
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF122623\
  Data File : BF136744.D                                          
  Acq On    : 27 Dec 2023  04:17
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5602‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   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‐BF122023.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF136744.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.146     6   10   18 rVB3   13438     20053   1.85%   0.226%
  2   3.851   297  300  306 rVB    12061     15797   1.46%   0.178%
  3   5.010   494  497  506 rVB    34714     41913   3.86%   0.472%
  4   5.422   563  567  582 rBV  1167559   1084540 100.00%  12.213%
  5   6.428   734  738  741 rBV  1154816   1018949  93.95%  11.474%
 
  6   6.781   795  798  802 rBV   449645    374435  34.52%   4.217%
  7   7.345   889  894  897 rBV   756438    645009  59.47%   7.264%
  8   8.057  1012 1015 1019 rBV   507779    415714  38.33%   4.681%
  9   9.133  1195 1198 1202 rBV  1171367   1042888  96.16%  11.744%
 10   9.257  1215 1219 1223 rBV   170011    155846  14.37%   1.755%
 
 11   9.816  1311 1314 1317 rBV   505330    374811  34.56%   4.221%
 12  10.610  1445 1449 1459 rVB   607403    524928  48.40%   5.911%
 13  10.727  1466 1469 1473 rVB3   18367     26553   2.45%   0.299%
 14  11.310  1564 1568 1571 rBV   427733    384270  35.43%   4.327%
 15  11.363  1574 1577 1583 rVB5    9415     15272   1.41%   0.172%
 
 16  11.774  1644 1647 1651 rBV5    9283     11865   1.09%   0.134%
 17  11.845  1655 1659 1670 rVV2  177729    203993  18.81%   2.297%
 18  12.363  1744 1747 1750 rBV5   16002     20508   1.89%   0.231%
 19  12.527  1770 1775 1777 rBV    50066     52356   4.83%   0.590%
 20  12.569  1779 1782 1788 rVB3   28488     35450   3.27%   0.399%
 
 21  12.633  1790 1793 1797 rBV2   49900     56229   5.18%   0.633%
 22  12.692  1800 1803 1807 rVB4   13171     14054   1.30%   0.158%
 23  12.757  1811 1814 1816 rVB    46065     35094   3.24%   0.395%
 24  12.904  1835 1839 1842 rBV  1188794   1009906  93.12%  11.373%
 25  13.092  1867 1871 1874 rVB   258111    251653  23.20%   2.834%
 
 26  13.139  1876 1879 1881 rBV    15275     14775   1.36%   0.166%
 27  13.810  1991 1993 1996 rBV    21361     19285   1.78%   0.217%
 28  13.857  1996 2001 2013 rBV5   64903    200696  18.51%   2.260%
 29  13.963  2015 2019 2022 rBV   409017    365529  33.70%   4.116%
 30  14.439  2098 2100 2103 rVB    41329     35766   3.30%   0.403%
 
 31  15.092  2209 2211 2219 rVB    98735    103469   9.54%   1.165%
 32  15.445  2267 2271 2275 rBV   179818    219578  20.25%   2.473%
 33  15.933  2350 2354 2358 rVB    65940     88954   8.20%   1.002%
 
 
                        Sum of corrected areas:     8880138

8270‐BF122023.M Wed Dec 27 06:54:07 2023                                                      Pag 1

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
ROUTE-4-TP-6

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
ROUTE-4-TP-6



                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF122623\
  Data File : BF136744.D                                          
  Acq On    : 27 Dec 2023  04:17
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5602‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122023.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\BF122623\
  Data File : BF136744.D                                          
  Acq On    : 27 Dec 2023  04:17
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5602‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122023.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.010    2.24 ng          41913   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.781

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 56
 2 Acetic acid, 1,1‐dimethylethyl e... 116 C6H12O2        000540‐88‐5 50
 3 3‐Hexanol, 4‐methyl‐                116 C7H16O         000615‐29‐2 33
 4 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 25
 5 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 12

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 497 (5.010 min): BF136744.D\data.ms (-494) (-)
43.0

59.0

101.1

83.0

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

5000

m/z-->

Abundance #9289: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

59.0

101.0

31.0 83.0

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

5000

m/z-->

Abundance #9311: Acetic acid, 1,1-dimethylethyl ester
43.0

57.0

101.029.0
15.0 73.0 85.0

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

5000

m/z-->

Abundance #9477: 3-Hexanol, 4-methyl-
59.0

41.0

29.0
87.0

15.0 71.0

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  43.00  100.00%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.00   54.65%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.10   17.76%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.00   13.65%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.00   11.56%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF122623\
  Data File : BF136744.D                                          
  Acq On    : 27 Dec 2023  04:17
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5602‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  2,4,7,9‐Tetramethyl‐5‐decyn...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.257    8.32 ng         155846   Acenaphthene‐d10            9.816

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,4,7,9‐Tetramethyl‐5‐decyn‐4,7‐... 226 C14H26O2       000126‐86‐3 90
 2 Metacetamol                         151 C8H9NO2        000621‐42‐1 58
 3 Acetaminophen                       151 C8H9NO2        000103‐90‐2 53
 4 Butanamide, N‐acetyl‐N‐(4‐hydrox... 221 C12H15NO3      1000107‐08‐7 53
 5 m‐Isopropoxyaniline                 151 C9H13NO        041406‐00‐2 42

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1219 (9.257 min): BF136744.D\data.ms (-1215) (-)
43.0

109.1

151.1

85.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #106944: 2,4,7,9-Tetramethyl-5-decyn-4,7-diol
109.043.0

151.0

69.0

15.0 192.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #28724: Metacetamol
109.0

151.0

43.0
80.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #28727: Acetaminophen
109.0

151.0

43.0 80.0
15.0

9.00 9.20 9.40 9.60

m/z  43.05  100.00%

9.00 9.20 9.40 9.60

m/z 109.10   68.37%

9.00 9.20 9.40 9.60

m/z 151.05   47.93%

9.00 9.20 9.40 9.60

m/z  41.05   19.70%

9.00 9.20 9.40 9.60

m/z  85.10   12.54%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF122623\
  Data File : BF136744.D                                          
  Acq On    : 27 Dec 2023  04:17
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5602‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122023.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  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.845   10.62 ng         203993   Phenanthrene‐d10           11.310

 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 93
 3 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 92
 4 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 87
 5 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 83

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1659 (11.845 min): BF136744.D\data.ms (-1655) (-)
73.043.0

129.1
213.2

185.2157.1101.0 256.1

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

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

97.0 213.0 256.0157.0 185.0

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

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0

199.0 242.0
101.0 157.0

15.0

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

5000

m/z-->

Abundance #46965: n-Decanoic acid
60.0

129.0

29.0 87.0
172.0

11.50 12.00

m/z  73.00  100.00%

11.50 12.00

m/z  43.05   92.51%

11.50 12.00

m/z  60.00   86.91%

11.50 12.00

m/z  57.05   76.37%

11.50 12.00

m/z  41.10   72.98%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF122623\
  Data File : BF136744.D                                          
  Acq On    : 27 Dec 2023  04:17
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5602‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Octadecanoic acid               Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.633    2.93 ng          56229   Phenanthrene‐d10           11.310

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 86
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 86
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 80
 4 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 59
 5 12‐Bromododecanoic acid             278 C12H23BrO2     073367‐80‐3 53

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1793 (12.633 min): BF136744.D\data.ms (-1790) (-)
73.041.1

129.0
185.0

241.2

284.3

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #179089: Octadecanoic acid
73.0

43.0

129.0

185.0 284.0241.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #126203: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0

242.0199.0

163.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #109279: Tetradecanoic acid
73.0

43.0

129.0

185.0

228.0

12.50 13.00

m/z  73.00  100.00%

12.50 13.00

m/z  60.00   93.92%

12.50 13.00

m/z  41.10   91.67%

12.50 13.00

m/z  43.00   88.86%

12.50 13.00

m/z  57.05   88.15%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF122623\
  Data File : BF136744.D                                          
  Acq On    : 27 Dec 2023  04:17
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5602‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  unknown13.092                   Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.092   13.77 ng         251653   Chrysene‐d12               13.963

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethanone, 1‐[6‐hydroxy‐2‐(1‐meth... 216 C13H12O3       055682‐75‐2 43
 2 1'‐Acetonaphthone, 2'‐hydroxy‐4'... 216 C13H12O3       005891‐63‐4 38
 3 4‐Methyl‐2‐quinazolinamine, N‐tr... 231 C12H17N3Si     1010471‐48‐6 38
 4 1,4‐benzenediacetonitrile, 2,5‐d... 216 C12H12N2O2     1000400‐71‐7 38
 5 N‐Ethyl‐4,6‐difluoro‐2‐pyrimidin... 231 C9H15F2N3Si    1000486‐16‐9 38

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1871 (13.092 min): BF136744.D\data.ms (-1867) (-)
216.2

55.1 149.191.1
274.1

185.2

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #94286: Ethanone, 1-[6-hydroxy-2-(1-methylethenyl)-7-be
216.0

173.043.0 115.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #94264: 1'-Acetonaphthone, 2'-hydroxy-4'-methoxy-
201.0

130.043.0 75.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #112486: 4-Methyl-2-quinazolinamine, N-trimethylsilyl-
216.0

99.045.0 159.0

13.00

m/z 216.15  100.00%

13.00

m/z 201.15   68.74%

13.00

m/z  55.10   34.05%

13.00

m/z  81.05   33.54%

13.00

m/z  79.10   32.95%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF122623\
  Data File : BF136744.D                                          
  Acq On    : 27 Dec 2023  04:17
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5602‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  1‐Eicosene                      Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.857   10.98 ng         200696   Chrysene‐d12               13.963

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Eicosene                          280 C20H40         003452‐07‐1 93
 2 Trifluoroacetic acid, pentadecyl... 324 C17H31F3O2     959010‐23‐2 93
 3 Trifluoroacetoxy hexadecane         338 C18H33F3O2     006222‐03‐3 93
 4 1‐Nonadecene                        266 C19H38         018435‐45‐5 90
 5 1‐Heneicosanol                      312 C21H44O        015594‐90‐8 90

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2001 (13.857 min): BF136744.D\data.ms (-1996) (-)
43.1

97.1

234.0153.1 289.1 328.2197.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #173727: 1-Eicosene
43.0

83.0

125.0 280.0

167.0 209.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #228955: Trifluoroacetic acid, pentadecyl ester
57.0

97.0

140.0 182.0 255.0 306.015.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #245846: Trifluoroacetoxy hexadecane
57.0

97.0

139.0 196.0 269.0 320.015.0

13.50 14.00

m/z  43.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  55.10   96.84%

13.50 14.00

m/z  57.10   83.12%

13.50 14.00

m/z  97.10   82.49%

13.50 14.00

m/z  83.05   74.68%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF122623\
  Data File : BF136744.D                                          
  Acq On    : 27 Dec 2023  04:17
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5602‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Octadecane                      Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.092    9.42 ng         103469   Perylene‐d12               15.445

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 90
 2 Tricosane                           324 C23H48         000638‐67‐5 81
 3 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 78
 4 Decane, 3,8‐dimethyl‐               170 C12H26         017312‐55‐9 74
 5 3,5‐Dimethyldodecane                198 C14H30         107770‐99‐0 72

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2211 (15.092 min): BF136744.D\data.ms (-2209) (-)
57.1

113.1
254.3 309.1169.1 356.3 402.3

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #141057: Octadecane
57.0

113.0
254.0169.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #229644: Tricosane
57.0

324.0113.0
169.0 267.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #298427: Octacosane
57.0

113.0 169.0 225.0 281.0 394.0337.0

15.00

m/z  57.10  100.00%

15.00

m/z  43.10   67.39%

15.00

m/z  71.10   54.71%

15.00

m/z  85.10   44.13%

15.00

m/z  55.00   18.89%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF122623\
  Data File : BF136744.D                                          
  Acq On    : 27 Dec 2023  04:17
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5602‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  trans‐2,3‐Epoxydecane           Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.933    8.10 ng          88954   Perylene‐d12               15.445

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 trans‐2,3‐Epoxydecane               156 C10H20O        054125‐39‐2 92
 2 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 78
 3 Decane, 3,8‐dimethyl‐               170 C12H26         017312‐55‐9 74
 4 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 74
 5 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 72

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2354 (15.933 min): BF136744.D\data.ms (-2350) (-)
57.1

99.0
141.0 191.1 385.3342.1236.0 282.1

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #32898: trans-2,3-Epoxydecane
43.0

85.0

141.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #176384: Eicosane
57.0

99.0
141.0 282.0183.0225.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #45512: Decane, 3,8-dimethyl-
57.0

99.0 141.0

16.00

m/z  57.10  100.00%

16.00

m/z  43.10   61.52%

16.00

m/z  71.10   60.03%

16.00

m/z  85.10   59.40%

16.00

m/z  55.00   26.80%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF122623\
  Data File : BF136744.D                                          
  Acq On    : 27 Dec 2023  04:17
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5602‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122023.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‐...   5.010     2.2  ng      41913   1   6.781  374435  20.0
2,4,7,9‐Tetrame...   9.257     8.3  ng     155846   3   9.816  374811  20.0
n‐Hexadecanoic ...  11.845    10.6  ng     203993   4  11.310  384270  20.0
Octadecanoic acid   12.633     2.9  ng      56229   4  11.310  384270  20.0
unknown13.092       13.092    13.8  ng     251653   5  13.963  365529  20.0
1‐Eicosene          13.857    11.0  ng     200696   5  13.963  365529  20.0
Octadecane          15.092     9.4  ng     103469   6  15.445  219578  20.0
trans‐2,3‐Epoxy...  15.933     8.1  ng      88954   6  15.445  219578  20.0
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