
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF071923\
  Data File : BF134368.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2023  20:18
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3641‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   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: BF134368.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.116     3    5   12 rVB   316732    365747  24.77%   3.215%
  2   5.475   572  576  592 rBV  1351890   1216821  82.40%  10.695%
  3   6.481   742  747  762 rBV  1260320   1235490  83.66%  10.859%
  4   6.834   804  807  817 rBV   440332    405425  27.45%   3.563%
  5   7.398   899  903  906 rBV   887209    763746  51.72%   6.713%
 
  6   8.116  1021 1025 1028 rBV   658890    505642  34.24%   4.444%
  7   9.192  1204 1208 1211 rBV  1964295   1476789 100.00%  12.980%
  8   9.875  1320 1324 1327 rBV   610486    524053  35.49%   4.606%
  9  10.669  1455 1459 1475 rBV   939627    867227  58.72%   7.622%
 10  11.369  1574 1578 1580 rBV   563495    470810  31.88%   4.138%
 
 11  11.392  1580 1582 1586 rVB    61189     49562   3.36%   0.436%
 12  11.863  1659 1662 1665 rBV3   22642     30622   2.07%   0.269%
 13  11.898  1665 1668 1675 rVV3  265481    242770  16.44%   2.134%
 14  12.586  1782 1785 1788 rBV   159431    149556  10.13%   1.315%
 15  12.686  1800 1802 1808 rBV2   45983     50659   3.43%   0.445%
 
 16  12.822  1819 1825 1829 rBV   145645    144436   9.78%   1.270%
 17  12.963  1845 1849 1853 rBV  1434041   1185017  80.24%  10.416%
 18  13.151  1878 1881 1885 rVB    19741     20303   1.37%   0.178%
 19  13.533  1942 1946 1949 rBV2   20609     22367   1.51%   0.197%
 20  13.669  1961 1969 1972 rBV4   14515     25077   1.70%   0.220%
 
 21  13.892  2000 2007 2015 rBV6   51763    136457   9.24%   1.199%
 22  14.027  2022 2030 2033 rBV2  462684    502251  34.01%   4.415%
 23  14.057  2033 2035 2042 rVB    76898     71076   4.81%   0.625%
 24  14.121  2043 2046 2051 rVB2   25876     32590   2.21%   0.286%
 25  14.186  2054 2057 2061 rBV2   29898     28307   1.92%   0.249%
 
 26  14.492  2106 2109 2112 rBV2   29738     28652   1.94%   0.252%
 27  14.963  2185 2189 2195 rVB2   42275     49749   3.37%   0.437%
 28  15.092  2207 2211 2219 rBV    64093    124980   8.46%   1.099%
 29  15.157  2219 2222 2227 rVB3   34608     42602   2.88%   0.374%
 30  15.239  2232 2236 2242 rVB7   15597     31358   2.12%   0.276%
 
 31  15.404  2261 2264 2269 rVB    32478     42990   2.91%   0.378%
 32  15.468  2272 2275 2281 rVB    44422     56919   3.85%   0.500%
 33  15.533  2281 2286 2299 rBV   228654    352384  23.86%   3.097%
 34  15.763  2323 2325 2330 rVB6   15827     19383   1.31%   0.170%
 35  16.010  2363 2367 2373 rVB    35039     50862   3.44%   0.447%
 
 36  17.039  2537 2542 2544 rBV6    9178     19301   1.31%   0.170%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF071923\
  Data File : BF134368.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2023  20:18
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3641‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   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  17.086  2546 2550 2557 rVB3   16721     35275   2.39%   0.310%
 
 
                        Sum of corrected areas:    11377255
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF071923\
  Data File : BF134368.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2023  20:18
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3641‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   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

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00 3.20 3.40 3.60 3.80 4.00 4.20 4.40 4.60 4.80 5.00 5.20 5.40 5.60 5.80 6.00 6.20 6.40 6.60 6.80 7.00 7.20 7.40 7.60
0

500000

1000000

1500000

Time-->

Abundance TIC: BF134368.D\data.ms
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 5.475
 6.481

 6.834

 7.398

8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50 12.00 12.50 13.00
0

500000

1000000

1500000

Time-->

Abundance TIC: BF134368.D\data.ms

 8.116

 9.192

 9.875

10.669

11.369

11.392 11.863

11.898
12.586

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
0

500000

1000000

1500000

Time-->

Abundance TIC: BF134368.D\data.ms

13.53313.66913.892

14.027

14.05714.12114.186 14.492 14.96315.09215.15715.23915.40415.468

15.533

15.76316.010 17.03917.086
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF071923\
  Data File : BF134368.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2023  20:18
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3641‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.116   18.04 ng         365747   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 83
 2 2,2,4‐Trimethyl‐3‐pentanol          130 C8H18O         005162‐48‐1 40
 3 Silane, tetramethyl‐                 88 C4H12Si        000075‐76‐3 38
 4 Silane, ethyltrimethyl‐             102 C5H14Si        003439‐38‐1 36
 5 1,3‐Dioxolane, 2‐propyl‐            116 C6H12O2        003390‐13‐4 23

0 20 40 60 80 100 120
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 5 (2.116 min): BF134368.D\data.ms (-3) (-)
73.1

43.1

88.058.0 123.0

0 20 40 60 80 100 120
0

5000

m/z-->

Abundance #5054: Butane, 2-methoxy-2-methyl-
73.0

43.0

27.0 88.058.0

0 20 40 60 80 100 120
0

5000

m/z-->

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

55.0

39.0
88.0 112.0 129.0

0 20 40 60 80 100 120
0

5000

m/z-->

Abundance #2245: Silane, tetramethyl-
73.0

43.0
15.0 58.0 88.0

2.20 2.30 2.40 2.50

m/z  73.10  100.00%

2.20 2.30 2.40 2.50

m/z  43.10   40.55%

2.20 2.30 2.40 2.50

m/z  55.00   29.37%

2.20 2.30 2.40 2.50

m/z  87.10   26.24%

2.20 2.30 2.40 2.50

m/z  41.05   14.12%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF071923\
  Data File : BF134368.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2023  20:18
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3641‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   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  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.898   10.31 ng         242770   Phenanthrene‐d10           11.369

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 91
 3 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 90
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 72
 5 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 59

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1668 (11.898 min): BF134368.D\data.ms (-1665) (-)
43.0 73.0

129.1
213.2

185.2157.1101.0 256.1

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 #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 #92063: Tridecanoic acid
73.0

43.0

129.0

171.0

214.0101.0
15.0

11.50 12.00

m/z  43.05  100.00%

11.50 12.00

m/z  72.95   98.09%

11.50 12.00

m/z  60.00   87.92%

11.50 12.00

m/z  41.05   83.46%

11.50 12.00

m/z  55.00   78.19%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF071923\
  Data File : BF134368.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2023  20:18
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3641‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   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  Dodecanoic acid                 Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.686    2.15 ng          50659   Phenanthrene‐d10           11.369

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 92
 2 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 70
 3 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 62
 4 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 53
 5 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 50

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1802 (12.686 min): BF134368.D\data.ms (-1800) (-)
43.0 73.0

202.1
129.1

241.2
284.1

171.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #75717: Dodecanoic acid
73.0

43.0

129.0 200.0

164.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #179089: Octadecanoic acid
73.0

43.0

129.0

185.0 284.0241.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

97.0 213.0 256.0171.0

12.50 13.00

m/z  43.00  100.00%

12.50 13.00

m/z  60.00   97.36%

12.50 13.00

m/z  72.95   96.82%

12.50 13.00

m/z  55.00   94.67%

12.50 13.00

m/z  57.00   90.83%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF071923\
  Data File : BF134368.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2023  20:18
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3641‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   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  1‐Hexacosene                    Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.892    5.43 ng         136457   Chrysene‐d12               14.027

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexacosene                        364 C26H52         018835‐33‐1 95
 2 1‐Tetracosene                       336 C24H48         010192‐32‐2 94
 3 Pentafluoropropionic acid, tetra... 360 C17H29F5O2     006222‐06‐6 91
 4 3‐Eicosene, (E)‐                    280 C20H40         074685‐33‐9 91
 5 Trichloroacetic acid, pentadecyl... 372 C17H31Cl3O2    074339‐53‐0 91

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2007 (13.892 min): BF134368.D\data.ms (-2000) (-)
55.0

97.0

139.1 230.0178.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #273800: 1-Hexacosene
57.0 97.0

139.0
181.0 364.0238.0 292.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #244231: 1-Tetracosene
43.0 83.0

125.0

168.0 336.0210.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #269424: Pentafluoropropionic acid, tetradecyl ester
57.0

97.0

196.0140.0 241.0 342.015.0

13.50 14.00

m/z  55.05  100.00%

13.50 14.00

m/z  57.00   95.29%

13.50 14.00

m/z  43.00   91.52%

13.50 14.00

m/z  83.10   80.46%

13.50 14.00

m/z  69.10   77.57%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF071923\
  Data File : BF134368.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2023  20:18
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3641‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   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  Oxirane, tetradecyl‐            Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.963    2.82 ng          49749   Perylene‐d12               15.533

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Oxirane, tetradecyl‐                240 C16H32O        007320‐37‐8 87
 2 Oxirane, hexadecyl‐                 268 C18H36O        007390‐81‐0 87
 3 Oxirane, tridecyl‐                  226 C15H30O        018633‐25‐5 83
 4 1,19‐Eicosadiene                    278 C20H38         014811‐95‐1 68
 5 Octadecanal                         268 C18H36O        000638‐66‐4 64

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2189 (14.963 min): BF134368.D\data.ms (-2185) (-)
57.1

96.0

138.1 257.1189.0 221.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #123932: Oxirane, tetradecyl-
41.0 82.0

124.0
182.0 222.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #158580: Oxirane, hexadecyl-
82.0

43.0

124.0

166.0 211.0 250.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #107157: Oxirane, tridecyl-
41.0 82.0

124.0 168.0 208.0

15.00

m/z  57.10  100.00%

15.00

m/z  43.05   89.97%

15.00

m/z  55.05   76.26%

15.00

m/z  82.05   68.28%

15.00

m/z  96.05   66.44%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF071923\
  Data File : BF134368.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2023  20:18
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3641‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   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  Nonadecane, 9‐methyl‐           Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.157    2.42 ng          42602   Perylene‐d12               15.533

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Nonadecane, 9‐methyl‐               282 C20H42         013287‐24‐6 90
 2 Decane, 1‐iodo‐                     268 C10H21I        002050‐77‐3 81
 3 Nonadecane, 2‐methyl‐               282 C20H42         001560‐86‐7 64
 4 1‐Trifluorosilyltridecane           268 C13H27F3Si     1010217‐08‐2 62
 5 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 62

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2222 (15.157 min): BF134368.D\data.ms (-2219) (-)
57.0

99.0 141.1 268.1175.1 225.2 323.3

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #176396: Nonadecane, 9-methyl-
57.0

140.099.0

267.0183.0 224.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #157265: Decane, 1-iodo-
85.0

43.0

141.0

268.0183.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #176395: Nonadecane, 2-methyl-
43.0

85.0

239.0127.0 169.0 282.0

15.00 15.50

m/z  57.00  100.00%

15.00 15.50

m/z  43.05   77.23%

15.00 15.50

m/z  85.05   66.83%

15.00 15.50

m/z  71.00   51.45%

15.00 15.50

m/z  69.00   25.96%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF071923\
  Data File : BF134368.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2023  20:18
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3641‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   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  Perylene                        Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.404    2.44 ng          42990   Perylene‐d12               15.533

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Perylene                            252 C20H12         000198‐55‐0 93
 2 Benzo[k]fluoranthene                252 C20H12         000207‐08‐9 89
 3 Benzo[e]pyrene                      252 C20H12         000192‐97‐2 81
 4 Benzo[a]pyrene                      252 C20H12         000050‐32‐8 81
 5 Benzo[b]fluoranthene                252 C20H12         000205‐99‐2 76

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2264 (15.404 min): BF134368.D\data.ms (-2261) (-)
252.1

125.0
222.141.0 161.071.0 191.8 300.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #138552: Perylene
252.0

126.0

222.087.050.0 174.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #138563: Benzo[k]fluoranthene
252.0

126.0

87.0 222.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #138554: Benzo[e]pyrene
252.0

125.0
222.083.0 174.050.0

15.50

m/z 252.10  100.00%

15.50

m/z 250.05   29.25%

15.50

m/z 253.05   27.85%

15.50

m/z 125.00   14.36%

15.50

m/z 251.05   12.88%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF071923\
  Data File : BF134368.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2023  20:18
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3641‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   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  8  Nonadecane                      Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.010    2.89 ng          50862   Perylene‐d12               15.533

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 92
 2 10‐Methylnonadecane                 282 C20H42         056862‐62‐5 70
 3 Nonadecane, 3‐methyl‐               282 C20H42         006418‐45‐7 70
 4 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 58
 5 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 58

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2367 (16.010 min): BF134368.D\data.ms (-2363) (-)
57.0

99.0 141.1 207.0 281.0 343.2

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #158597: Nonadecane
57.0

99.0
141.0 268.0183.0 225.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #176388: 10-Methylnonadecane
57.0

154.099.0

267.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #176391: Nonadecane, 3-methyl-
57.0

253.0
99.0 141.0 183.0

16.00

m/z  57.05  100.00%

16.00

m/z  43.05   71.35%

16.00

m/z  71.05   60.93%

16.00

m/z  85.10   47.50%

16.00

m/z  55.05   27.92%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF071923\
  Data File : BF134368.D                                          
  Acq On    : 19 Jul 2023  20:18
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3641‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   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...   2.116    18.0  ng     365747   1   6.840  405425  20.0
n‐Hexadecanoic ...  11.898    10.3  ng     242770   4  11.369  470810  20.0
Dodecanoic acid     12.686     2.1  ng      50659   4  11.369  470810  20.0
1‐Hexacosene        13.892     5.4  ng     136457   5  14.027  502251  20.0
Oxirane, tetrad...  14.963     2.8  ng      49749   6  15.533  352384  20.0
Nonadecane, 9‐m...  15.157     2.4  ng      42602   6  15.533  352384  20.0
Perylene            15.404     2.4  ng      42990   6  15.533  352384  20.0
Nonadecane          16.010     2.9  ng      50862   6  15.533  352384  20.0
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