
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101123\
  Data File : BF135708.D                                          
  Acq On    : 11 Oct 2023  12:37
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4656‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   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‐BF091123.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF135708.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.963   486  489  495 rBV2   23194     43660   2.05%   0.359%
  2   5.381   557  560  585 rBV   283704    477922  22.44%   3.925%
  3   6.392   730  732  750 rBV   310733    477454  22.42%   3.921%
  4   6.739   787  791  800 rVB   614753    537264  25.23%   4.412%
  5   7.304   884  887  898 rBV   712945    648971  30.47%   5.330%
 
  6   8.016  1005 1008 1016 rBV   756404    656458  30.82%   5.391%
  7   9.092  1187 1191 1201 rBV  1397730   1146718  53.84%   9.418%
  8   9.775  1303 1307 1316 rVB   880064    742440  34.86%   6.097%
  9  10.192  1373 1378 1386 rVB2   33774     56772   2.67%   0.466%
 10  10.575  1439 1443 1453 rBV   218481    256315  12.04%   2.105%
 
 11  11.269  1557 1561 1571 rBV   897442    786818  36.94%   6.462%
 12  11.798  1647 1651 1670 rVB  1015366   1508700  70.84%  12.390%
 13  12.451  1759 1762 1766 rBV2   46001     58821   2.76%   0.483%
 14  12.510  1766 1772 1776 rVV6   90434    244155  11.46%   2.005%
 15  12.592  1778 1786 1799 rVB  1344592   2129744 100.00%  17.491%
 
 16  12.863  1828 1832 1836 rBV  1116090    947464  44.49%   7.781%
 17  13.427  1924 1928 1937 rBV3   19421     32899   1.54%   0.270%
 18  13.592  1948 1956 1965 rBV4   35122     94453   4.43%   0.776%
 19  13.933  2010 2014 2025 rBV   478449    472575  22.19%   3.881%
 20  14.286  2069 2074 2081 rBV2   42675     71623   3.36%   0.588%
 
 21  14.698  2140 2144 2148 rVB3   22412     25530   1.20%   0.210%
 22  14.868  2165 2173 2179 rBV3   37304     86473   4.06%   0.710%
 23  15.033  2198 2201 2206 rVB2   28191     36141   1.70%   0.297%
 24  15.404  2260 2264 2276 rBV   363912    527556  24.77%   4.333%
 25  15.510  2277 2282 2290 rVB4   23637     60042   2.82%   0.493%
 
 26  15.839  2335 2338 2343 rVB3   18061     27678   1.30%   0.227%
 27  16.345  2422 2424 2429 rVB5   19413     21640   1.02%   0.178%
 
 
                        Sum of corrected areas:    12176286
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101123\
  Data File : BF135708.D                                          
  Acq On    : 11 Oct 2023  12:37
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4656‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.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\BF101123\
  Data File : BF135708.D                                          
  Acq On    : 11 Oct 2023  12:37
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4656‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Tridecanoic acid                Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.798   38.35 ng        1508700   Phenanthrene‐d10           11.269

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 95
 2 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 94
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 90
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 80
 5 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 72
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Abundance Scan 1651 (11.798 min): BF135708.D\data.ms (-1647) (-)
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Abundance #126199: Pentadecanoic acid
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129.0
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11.50 12.00

m/z  43.10  100.00%

11.50 12.00

m/z  60.00   90.67%

11.50 12.00

m/z  73.00   83.79%

11.50 12.00

m/z  57.10   76.21%

11.50 12.00

m/z  41.10   70.80%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101123\
  Data File : BF135708.D                                          
  Acq On    : 11 Oct 2023  12:37
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4656‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown12.510                   Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.510    6.21 ng         244155   Phenanthrene‐d10           11.269

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9‐Oxabicyclo[6.1.0]nonane           126 C8H14O         000286‐62‐4 38
 2 17‐Pentatriacontene                 491 C35H70         006971‐40‐0 30
 3 Tetradecyl trifluoroacetate         310 C16H29F3O2     006222‐02‐2 30
 4 3‐Eicosene, (E)‐                    280 C20H40         074685‐33‐9 30
 5 Cyclohexane, isocyanato‐            125 C7H11NO        003173‐53‐3 30

50 100 150 200 250 300 350 400 450
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m/z-->

Abundance Scan 1772 (12.510 min): BF135708.D\data.ms (-1766) (-)
55.0

109.0
241.2185.1

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #13031: 9-Oxabicyclo[6.1.0]nonane
55.0

111.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #336402: 17-Pentatriacontene
43.0

97.0

153.0 210.0 267.0 490.0321.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #211542: Tetradecyl trifluoroacetate
55.0

111.0

241.0168.0
292.0

12.50

m/z  55.00  100.00%

12.50

m/z  41.00   93.29%

12.50

m/z  43.05   81.36%

12.50

m/z  67.00   58.56%

12.50

m/z  69.00   54.45%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101123\
  Data File : BF135708.D                                          
  Acq On    : 11 Oct 2023  12:37
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4656‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.592   54.14 ng        2129740   Phenanthrene‐d10           11.269

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 98
 2 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 74
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 59
 4 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 53
 5 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 49

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1786 (12.592 min): BF135708.D\data.ms (-1778) (-)
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Abundance #109281: Tetradecanoic acid
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Abundance #126199: Pentadecanoic acid
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12.50

m/z  43.10  100.00%

12.50

m/z  60.00   85.88%
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m/z  57.10   84.22%

12.50

m/z  73.00   81.43%
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m/z  55.10   75.31%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101123\
  Data File : BF135708.D                                          
  Acq On    : 11 Oct 2023  12:37
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4656‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Pentacosane                     Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.592    4.00 ng          94453   Chrysene‐d12               13.933

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentacosane                         352 C25H52         000629‐99‐2 87
 2 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 87
 3 Hentriacontane                      437 C31H64         000630‐04‐6 87
 4 Eicosane, 7‐hexyl‐                  366 C26H54         055333‐99‐8 87
 5 Heptadecane, 9‐octyl‐               352 C25H52         007225‐64‐1 87
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Abundance #275538: Hexacosane
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Abundance #320590: Hentriacontane
57.0

113.0
169.0 225.0 309.0 365.0 436.0

13.50

m/z  57.05  100.00%

13.50

m/z  43.10   64.88%

13.50

m/z  71.10   60.75%

13.50

m/z  85.05   41.97%

13.50

m/z  55.05   26.89%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101123\
  Data File : BF135708.D                                          
  Acq On    : 11 Oct 2023  12:37
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4656‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.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  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.286    3.03 ng          71623   Chrysene‐d12               13.933

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 93
 2 Hentriacontane                      437 C31H64         000630‐04‐6 90
 3 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 86
 4 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 83
 5 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 83
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Abundance Scan 2074 (14.286 min): BF135708.D\data.ms (-2069) (-)
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Abundance #176384: Eicosane
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Abundance #320590: Hentriacontane
57.0

113.0
169.0 225.0 309.0 365.0 436.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #107216: Hexadecane
57.0

113.0 226.0169.0

14.00 14.50

m/z  57.10  100.00%

14.00 14.50

m/z  43.10   50.81%

14.00 14.50

m/z  71.10   48.88%

14.00 14.50

m/z  85.05   35.90%

14.00 14.50

m/z  55.10   19.61%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101123\
  Data File : BF135708.D                                          
  Acq On    : 11 Oct 2023  12:37
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4656‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Tetratetracontane               Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.868    3.28 ng          86473   Perylene‐d12               15.404

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tetratetracontane                   619 C44H90         007098‐22‐8 87
 2 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 86
 3 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 83
 4 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 83
 5 Docosane                            310 C22H46         000629‐97‐0 80
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101123\
  Data File : BF135708.D                                          
  Acq On    : 11 Oct 2023  12:37
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4656‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Hexacosane                      Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.509    2.28 ng          60042   Perylene‐d12               15.404

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentacosane                         352 C25H52         000629‐99‐2 72
 2 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 64
 3 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 64
 4 Tetratetracontane                   619 C44H90         007098‐22‐8 64
 5 Hentriacontane                      437 C31H64         000630‐04‐6 64
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101123\
  Data File : BF135708.D                                          
  Acq On    : 11 Oct 2023  12:37
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4656‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Tridecanoic acid    11.798    38.4  ng    1508700   4  11.269  786818  20.0
unknown12.510       12.510     6.2  ng     244155   4  11.269  786818  20.0
Octadecanoic acid   12.592    54.1  ng    2129740   4  11.269  786818  20.0
Pentacosane         13.592     4.0  ng      94453   5  13.933  472575  20.0
Eicosane            14.286     3.0  ng      71623   5  13.933  472575  20.0
Tetratetracontane   14.868     3.3  ng      86473   6  15.404  527556  20.0
Hexacosane          15.509     2.3  ng      60042   6  15.404  527556  20.0
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