
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102023\
  Data File : BF135908.D                                          
  Acq On    : 20 Oct 2023  15:04
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4793‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   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‐BF101323.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF135908.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.951   484  487  495 rBV    31507     47567   1.17%   0.246%
  2   5.375   556  559  585 rBV   457543    830083  20.50%   4.284%
  3   6.392   729  732  755 rBV   330220    476623  11.77%   2.460%
  4   6.734   787  790  797 rBV   381403    343810   8.49%   1.774%
  5   7.304   883  887  902 rBV  1375733   1228561  30.34%   6.341%
 
  6   8.010  1004 1007 1013 rBV   510366    437942  10.81%   2.260%
  7   9.092  1187 1191 1194 rBV  2424560   1995254  49.27%  10.298%
  8   9.769  1303 1306 1312 rBV   626820    497423  12.28%   2.567%
  9  10.569  1438 1442 1454 rBV  1147594   1061161  26.20%   5.477%
 10  11.139  1532 1539 1558 rBV2  317054   1308375  32.31%   6.753%
 
 11  11.269  1558 1561 1566 rVB   584766    548365  13.54%   2.830%
 12  11.645  1622 1625 1629 rVB3   47870     52297   1.29%   0.270%
 13  11.804  1638 1652 1674 rVB  1848271   3376696  83.38%  17.428%
 14  12.445  1758 1761 1764 rBV2   34310     43930   1.08%   0.227%
 15  12.592  1766 1786 1817 rVB  2224489   4049640 100.00%  20.901%
 
 16  12.863  1828 1832 1836 rVB  2025668   1910496  47.18%   9.860%
 17  13.933  2011 2014 2020 rBV   398403    377528   9.32%   1.948%
 18  14.074  2034 2038 2043 rVB3   35585     55243   1.36%   0.285%
 19  14.392  2088 2092 2095 rBV    41698     43762   1.08%   0.226%
 20  14.439  2097 2100 2106 rVB    40941     49421   1.22%   0.255%
 
 21  14.692  2140 2143 2146 rBV    40493     42311   1.04%   0.218%
 22  14.804  2158 2162 2167 rVB    41808     50703   1.25%   0.262%
 23  15.027  2196 2200 2206 rVB    43871     54485   1.35%   0.281%
 24  15.198  2226 2229 2235 rVB    40205     53808   1.33%   0.278%
 25  15.410  2260 2265 2274 rBV   232113    335270   8.28%   1.730%
 
 26  15.657  2302 2307 2315 rVB3   35376     58546   1.45%   0.302%
 27  16.174  2390 2395 2402 rVB2   24855     46255   1.14%   0.239%
 
 
                        Sum of corrected areas:    19375555
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102023\
  Data File : BF135908.D                                          
  Acq On    : 20 Oct 2023  15:04
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4793‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101323.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\BF102023\
  Data File : BF135908.D                                          
  Acq On    : 20 Oct 2023  15:04
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4793‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101323.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  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.951    2.77 ng          47567   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.734

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 56
 2 4‐Hydroxy‐3‐hexanone                116 C6H12O2        004984‐85‐4 9 
 3 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 9 
 4 4‐Pentene‐2‐ol, 2‐methyl            100 C6H12O         000624‐97‐5 9 
 5 3‐Octanol                           130 C8H18O         000589‐98‐0 9 

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 487 (4.951 min): BF135908.D\data.ms (-484) (-)
43.0

59.0

101.1
83.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #9287: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

59.0

15.0 101.0
28.0 83.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #9189: 4-Hydroxy-3-hexanone
59.0

31.0

15.0 116.087.045.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #4153: 1-Propen-2-ol, acetate
43.0

58.0
15.0 72.0 100.029.0

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  43.00  100.00%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  59.00   53.33%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  58.00   14.29%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z 101.10   14.03%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  40.95    7.55%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102023\
  Data File : BF135908.D                                          
  Acq On    : 20 Oct 2023  15:04
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4793‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101323.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Octadecanoic acid               Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.139   47.72 ng        1308380   Phenanthrene‐d10           11.269

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 99
 2 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 90
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 83
 4 Octadecanoic acid, 2‐(2‐hydroxye... 372 C22H44O4       000106‐11‐6 80
 5 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 74

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1539 (11.139 min): BF135908.D\data.ms (-1532) (-)
43.0

73.0

129.1

185.2 241.3
284.3

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #179093: Octadecanoic acid
73.0

43.0
129.0

284.0

241.0185.0

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

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0

199.0 242.0

167.0

11.00 11.50

m/z  43.05  100.00%

11.00 11.50

m/z  60.00   84.46%

11.00 11.50

m/z  57.10   84.27%

11.00 11.50

m/z  73.00   77.11%

11.00 11.50

m/z  55.05   73.50%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102023\
  Data File : BF135908.D                                          
  Acq On    : 20 Oct 2023  15:04
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4793‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101323.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.804  123.16 ng        3376700   Phenanthrene‐d10           11.269

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 94
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 90
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 72
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 50

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1652 (11.804 min): BF135908.D\data.ms (-1638) (-)
43.1 73.0

129.1

213.2
171.1101.1 256.3

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 #92063: Tridecanoic acid
73.0

43.0

129.0

171.0

214.0101.0
15.0

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

11.50 12.00

m/z  43.10  100.00%

11.50 12.00

m/z  60.00   95.94%

11.50 12.00

m/z  73.00   89.62%

11.50 12.00

m/z  57.10   80.43%

11.50 12.00

m/z  41.10   77.33%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102023\
  Data File : BF135908.D                                          
  Acq On    : 20 Oct 2023  15:04
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4793‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101323.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Pentadecanoic acid              Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.592  147.70 ng        4049640   Phenanthrene‐d10           11.269

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 98
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 86
 3 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 83
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 74
 5 Octadecanoic acid, 2‐(2‐hydroxye... 372 C22H44O4       000106‐11‐6 64

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1786 (12.592 min): BF135908.D\data.ms (-1766) (-)
43.1

73.0

129.1

185.2 241.2
284.3

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #179093: Octadecanoic acid
73.0

43.0
129.0

284.0

241.0185.0

50 100 150 200 250
0

5000

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  43.10  100.00%

12.50

m/z  60.00   86.82%

12.50

m/z  73.00   82.93%

12.50

m/z  57.05   82.81%

12.50

m/z  55.10   74.76%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102023\
  Data File : BF135908.D                                          
  Acq On    : 20 Oct 2023  15:04
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4793‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101323.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Octadecane                      Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.074    2.93 ng          55243   Chrysene‐d12               13.933

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 86
 2 Hexadecane, 1‐iodo‐                 352 C16H33I        000544‐77‐4 86
 3 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 83
 4 Tridecane, 1‐iodo‐                  310 C13H27I        035599‐77‐0 80
 5 Triacontane                         422 C30H62         000638‐68‐6 80

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2038 (14.074 min): BF135908.D\data.ms (-2034) (-)
57.0

99.0 141.1
192.9 284.1227.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #141057: Octadecane
57.0

99.0
141.0 254.0183.026.0 221.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #261137: Hexadecane, 1-iodo-
57.0

99.0
225.0155.0

26.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #194588: Heneicosane
57.0

99.0
141.0 183.0 296.0225.015.0

14.00

m/z  57.00  100.00%

14.00

m/z  43.10   61.88%

14.00

m/z  71.10   48.76%

14.00

m/z  85.10   39.91%

14.00

m/z  55.05   21.54%
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SP-303-20231005



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102023\
  Data File : BF135908.D                                          
  Acq On    : 20 Oct 2023  15:04
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4793‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101323.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 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.392    2.32 ng          43762   Chrysene‐d12               13.933

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tetratetracontane                   619 C44H90         007098‐22‐8 90
 2 Sulfurous acid, butyl dodecyl ester 306 C16H34O3S      1000309‐17‐9 87
 3 Sulfurous acid, butyl pentadecyl... 348 C19H40O3S      1000309‐18‐2 86
 4 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 86
 5 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 86

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2092 (14.392 min): BF135908.D\data.ms (-2088) (-)
57.1

141.0 227.1

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600
0

5000

m/z-->

Abundance #347241: Tetratetracontane
57.0

127.0 197.0 267.0 337.0 407.0 491.0 562.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600
0

5000

m/z-->

Abundance #206617: Sulfurous acid, butyl dodecyl ester
57.0

169.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600
0

5000

m/z-->

Abundance #257561: Sulfurous acid, butyl pentadecyl ester
57.0

127.0 211.0

14.00 14.50

m/z  57.10  100.00%

14.00 14.50

m/z  43.05   60.22%

14.00 14.50

m/z  71.10   51.76%

14.00 14.50

m/z  85.10   35.73%

14.00 14.50

m/z  41.00   24.99%

8270‐BF101323.M Sat Oct 21 02:16:14 2023                                                      Page: 8

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SP-303-20231005



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102023\
  Data File : BF135908.D                                          
  Acq On    : 20 Oct 2023  15:04
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4793‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101323.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Eicosane                        Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.439    2.62 ng          49421   Chrysene‐d12               13.933

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 87
 2 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 86
 3 Eicosane, 1‐iodo‐                   408 C20H41I        1000406‐31‐8 86
 4 Pentacosane                         352 C25H52         000629‐99‐2 86
 5 Hentriacontane                      437 C31H64         000630‐04‐6 86

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2100 (14.439 min): BF135908.D\data.ms (-2097) (-)
57.1

97.0
169.2 241.2 282.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #176386: Eicosane
57.0

99.0
141.0 282.0183.0 225.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #275537: Hexacosane
57.0

99.0
141.0 183.0 367.0225.0 267.0 309.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #306637: Eicosane, 1-iodo-
57.0

99.0
155.0 281.0197.0 239.0

14.50

m/z  57.10  100.00%

14.50

m/z  71.10   62.33%

14.50

m/z  43.05   57.25%

14.50

m/z  85.05   43.43%

14.50

m/z  41.05   24.40%

8270‐BF101323.M Sat Oct 21 02:16:15 2023                                                      Page: 9

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SP-303-20231005



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102023\
  Data File : BF135908.D                                          
  Acq On    : 20 Oct 2023  15:04
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4793‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101323.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Octacosane                      Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.692    2.52 ng          42311   Perylene‐d12               15.410

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 83
 2 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 83
 3 Eicosane, 10‐methyl‐                296 C21H44         054833‐23‐7 80
 4 Tetradecane, 1‐iodo‐                324 C14H29I        019218‐94‐1 80
 5 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 76

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2143 (14.692 min): BF135908.D\data.ms (-2140) (-)
57.0

99.1
141.1 211.1 267.1 355.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #298427: Octacosane
57.0

99.0
141.0 183.0 225.0 281.0 394.0337.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #246481: Tetracosane
57.0

99.0
141.0 183.0 338.0225.0 267.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #194595: Eicosane, 10-methyl-
57.0

99.0
154.0

281.0197.0 239.0

14.50 15.00

m/z  57.05  100.00%

14.50 15.00

m/z  43.10   56.35%

14.50 15.00

m/z  71.05   49.11%

14.50 15.00

m/z  85.10   39.55%

14.50 15.00

m/z  55.05   28.50%

8270‐BF101323.M Sat Oct 21 02:16:16 2023                                                      Page: 10

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SP-303-20231005



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102023\
  Data File : BF135908.D                                          
  Acq On    : 20 Oct 2023  15:04
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4793‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101323.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Heptadecane                     Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.804    3.02 ng          50703   Perylene‐d12               15.410

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 92
 2 Heptadecane                         240 C17H36         000629‐78‐7 83
 3 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 83
 4 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 83
 5 Tridecane, 1‐iodo‐                  310 C13H27I        035599‐77‐0 80

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2162 (14.804 min): BF135908.D\data.ms (-2158) (-)
57.0

113.0
146.9 213.1183.0 281.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #176386: Eicosane
57.0

99.027.0 141.0 282.0183.0 225.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #123958: Heptadecane
57.0

99.0
27.0 141.0 240.0183.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #158597: Nonadecane
57.0

99.0
27.0 141.0 268.0183.0 225.0

14.50 15.00

m/z  57.05  100.00%

14.50 15.00

m/z  43.10   63.59%

14.50 15.00

m/z  71.05   54.95%

14.50 15.00

m/z  85.05   45.37%

14.50 15.00

m/z  55.10   21.65%

8270‐BF101323.M Sat Oct 21 02:16:17 2023                                                      Page: 11

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SP-303-20231005



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102023\
  Data File : BF135908.D                                          
  Acq On    : 20 Oct 2023  15:04
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4793‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101323.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Heptacosane                     Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.027    3.25 ng          54485   Perylene‐d12               15.410

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 72
 2 Heneicosane, 3‐methyl‐              310 C22H46         006418‐47‐9 72
 3 1,3‐Propanediol, dodecyl ethyl e... 272 C17H36O2       1000406‐35‐1 64
 4 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 59
 5 Tetradecane, 1‐iodo‐                324 C14H29I        019218‐94‐1 59

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2200 (15.027 min): BF135908.D\data.ms (-2196) (-)
57.1

99.1
154.1 281.1204.9

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #287977: Heptacosane
57.0

99.0
141.0 183.0 225.0 267.0 380.0323.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #212288: Heneicosane, 3-methyl-
57.0

281.0

99.0
141.0 183.0 225.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #163819: 1,3-Propanediol, dodecyl ethyl ether
57.0

213.099.0
169.0

15.00

m/z  57.10  100.00%

15.00

m/z  43.10   58.57%

15.00

m/z  71.10   56.35%

15.00

m/z  85.10   35.55%

15.00

m/z  55.00   20.19%

8270‐BF101323.M Sat Oct 21 02:16:18 2023                                                      Page: 12

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SP-303-20231005



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102023\
  Data File : BF135908.D                                          
  Acq On    : 20 Oct 2023  15:04
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4793‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101323.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Heptadecane, 9‐octyl‐           Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.198    3.21 ng          53808   Perylene‐d12               15.410

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 93
 2 Heptadecane, 9‐octyl‐               352 C25H52         007225‐64‐1 87
 3 Octadecane, 2‐methyl‐               268 C19H40         001560‐88‐9 86
 4 Pentacosane                         352 C25H52         000629‐99‐2 83
 5 Docosane                            310 C22H46         000629‐97‐0 80

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2229 (15.198 min): BF135908.D\data.ms (-2226) (-)
57.1

99.0
141.1 211.2 282.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #176384: Eicosane
57.0

99.0
141.0 282.0183.0 225.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #262017: Heptadecane, 9-octyl-
57.0

99.0
239.0141.0 183.0 281.0 323.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #158610: Octadecane, 2-methyl-
43.0

85.0

127.0 225.0169.0 268.0

15.00 15.50

m/z  57.10  100.00%

15.00 15.50

m/z  43.00   68.03%

15.00 15.50

m/z  71.10   57.30%

15.00 15.50

m/z  85.05   44.78%

15.00 15.50

m/z  41.10   21.08%

8270‐BF101323.M Sat Oct 21 02:16:18 2023                                                      Page: 13

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SP-303-20231005



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102023\
  Data File : BF135908.D                                          
  Acq On    : 20 Oct 2023  15:04
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4793‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101323.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  Hexacosane                      Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.657    3.49 ng          58546   Perylene‐d12               15.410

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 87
 2 Sulfurous acid, butyl dodecyl ester 306 C16H34O3S      1000309‐17‐9 86
 3 Heptadecane, 2,6,10,15‐tetramethyl‐ 296 C21H44         054833‐48‐6 80
 4 Tridecane, 1‐iodo‐                  310 C13H27I        035599‐77‐0 80
 5 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 78

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2307 (15.657 min): BF135908.D\data.ms (-2302) (-)
57.0

99.0
141.0 197.3 239.1 281.0 341.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #275538: Hexacosane
57.0

99.0
141.0 183.0 225.0 366.0267.0 309.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #206617: Sulfurous acid, butyl dodecyl ester
57.0

99.0 169.0 221.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #194606: Heptadecane, 2,6,10,15-tetramethyl-
57.0

99.0
141.0 183.0 296.0239.0

15.50 16.00

m/z  57.05  100.00%

15.50 16.00

m/z  43.05   57.95%

15.50 16.00

m/z  71.10   56.05%

15.50 16.00

m/z  85.00   36.54%

15.50 16.00

m/z  55.05   19.51%

8270‐BF101323.M Sat Oct 21 02:16:19 2023                                                      Page: 14

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SP-303-20231005



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102023\
  Data File : BF135908.D                                          
  Acq On    : 20 Oct 2023  15:04
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4793‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101323.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  Hentriacontane                  Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.174    2.76 ng          46255   Perylene‐d12               15.410

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hentriacontane                      437 C31H64         000630‐04‐6 78
 2 Tritetracontane                     605 C43H88         007098‐21‐7 72
 3 Tetradecane, 1‐iodo‐                324 C14H29I        019218‐94‐1 68
 4 9‐Methylheneicosane                 310 C22H46         070475‐51‐3 59
 5 Tridecane, 1‐iodo‐                  310 C13H27I        035599‐77‐0 59
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102023\
  Data File : BF135908.D                                          
  Acq On    : 20 Oct 2023  15:04
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4793‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101323.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‐...   4.951     2.8  ng      47567   1   6.734  343810  20.0
Octadecanoic acid   11.139    47.7  ng    1308380   4  11.269  548365  20.0
n‐Hexadecanoic ...  11.804   123.2  ng    3376700   4  11.269  548365  20.0
Pentadecanoic acid  12.592   147.7  ng    4049640   4  11.269  548365  20.0
Octadecane          14.074     2.9  ng      55243   5  13.933  377528  20.0
Tetratetracontane   14.392     2.3  ng      43762   5  13.933  377528  20.0
Eicosane            14.439     2.6  ng      49421   5  13.933  377528  20.0
Octacosane          14.692     2.5  ng      42311   6  15.410  335270  20.0
Heptadecane         14.804     3.0  ng      50703   6  15.410  335270  20.0
Heptacosane         15.027     3.3  ng      54485   6  15.410  335270  20.0
Heptadecane, 9‐...  15.198     3.2  ng      53808   6  15.410  335270  20.0
Hexacosane          15.657     3.5  ng      58546   6  15.410  335270  20.0
Hentriacontane      16.174     2.8  ng      46255   6  15.410  335270  20.0
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