
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF092822\
  Data File : BF130449.D                                          
  Acq On    : 28 Sep 2022  15:39
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4815‐01
  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‐BF091422.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF130449.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.828   462  466  481 rVB   185426    276678   7.78%   1.331%
  2   5.251   533  538  541 rBV  2811804   2708604  76.16%  13.031%
  3   6.293   709  715  732 rBV  2521995   2851817  80.18%  13.720%
  4   6.645   771  775  778 rBV   765916    621966  17.49%   2.992%
  5   7.216   866  872  874 rBV  1754876   1852309  52.08%   8.911%
 
  6   7.928   988  993  996 rBV   955848    813919  22.88%   3.916%
  7   9.004  1171 1176 1179 rBV  4121171   3556698 100.00%  17.111%
  8   9.675  1286 1290 1293 rBV  1134902    854970  24.04%   4.113%
  9  10.463  1420 1424 1435 rBV  1820857   1550283  43.59%   7.458%
 10  11.157  1538 1542 1545 rBV   897275    743423  20.90%   3.576%
 
 11  11.692  1629 1633 1644 rBV2  187683    276250   7.77%   1.329%
 12  12.480  1762 1767 1778 rBV   332954    422570  11.88%   2.033%
 13  12.698  1798 1804 1807 rBV2   89575    191764   5.39%   0.923%
 14  12.745  1807 1812 1815 rVB  3028891   2620492  73.68%  12.607%
 15  13.786  1985 1989 1992 rBV   588250    504018  14.17%   2.425%
 
 16  13.886  2003 2006 2011 rBV3   52993     79484   2.23%   0.382%
 17  15.174  2221 2225 2229 rBV   496083    556060  15.63%   2.675%
 18  15.604  2295 2298 2307 rVB    49218     65985   1.86%   0.317%
 19  15.992  2360 2364 2369 rVB6   75219    116109   3.26%   0.559%
 20  17.045  2539 2543 2556 rVB6   53509    123080   3.46%   0.592%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    20786479
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF092822\
  Data File : BF130449.D                                          
  Acq On    : 28 Sep 2022  15:39
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4815‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091422.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

2000000

2500000

3000000

3500000

4000000

Time-->

Abundance TIC: BF130449.D\data.ms

 4.828

 5.251

 6.293

 6.645

 7.216

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

2000000

2500000

3000000

3500000

4000000

Time-->

Abundance TIC: BF130449.D\data.ms

 7.928

 9.004

 9.675

10.463

11.157

11.692
12.480

12.698

12.745

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

2000000

2500000

3000000

3500000

4000000

Time-->

Abundance TIC: BF130449.D\data.ms

13.786

13.886

15.174

15.604 15.992 17.045

8270‐BF091422.M Fri Sep 30 17:34:05 2022                                                      Page: 2

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SAND-FILTER-1

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SAND-FILTER-1

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SAND-FILTER-1

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SAND-FILTER-1

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SAND-FILTER-1

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SAND-FILTER-1

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SAND-FILTER-1

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SAND-FILTER-1

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SAND-FILTER-1

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SAND-FILTER-1

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SAND-FILTER-1

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SAND-FILTER-1



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF092822\
  Data File : BF130449.D                                          
  Acq On    : 28 Sep 2022  15:39
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4815‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091422.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.828    8.90 ng         276678   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.645

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 56
 2 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 25
 3 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 10
 4 Morpholine, 4‐methyl‐               101 C5H11NO        000109‐02‐4 9 
 5 (+‐)‐4‐Amino‐4,5‐dihydro‐2(3H)‐f... 101 C4H7NO2        016504‐58‐8 9 
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m/z-->

Abundance Scan 466 (4.828 min): BF130449.D\data.ms (-462) (-)
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Abundance #9289: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0
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m/z-->

Abundance #4528: 2,3-Butanedione, monooxime
43.0

101.0
58.015.0 31.0 86.070.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #4156: 1-Propen-2-ol, acetate
43.0

58.0
72.015.0 100.027.0

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  43.10  100.00%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  59.10   61.89%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z 101.10   21.99%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  58.10   16.55%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  41.05    9.19%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF092822\
  Data File : BF130449.D                                          
  Acq On    : 28 Sep 2022  15:39
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4815‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091422.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.692    7.43 ng         276250   Phenanthrene‐d10           11.157

 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 94
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 90
 4 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 81
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 68
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1633 (11.692 min): BF130449.D\data.ms (-1629) (-)
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Abundance #143509: n-Hexadecanoic acid
43.0 73.0
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Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0
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15.0
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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   87.03%

11.50 12.00

m/z  60.00   86.31%

11.50 12.00

m/z  41.05   74.30%

11.50 12.00

m/z  57.05   71.56%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF092822\
  Data File : BF130449.D                                          
  Acq On    : 28 Sep 2022  15:39
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4815‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091422.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Octadecanoic acid               Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.480   16.77 ng         422570   Chrysene‐d12               13.786

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 99
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 91
 3 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 83
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 83
 5 Octadecanoic acid, 2‐(2‐hydroxye... 372 C22H44O4       000106‐11‐6 72

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1767 (12.480 min): BF130449.D\data.ms (-1762) (-)
73.043.1
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185.2 241.2
284.1

50 100 150 200 250
0

5000
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Abundance #179093: Octadecanoic acid
73.0

43.0
129.0

284.0

241.0185.0
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m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0

199.0 242.0

167.0

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

m/z  73.00  100.00%

12.50

m/z  43.10   99.76%

12.50

m/z  59.95   89.42%

12.50

m/z  57.10   80.69%

12.50

m/z  55.10   73.87%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF092822\
  Data File : BF130449.D                                          
  Acq On    : 28 Sep 2022  15:39
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4815‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091422.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Triphenylphosphine oxide        Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.886    3.15 ng          79484   Chrysene‐d12               13.786

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Triphenylphosphine oxide            278 C18H15OP       000791‐28‐6 91
 2 (E)‐7‐Benzylidene‐1‐azabicyclo[3... 293 C15H19NO3S     1000483‐83‐4 68
 3 (Carbethoxymethyl)‐triphenylphos... 428 C22H22BrO2P    001530‐45‐6 59
 4 Formaldehyde, (triphenylphosphor... 304 C19H17N2P      015990‐54‐2 45
 5 Vanadium, cycloheptatrienyl‐(pen... 277 C17H22V        1000155‐20‐5 43

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2006 (13.886 min): BF130449.D\data.ms (-2003) (-)
277.1

199.077.1 152.0
115.039.0 319.3

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #171169: Triphenylphosphine oxide
277.0

51.0

199.0

152.0

95.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #190048: (E)-7-Benzylidene-1-azabicyclo[3.2.1]octan-5-y
277.0

77.0
183.0

128.039.0 228.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #317051: (Carbethoxymethyl)-triphenylphosphonium brom
277.0

199.0
77.0 152.031.0 115.0 347.0239.0

13.50 14.00

m/z 277.05  100.00%

13.50 14.00

m/z 278.10   30.95%

13.50 14.00

m/z 199.00   21.40%

13.50 14.00

m/z  77.10   21.10%

13.50 14.00

m/z 182.95   20.40%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF092822\
  Data File : BF130449.D                                          
  Acq On    : 28 Sep 2022  15:39
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4815‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091422.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Eicosane                        Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.604    2.37 ng          65985   Perylene‐d12               15.174

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 90
 2 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 90
 3 Tetracosane, 1‐bromo‐               416 C24H49Br       006946‐24‐3 81
 4 Eicosane, 1‐iodo‐                   408 C20H41I        1000406‐31‐8 74
 5 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 74

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2298 (15.604 min): BF130449.D\data.ms (-2295) (-)
57.1

113.1
169.1 261.1 331.4216.1 416.2

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #176385: Eicosane
57.0

113.0 282.0169.0 225.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #158597: Nonadecane
57.0

113.0 268.0169.0 225.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #311452: Tetracosane, 1-bromo-
57.0

135.0
337.0183.0 416.0239.0282.0

15.50 16.00

m/z  57.10  100.00%

15.50 16.00

m/z  71.05   81.22%

15.50 16.00

m/z  43.10   71.82%

15.50 16.00

m/z  85.10   62.45%

15.50 16.00

m/z  55.10   38.91%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF092822\
  Data File : BF130449.D                                          
  Acq On    : 28 Sep 2022  15:39
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4815‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091422.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Cholestan‐3‐one                 Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.992    4.18 ng         116109   Perylene‐d12               15.174

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cholestan‐3‐one                     386 C27H46O        015600‐08‐5 70
 2 Cholestan‐3‐one, (5.alpha.)‐        386 C27H46O        000566‐88‐1 49
 3 4,8‐Propanoborepino[1,2‐b][1,2,5... 260 C16H30B2O      139688‐22‐5 46
 4 Cholestan‐3‐one, (5.beta.)‐         386 C27H46O        000601‐53‐6 38
 5 Cholestan‐2‐one                     386 C27H46O        1010210‐43‐4 38

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2364 (15.992 min): BF130449.D\data.ms (-2360) (-)
231.155.1

109.1
161.1 316.3

386.3

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #292886: Cholestan-3-one
43.0 231.0

122.0

386.0

300.0175.0
343.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #292907: Cholestan-3-one, (5.alpha.)-
231.0

55.0

386.0
123.0

175.0
275.0 329.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #148414: 4,8-Propanoborepino[1,2-b][1,2,5]oxadiborole, 2
231.0

41.0
109.0

161.0

16.00

m/z 231.10  100.00%

16.00

m/z  55.10   98.92%

16.00

m/z  67.00   68.45%

16.00

m/z  93.05   67.41%

16.00

m/z  95.05   64.10%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF092822\
  Data File : BF130449.D                                          
  Acq On    : 28 Sep 2022  15:39
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4815‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091422.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  unknown17.045                   Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.045    4.43 ng         123080   Perylene‐d12               15.174

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 .gamma.‐Sitosterol                  414 C29H50O        000083‐47‐6 45
 2 17‐(1,5‐Dimethylhexyl)‐10,13‐dim... 414 C29H50O        1000210‐86‐9 25
 3 Stigmastane, 3‐one, (5.alpha.)      414 C29H50O        1000437‐00‐8 25
 4 Cholest‐7‐en‐3‐ol, 4,4‐dimethyl‐... 414 C29H50O        006384‐28‐7 14
 5 Stigmastan‐7‐one                    414 C29H50O        055331‐88‐9 11

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2543 (17.045 min): BF130449.D\data.ms (-2539) (-)
43.0

231.1

98.0 161.1
414.4344.3

299.1

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #310597: .gamma.-Sitosterol
43.0

95.0
414.0145.0

303.0213.0

256.0 354.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #310625: 17-(1,5-Dimethylhexyl)-10,13-dimethyl-4-vinylhe
43.0

95.0

414.0

259.0147.0 357.0
191.0

314.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #310608: Stigmastane, 3-one, (5.alpha.)
231.0

414.0

123.0
55.0

177.0 317.0 371.0274.0

17.00

m/z  43.05  100.00%

17.00

m/z  55.10   92.30%

17.00

m/z 231.05   71.91%

17.00

m/z  81.05   52.30%

17.00

m/z  98.05   51.08%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF092822\
  Data File : BF130449.D                                          
  Acq On    : 28 Sep 2022  15:39
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4815‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091422.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
2‐Pentanone, 4‐...   4.828     8.9  ng     276678   1   6.645  621966  20.0
n‐Hexadecanoic ...  11.692     7.4  ng     276250   4  11.157  743423  20.0
Octadecanoic acid   12.480    16.8  ng     422570   5  13.786  504018  20.0
Triphenylphosph...  13.886     3.1  ng      79484   5  13.786  504018  20.0
Eicosane            15.604     2.4  ng      65985   6  15.174  556060  20.0
Cholestan‐3‐one     15.992     4.2  ng     116109   6  15.174  556060  20.0
unknown17.045       17.045     4.4  ng     123080   6  15.174  556060  20.0
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