
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF111320\
  Data File : BF122326.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2020  13:33
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB132985BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   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‐BF110920.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF122326.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.157     9   12   38 rVB2  104579    321629   2.42%   0.328%
  2   5.481   571  577  580 rBV  5798127   6288122  47.35%   6.421%
  3   6.486   742  748  751 rBV  5647254   6291688  47.38%   6.425%
  4   6.863   809  812  816 rVB  2212154   1753805  13.21%   1.791%
  5   7.428   902  908  911 rBV  4262403   4195664  31.59%   4.284%
 
  6   8.151  1026 1031 1034 rBV  2481210   2278432  17.16%   2.327%
  7   9.227  1209 1214 1217 rBV  8091737   7404839  55.76%   7.562%
  8   9.904  1324 1329 1332 rBV  3155316   2682638  20.20%   2.739%
  9  10.686  1458 1462 1466 rBV  3727519   3601794  27.12%   3.678%
 10  11.345  1570 1574 1577 rVV   197671    172324   1.30%   0.176%
 
 11  11.386  1577 1581 1585 rVB  3168126   2748078  20.69%   2.806%
 12  11.921  1654 1672 1687 rBV  4604588   7792160  58.68%   7.957%
 13  12.186  1714 1717 1721 rBV   375823    381034   2.87%   0.389%
 14  12.251  1722 1728 1747 rVB4  349006   1230323   9.26%   1.256%
 15  12.504  1767 1771 1777 rVB   164176    212088   1.60%   0.217%
 
 16  12.710  1800 1806 1819 rVV  4065668   6155002  46.35%   6.285%
 17  12.980  1847 1852 1855 rBV  9083183   8883580  66.90%   9.072%
 18  13.451  1922 1932 1940 rBV   636753   1439487  10.84%   1.470%
 19  14.027  2025 2030 2033 rBV  3342386   2909176  21.91%   2.971%
 20  14.210  2053 2061 2071 rBV   837082   1345500  10.13%   1.374%
 
 21  14.604  2119 2128 2135 rBV2  154289    394692   2.97%   0.403%
 22  14.804  2156 2162 2172 rBV   539519    977961   7.36%   0.999%
 23  15.374  2253 2259 2267 rBV   507792   1321304   9.95%   1.349%
 24  15.456  2268 2273 2275 rVV   247653    492533   3.71%   0.503%
 25  15.498  2275 2280 2284 rVB  2223229   2803698  21.11%   2.863%
 
 26  15.880  2336 2345 2349 rBV8  111808    369431   2.78%   0.377%
 27  16.221  2396 2403 2417 rVB3   98922    286166   2.15%   0.292%
 28  17.021  2522 2539 2549 rBV3 2305722   9454161  71.19%   9.654%
 29  18.392  2762 2772 2782 rBV7  131226    459488   3.46%   0.469%
 30  18.568  2785 2802 2833 rVB2 3198194  13279823 100.00%  13.561%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    97926620
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF111320\
  Data File : BF122326.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2020  13:33
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB132985BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF110920.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF111320\
  Data File : BF122326.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2020  13:33
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB132985BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF110920.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  1  Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐     Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.157    3.67 ng         321629   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.863

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 45
 2 Silane, tetramethyl‐                 88 C4H12Si        000075‐76‐3 9 
 3 3‐Pentanol, 2,3‐dimethyl‐           116 C7H16O         000595‐41‐5 9 
 4 Propane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         88 C5H12O         001634‐04‐4 9 
 5 1,3‐Dioxolane, 2‐pentadecyl‐        284 C18H36O2       004360‐57‐0 9 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 12 (2.157 min): BF122326.D\data.ms (-9) (-)
73.1

43.1

87.0

59.1 111.9
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0

5000
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Abundance #4486: Butane, 2-methoxy-2-methyl-
73.0

43.0 87.0

29.0
59.0
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Abundance #1996: Silane, tetramethyl-
73.0

43.0
29.015.0 59.0 88.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #8395: 3-Pentanol, 2,3-dimethyl-
73.0

87.0

55.0

41.0
101.027.0

2.202.302.402.502.60

m/z  73.10  100.00%

2.202.302.402.502.60

m/z  43.10   39.57%

2.202.302.402.502.60

m/z  87.05   25.64%

2.202.302.402.502.60

m/z  55.00   22.14%

2.202.302.402.502.60

m/z  41.05   15.94%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF111320\
  Data File : BF122326.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2020  13:33
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB132985BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF110920.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.921   56.71 ng        7792160   Phenanthrene‐d10           11.386

 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 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 89
 4 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 81
 5 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 80

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1672 (11.921 min): BF122326.D\data.ms (-1654) (-)
73.0

129.0

213.2
171.1 256.3

38.0 331.8

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #107549: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

213.0 256.0171.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #95851: Pentadecanoic acid
73.0

129.0

29.0
199.0 242.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #84455: Tetradecanoic acid
73.0

129.0

185.0
228.0

12.00

m/z  73.00  100.00%

12.00

m/z  43.10   91.07%

12.00

m/z  60.00   84.50%

12.00

m/z  41.10   70.55%

12.00

m/z  57.05   69.74%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF111320\
  Data File : BF122326.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2020  13:33
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB132985BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF110920.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  3  Heptadecanal                    Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.186    2.77 ng         381034   Phenanthrene‐d10           11.386

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptadecanal                        254 C17H34O        1000376‐70‐0 94
 2 Octadecanal                         268 C18H36O        000638‐66‐4 94
 3 Oxirane, hexadecyl‐                 268 C18H36O        007390‐81‐0 94
 4 Hexadecanal                         240 C16H32O        000629‐80‐1 91
 5 Oxirane, heptadecyl‐                282 C19H38O        067860‐04‐2 91

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1717 (12.186 min): BF122326.D\data.ms (-1714) (-)
43.1

82.0

123.1
194.2227.1 313.3

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #105849: Heptadecanal
43.0

82.0

123.0 208.0166.0 254.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #117604: Octadecanal
43.0

82.0

124.0 250.0194.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #117617: Oxirane, hexadecyl-
82.043.0

124.0
250.0208.0166.0

12.00 12.50

m/z  43.10  100.00%

12.00 12.50

m/z  57.10   98.12%

12.00 12.50

m/z  41.10   77.57%

12.00 12.50

m/z  55.00   71.12%

12.00 12.50

m/z  82.05   68.96%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF111320\
  Data File : BF122326.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2020  13:33
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB132985BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF110920.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  4  unknown12.25                    Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.251    8.95 ng        1230320   Phenanthrene‐d10           11.386

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dodecanoic acid, trimethylsilyl ... 272 C15H32O2Si     055520‐95‐1 49
 2 Tetratetracontane                   619 C44H90         007098‐22‐8 25
 3 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 25
 4 Eicosane, 7‐hexyl‐                  366 C26H54         055333‐99‐8 25
 5 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 15
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Abundance Scan 1728 (12.251 min): BF122326.D\data.ms (-1722) (-)
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Abundance #120971: Dodecanoic acid, trimethylsilyl ester
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Abundance #241528: Tetratetracontane
57.0

127.0 197.0 267.0 337.0 407.0 491.0 562.0
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0
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Abundance #194493: Hexacosane
57.0

127.0 367.0197.0 267.0

12.00 12.50

m/z  57.10  100.00%

12.00 12.50

m/z 117.00   77.84%

12.00 12.50

m/z  73.05   77.42%

12.00 12.50

m/z  43.10   71.31%

12.00 12.50

m/z 313.30   59.27%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF111320\
  Data File : BF122326.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2020  13:33
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB132985BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF110920.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  5  Octadecanoic acid               Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.710   42.31 ng        6155000   Chrysene‐d12               14.027

 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 89
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 83
 5 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 68

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1806 (12.710 min): BF122326.D\data.ms (-1800) (-)
43.1

129.1
83.1

185.2 241.2
284.3

341.3

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #131261: Octadecanoic acid
73.0

129.0

185.0 241.0 284.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #107548: n-Hexadecanoic acid
43.0

256.0
129.0

83.0 213.0
171.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #95855: Pentadecanoic acid
73.0

129.0
29.0

242.0199.0

12.50 13.00

m/z  43.10  100.00%

12.50 13.00

m/z  73.00   97.97%

12.50 13.00

m/z  60.00   84.86%

12.50 13.00

m/z  57.10   78.86%

12.50 13.00

m/z  55.10   72.94%

8270‐BF110920.M Mon Nov 16 16:31:15 2020                                                      Page: 7

Instrument :
BNA_F
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PB132985BL



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF111320\
  Data File : BF122326.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2020  13:33
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB132985BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF110920.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  6  Heneicosane                     Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.451    9.90 ng        1439490   Chrysene‐d12               14.027

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 91
 2 Heptadecane, 9‐octyl‐               352 C25H52         007225‐64‐1 91
 3 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 90
 4 Eicosane, 7‐hexyl‐                  366 C26H54         055333‐99‐8 90
 5 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 87

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1932 (13.451 min): BF122326.D\data.ms (-1922) (-)
57.1

99.1
141.1 183.2 225.2 267.3 309.4

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #141426: Heneicosane
57.0

99.0

141.0 183.0 296.0225.015.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #185535: 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 #105885: Octadecane
57.0

99.0
141.0 254.0183.0

13.50

m/z  57.10  100.00%

13.50

m/z  71.05   69.50%

13.50

m/z  43.10   65.13%

13.50

m/z  85.05   53.03%

13.50

m/z  55.10   23.23%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF111320\
  Data File : BF122326.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2020  13:33
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB132985BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF110920.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  7  Heptadecane, 9‐octyl‐           Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.210    9.25 ng        1345500   Chrysene‐d12               14.027

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 91
 2 Heptadecane, 9‐octyl‐               352 C25H52         007225‐64‐1 91
 3 2‐methyloctacosane                  408 C29H60         1000376‐72‐8 91
 4 Triacontane                         422 C30H62         000638‐68‐6 91
 5 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 91

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2061 (14.210 min): BF122326.D\data.ms (-2053) (-)
57.0

99.0
141.2183.2225.3267.3309.4351.3

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #141426: Heneicosane
57.0

99.0

141.0183.0 296.0225.015.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #185535: Heptadecane, 9-octyl-
57.0

99.0
239.0141.0183.0 281.0323.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #215181: 2-methyloctacosane
57.0

99.0
141.0 365.0183.0225.0267.0309.0

14.00 14.50

m/z  57.05  100.00%

14.00 14.50

m/z  71.10   69.49%

14.00 14.50

m/z  43.10   61.77%

14.00 14.50

m/z  85.05   51.12%

14.00 14.50

m/z  55.10   22.75%

8270‐BF110920.M Mon Nov 16 16:31:16 2020                                                      Page: 9

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
PB132985BL



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF111320\
  Data File : BF122326.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2020  13:33
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB132985BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF110920.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  8  1‐Hexadecanethiol               Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.604    2.71 ng         394692   Chrysene‐d12               14.027

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexadecanethiol                   258 C16H34S        002917‐26‐2 89
 2 Cyclotetradecane                    196 C14H28         000295‐17‐0 68
 3 1‐Decanol, 2‐hexyl‐                 242 C16H34O        002425‐77‐6 64
 4 Hexatriacontyl pentafluoropropio... 669 C39H73F5O2     1000351‐89‐0 60
 5 Octacosyl trifluoroacetate          506 C30H57F3O2     1000351‐74‐9 58

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2128 (14.604 min): BF122326.D\data.ms (-2119) (-)
57.0

285.3

111.1
168.2 213.2

353.3

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #109270: 1-Hexadecanethiol
55.0

97.0

224.0
140.0

182.014.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #58277: Cyclotetradecane
55.0

97.0

196.0
139.014.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #95994: 1-Decanol, 2-hexyl-
57.0

111.0

154.0196.0

14.50 15.00

m/z  57.05  100.00%

14.50 15.00

m/z  43.10   98.32%

14.50 15.00

m/z  71.10   57.56%

14.50 15.00

m/z  55.05   57.49%

14.50 15.00

m/z  69.10   53.29%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF111320\
  Data File : BF122326.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2020  13:33
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB132985BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF110920.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  9  Hexacosane                      Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.804    6.98 ng         977961   Perylene‐d12               15.498

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 91
 2 Tetratetracontane                   619 C44H90         007098‐22‐8 91
 3 2‐methyloctacosane                  408 C29H60         1000376‐72‐8 91
 4 Heptadecane, 9‐octyl‐               352 C25H52         007225‐64‐1 91
 5 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 91

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2162 (14.804 min): BF122326.D\data.ms (-2156) (-)
57.0

127.1
197.2 267.1

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

5000

m/z-->

Abundance #194493: Hexacosane
57.0

127.0 367.0197.0 267.0

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

5000

m/z-->

Abundance #241528: 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 #215181: 2-methyloctacosane
57.0

127.0 365.0197.0 267.0

14.50 15.00

m/z  57.05  100.00%

14.50 15.00

m/z  71.05   72.31%

14.50 15.00

m/z  43.10   62.57%

14.50 15.00

m/z  85.10   50.62%

14.50 15.00

m/z  55.05   22.61%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF111320\
  Data File : BF122326.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2020  13:33
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB132985BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF110920.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number 10  Octadecanoic acid, ethenyl ...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.374    9.43 ng        1321300   Perylene‐d12               15.498

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid, ethenyl ester    310 C20H38O2       000111‐63‐7 53
 2 Palmitic acid vinyl ester           282 C18H34O2       000693‐38‐9 49
 3 Dodecane, 2,6,10‐trimethyl‐         212 C15H32         003891‐98‐3 38
 4 Decane, 3‐methyl‐                   156 C11H24         013151‐34‐3 25
 5 2‐Heptadecanone                     254 C17H34O        002922‐51‐2 25

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2259 (15.374 min): BF122326.D\data.ms (-2253) (-)
43.0

239.3

85.0

194.2127.1
281.1 323.3

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #153147: Octadecanoic acid, ethenyl ester
57.0

239.0

95.0

137.018.0 177.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #129350: Palmitic acid vinyl ester
57.0

239.0

95.0

137.015.0 183.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #71409: Dodecane, 2,6,10-trimethyl-
57.0

97.0

183.0141.0

15.00 15.50

m/z  43.05  100.00%

15.00 15.50

m/z  57.10   98.81%

15.00 15.50

m/z  71.10   98.49%

15.00 15.50

m/z 239.25   79.87%

15.00 15.50

m/z  58.00   53.52%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF111320\
  Data File : BF122326.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2020  13:33
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB132985BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF110920.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number 11  .beta.‐Sitosterol               Concentration Rank 14

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.880    2.64 ng         369431   Perylene‐d12               15.498

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 .beta.‐Sitosterol                   414 C29H50O        000083‐46‐5 99
 2 .gamma.‐Sitosterol                  414 C29H50O        000083‐47‐6 62
 3 .beta.‐Sitosterol acetate           456 C31H52O2       000915‐05‐9 35
 4 Cholest‐5‐ene, 3‐ethoxy‐, (3.bet... 414 C29H50O        000986‐19‐6 30
 5 17‐(1,5‐Dimethylhexyl)‐10,13‐dim... 414 C29H50O        1000210‐86‐9 25

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2345 (15.880 min): BF122326.D\data.ms (-2336) (-)
43.1

107.1 213.2
159.1

303.4
381.4

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #217433: .beta.-Sitosterol
43.0

105.0
414.0159.0 213.0 329.0273.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #217434: .gamma.-Sitosterol
43.0

95.0
414.0145.0

303.0213.0

354.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #228560: .beta.-Sitosterol acetate
43.0

396.0107.0
159.0 215.0 288.0 456.0342.0

15.50 16.00

m/z  43.10  100.00%

15.50 16.00

m/z  55.05   68.81%

15.50 16.00

m/z 107.10   56.50%

15.50 16.00

m/z 213.20   51.39%

15.50 16.00

m/z 105.00   51.21%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF111320\
  Data File : BF122326.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2020  13:33
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB132985BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF110920.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number 12  Hentriacontane                  Concentration Rank 15

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.221    2.04 ng         286166   Perylene‐d12               15.498

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hentriacontane                      437 C31H64         000630‐04‐6 91
 2 Tetratetracontane                   619 C44H90         007098‐22‐8 91
 3 2‐methyloctacosane                  408 C29H60         1000376‐72‐8 91
 4 Docosane, 11‐decyl‐                 451 C32H66         055401‐55‐3 91
 5 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 90

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2403 (16.221 min): BF122326.D\data.ms (-2396) (-)
57.1

127.1 324.2208.1

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

5000

m/z-->

Abundance #223851: Hentriacontane
57.0

127.0 197.0 267.0 351.0 436.0

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

5000

m/z-->

Abundance #241528: 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 #215181: 2-methyloctacosane
57.0

127.0 365.0197.0 267.0

16.00 16.50

m/z  57.10  100.00%

16.00 16.50

m/z  71.10   75.37%

16.00 16.50

m/z  43.10   59.15%

16.00 16.50

m/z  85.10   50.70%

16.00 16.50

m/z  41.00   18.07%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF111320\
  Data File : BF122326.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2020  13:33
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB132985BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF110920.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number 13  16‐Hexadecanoyl hydrazide       Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.021   67.44 ng        9454160   Perylene‐d12               15.498

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 16‐Hexadecanoyl hydrazide           270 C16H34N2O      002619‐88‐7 62
 2 Palmitic acid vinyl ester           282 C18H34O2       000693‐38‐9 55
 3 16‐Hentriacontanone                 450 C31H62O        000502‐73‐8 49
 4 Tridecane, 6‐propyl‐                226 C16H34         055045‐10‐8 38
 5 2‐Heptadecanone                     254 C17H34O        002922‐51‐2 38

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2539 (17.021 min): BF122326.D\data.ms (-2522) (-)
57.1

239.2

109.1
166.2 295.3 407.5 478.5351.4

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #119244: 16-Hexadecanoyl hydrazide
32.0

239.085.0 137.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #129350: Palmitic acid vinyl ester
57.0

239.0

109.0
165.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #227190: 16-Hentriacontanone
239.057.0

109.0 450.0166.0 296.0

17.00

m/z  57.10  100.00%

17.00

m/z  71.10   97.35%

17.00

m/z  43.10   93.51%

17.00

m/z 239.20   78.52%

17.00

m/z  58.05   54.99%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF111320\
  Data File : BF122326.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2020  13:33
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB132985BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF110920.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number 14  9,11‐Octadecadienoic acid, ...  Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.392    3.28 ng         459488   Perylene‐d12               15.498

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9,11‐Octadecadienoic acid, methy... 294 C19H34O2       013038‐47‐6 86
 2 9,15‐Octadecadienoic acid, methy... 294 C19H34O2       017309‐05‐6 60
 3 9‐Methyl‐Z,Z‐10,12‐hexadecadien‐... 294 C19H34O2       1000130‐89‐6 58
 4 Methyl 6,11‐octadecadienoate        294 C19H34O2       1000336‐43‐2 52
 5 Methyl 10‐trans,12‐cis‐octadecad... 294 C19H34O2       1000336‐44‐2 52

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2772 (18.392 min): BF122326.D\data.ms (-2762) (-)
57.1

109.1
321.3239.2

161.0 460.2

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #139735: 9,11-Octadecadienoic acid, methyl ester, (E,E)-
67.0

294.0
150.0

220.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #139734: 9,15-Octadecadienoic acid, methyl ester, (Z,Z)-
67.0

294.0123.0
178.0 234.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #139723: 9-Methyl-Z,Z-10,12-hexadecadien-1-ol acetate
43.0

95.0
234.0

149.0 294.0

18.00 18.50

m/z  57.10  100.00%

18.00 18.50

m/z  43.10   93.75%

18.00 18.50

m/z  55.10   86.49%

18.00 18.50

m/z  67.00   79.59%

18.00 18.50

m/z  95.10   70.28%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF111320\
  Data File : BF122326.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2020  13:33
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB132985BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF110920.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number 15  Hexadecanal, 2‐methyl‐          Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.568   94.73 ng       13279800   Perylene‐d12               15.498

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexadecanal, 2‐methyl‐              254 C17H34O        055019‐46‐0 86
 2 2‐Nonadecanone                      282 C19H38O        000629‐66‐3 64
 3 Octadecanoic acid, ethenyl ester    310 C20H38O2       000111‐63‐7 46
 4 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 44
 5 Tetradecane, 4‐methyl‐              212 C15H32         025117‐24‐2 42

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2802 (18.568 min): BF122326.D\data.ms (-2785) (-)
57.1

239.3

109.1
295.3180.2 478.5351.4

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #105861: Hexadecanal, 2-methyl-
58.0

196.0109.0 254.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #129460: 2-Nonadecanone
58.0

111.0 282.0222.0166.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #153147: Octadecanoic acid, ethenyl ester
57.0

239.0

109.0

177.0

18.2018.4018.6018.80

m/z  57.10  100.00%

18.2018.4018.6018.80

m/z  71.10   98.00%

18.2018.4018.6018.80

m/z  43.10   92.01%

18.2018.4018.6018.80

m/z  58.05   54.61%

18.2018.4018.6018.80

m/z 239.25   50.65%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF111320\
  Data File : BF122326.D                                          
  Acq On    : 13 Nov 2020  13:33
  Operator  : JU/CG
  Sample    : PB132985BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF110920.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Butane, 2‐metho...   2.157     3.7  ng     321629   1   6.863 1753810  20.0
n‐Hexadecanoic ...  11.921    56.7  ng    7792160   4  11.386 2748080  20.0
Heptadecanal        12.186     2.8  ng     381034   4  11.386 2748080  20.0
unknown12.25        12.251     8.9  ng    1230320   4  11.386 2748080  20.0
Octadecanoic acid   12.710    42.3  ng    6155000   5  14.027 2909180  20.0
Heneicosane         13.451     9.9  ng    1439490   5  14.027 2909180  20.0
Heptadecane, 9‐...  14.210     9.3  ng    1345500   5  14.027 2909180  20.0
1‐Hexadecanethiol   14.604     2.7  ng     394692   5  14.027 2909180  20.0
Hexacosane          14.804     7.0  ng     977961   6  15.498 2803700  20.0
Octadecanoic ac...  15.374     9.4  ng    1321300   6  15.498 2803700  20.0
.beta.‐Sitosterol   15.880     2.6  ng     369431   6  15.498 2803700  20.0
Hentriacontane      16.221     2.0  ng     286166   6  15.498 2803700  20.0
16‐Hexadecanoyl...  17.021    67.4  ng    9454160   6  15.498 2803700  20.0
9,11‐Octadecadi...  18.392     3.3  ng     459488   6  15.498 2803700  20.0
Hexadecanal, 2‐...  18.568    94.7  ng   13279800   6  15.498 2803700  20.0
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