl‐              254 C18H38         013287‐23‐5 64
 5 Sulfurous acid, dodecyl 2‐propyl... 292 C15H32O3S      1000309‐12‐3 64

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2367 (16.010 min): BF134363.D\data.ms (-2363) (-)
57.1

97.0 207.1155.0 249.0 355.293.9

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #90189: Pentadecane
57.0

99.0
141.0 212.018.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #107216: Hexadecane
57.0

99.0
141.0 226.0183.018.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #188718: Sulfurous acid, butyl undecyl ester
57.0

99.0 155.0 207.0

16.00

m/z  57.10  100.00%

16.00

m/z  71.05   79.80%

16.00

m/z  43.05   65.44%

16.00

m/z  85.00   62.34%

16.00

m/z  55.00   28.97%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF071923\
  Data File : BF134363.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2023  17:30
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3597‐14
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF062623.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  unknown16.145                   Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.145    2.35 ng          38479   Perylene‐d12               15.533

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane, 1,2,3‐trimethyl‐, (... 126 C9H18          007667‐55‐2 41
 2 N‐(2,3‐Dichlorophenyl)cyclopenta... 353 C14H12Cl2F3NO2 1000511‐05‐0 38
 3 2,2,4‐Trimethyl‐3‐hexene            126 C9H18          059643‐72‐0 38
 4 2‐Methyl‐Z‐4‐tetradecene            210 C15H30         1000130‐78‐3 38
 5 1,2‐Dodecanediol                    202 C12H26O2       001119‐87‐5 35

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2390 (16.145 min): BF134363.D\data.ms (-2384) (-)
57.0

97.0

280.1
136.9 189.1 241.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #13299: Cyclohexane, 1,2,3-trimethyl-, (1.alpha.,2.alpha.,
55.0

97.0

15.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #262140: N-(2,3-Dichlorophenyl)cyclopentanecarboxamid
69.0

124.0 187.027.0 257.0 353.0312.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #13217: 2,2,4-Trimethyl-3-hexene
69.0

111.0

29.0

16.00 16.50

m/z  57.05  100.00%

16.00 16.50

m/z  69.10   79.68%

16.00 16.50

m/z  55.00   74.92%

16.00 16.50

m/z  71.00   72.70%

16.00 16.50

m/z  43.00   71.09%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF071923\
  Data File : BF134363.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2023  17:30
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3597‐14
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF062623.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Butane, 2‐metho...   2.128    24.6  ng     462818   1   6.840  375659  20.0
n‐Hexadecanoic ...  11.898     6.7  ng     151197   4  11.369  450018  20.0
1‐Heneicosanol      13.892     8.0  ng     191981   5  14.033  480846  20.0
Benzo[e]pyrene      15.404     3.7  ng      60847   6  15.533  327827  20.0
1H‐Pyrrolo[2,3‐...  15.768     2.3  ng      38357   6  15.533  327827  20.0
Pentadecane         16.010     2.7  ng      44000   6  15.533  327827  20.0
unknown16.145       16.145     2.4  ng      38479   6  15.533  327827  20.0
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