
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030822\
  Data File : BF127251.D                                          
  Acq On    : 08 Mar 2022  11:23
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB143106BL
  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‐BF021622.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF127251.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.510   543  548  551 rBV  2769162   2625269  71.26%  12.292%
  2   6.516   713  719  722 rBV  2605614   2704622  73.42%  12.664%
  3   6.875   777  780  784 rBV   666569    544523  14.78%   2.550%
  4   7.446   871  877  880 rBV  1906014   1885203  51.17%   8.827%
  5   8.163   994  999 1002 rBV   788904    729237  19.80%   3.414%
 
  6   9.239  1176 1182 1185 rBV  3851720   3415952  92.73%  15.994%
  7   9.922  1293 1298 1301 rBV   958528    833329  22.62%   3.902%
  8  10.716  1428 1433 1436 rBV  2519551   2262769  61.42%  10.595%
  9  11.410  1548 1551 1555 rBV   952579    859299  23.33%   4.023%
 10  13.004  1817 1822 1825 rBV  3984749   3683937 100.00%  17.249%
 
 11  14.057  1998 2001 2005 rBV   694341    626394  17.00%   2.933%
 12  14.822  2127 2131 2135 rBV    40262     39512   1.07%   0.185%
 13  15.163  2185 2189 2194 rVB    53982     58915   1.60%   0.276%
 14  15.551  2250 2255 2263 rVB2  452385    595578  16.17%   2.789%
 15  15.992  2326 2330 2337 rVB    56561     84765   2.30%   0.397%
 
 16  16.510  2414 2418 2426 rVB2   51402     91113   2.47%   0.427%
 17  17.121  2516 2522 2532 rVB3   30571     64595   1.75%   0.302%
 18  17.315  2546 2555 2569 rBV5   41805    185475   5.03%   0.868%
 19  17.839  2637 2644 2652 rBV5   25403     66852   1.81%   0.313%
 
 
                        Sum of corrected areas:    21357339
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030822\
  Data File : BF127251.D                                          
  Acq On    : 08 Mar 2022  11:23
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB143106BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF021622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

2.40 2.60 2.80 3.00 3.20 3.40 3.60 3.80 4.00 4.20 4.40 4.60 4.80 5.00 5.20 5.40 5.60 5.80 6.00 6.20 6.40 6.60 6.80 7.00 7.20 7.40 7.60
0

500000

1000000

1500000

2000000

2500000

3000000

3500000

Time-->

Abundance TIC: BF127251.D\data.ms

 5.510
 6.516

 6.875

 7.446

8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50 12.00 12.50 13.00
0

500000

1000000

1500000

2000000

2500000

3000000

3500000

Time-->

Abundance TIC: BF127251.D\data.ms

 8.163

 9.239

 9.922

10.716

11.410

13.004

13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50 17.00 17.50 18.00 18.50
0

500000

1000000

1500000

2000000

2500000

3000000

3500000

Time-->

Abundance TIC: BF127251.D\data.ms

14.057

14.822 15.163

15.551

15.992 16.510 17.12117.315 17.839

8270‐BF021622.M Wed Mar 09 16:05:41 2022                                                      Page: 2

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
PB143106BL



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030822\
  Data File : BF127251.D                                          
  Acq On    : 08 Mar 2022  11:23
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB143106BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF021622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Pentacosane                     Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.992    2.85 ng          84765   Perylene‐d12               15.551

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentacosane                         352 C25H52         000629‐99‐2 91
 2 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 91
 3 Hentriacontane                      437 C31H64         000630‐04‐6 91
 4 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 87
 5 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 87
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m/z-->

Abundance Scan 2330 (15.992 min): BF127251.D\data.ms (-2326) (-)
57.1

113.1
169.2 249.0
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0
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m/z-->

Abundance #262011: Pentacosane
57.0

113.0
169.0 225.0 352.0281.0
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m/z-->

Abundance #275538: Hexacosane
57.0

113.0
169.0 225.0 366.0295.0
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0
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m/z-->

Abundance #320591: Hentriacontane
57.0

113.0
169.0 225.0 309.0 365.0 437.0

16.00

m/z  57.10  100.00%

16.00

m/z  71.05   60.12%

16.00

m/z  43.05   59.83%

16.00

m/z  85.05   43.98%

16.00

m/z  55.00   23.29%

8270‐BF021622.M Wed Mar 09 16:05:42 2022                                                      Page: 3

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
PB143106BL



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030822\
  Data File : BF127251.D                                          
  Acq On    : 08 Mar 2022  11:23
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB143106BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF021622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Octacosane                      Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.510    3.06 ng          91113   Perylene‐d12               15.551

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 91
 2 Hentriacontane                      437 C31H64         000630‐04‐6 91
 3 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 91
 4 Triacontane                         422 C30H62         000638‐68‐6 91
 5 Pentacosane                         352 C25H52         000629‐99‐2 91

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2418 (16.510 min): BF127251.D\data.ms (-2414) (-)
57.1

113.2
207.0 267.0 354.9

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #298426: Octacosane
57.0

113.0
169.0 225.0 281.0 337.0 394.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #320590: Hentriacontane
57.0

113.0
169.0 225.0 309.0 365.0 436.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #194590: Heneicosane
57.0

113.0
169.0 296.0225.0

16.50

m/z  57.10  100.00%

16.50

m/z  71.05   72.45%

16.50

m/z  43.10   61.12%

16.50

m/z  85.05   48.18%

16.50

m/z  55.10   29.40%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030822\
  Data File : BF127251.D                                          
  Acq On    : 08 Mar 2022  11:23
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB143106BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF021622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Heptacosane                     Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.121    2.17 ng          64595   Perylene‐d12               15.551

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 83
 2 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 83
 3 Heptadecane, 9‐octyl‐               352 C25H52         007225‐64‐1 83
 4 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 80
 5 10‐Methylnonadecane                 282 C20H42         056862‐62‐5 80

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2522 (17.121 min): BF127251.D\data.ms (-2516) (-)
57.0

99.1
220.9141.2 266.9

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #287976: Heptacosane
57.0

99.0
141.0 183.0 380.0225.0 267.0 309.015.0

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 #262017: Heptadecane, 9-octyl-
57.0

99.0
239.0141.0 183.0 281.0 323.0

17.00 17.50

m/z  57.05  100.00%

17.00 17.50

m/z  71.10   65.20%

17.00 17.50

m/z  43.10   62.14%

17.00 17.50

m/z  85.10   55.07%

17.00 17.50

m/z  55.05   25.49%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030822\
  Data File : BF127251.D                                          
  Acq On    : 08 Mar 2022  11:23
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB143106BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF021622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  (1,1'‐Biphenyl)‐4,4'‐diamin...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.316    6.23 ng         185475   Perylene‐d12               15.551

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 (1,1'‐Biphenyl)‐4,4'‐diamine, N,... 360 C26H20N2       006311‐48‐4 87
 2 1,10‐Phenanthroline, 2,9‐dimethy... 360 C26H20N2       004733‐39‐5 58
 3 Benzaldehyde, 4‐hydroxy‐3,5‐dime... 360 C18H20N2O6     014414‐32‐5 53
 4 1,3,2‐Dioxaborolane, bis(spiro[4... 360 C20H13BO6      1000150‐23‐7 50
 5 Ethene, 1‐(anthracen‐9‐yl)‐2‐(4‐... 360 C27H20O        1000163‐55‐1 47

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2555 (17.315 min): BF127251.D\data.ms (-2546) (-)
360.2

152.0

254.177.0 207.039.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #270190: (1,1'-Biphenyl)-4,4'-diamine, N,N'-bis(phenylme
360.0

152.0
272.0

77.0 228.039.0 190.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #270188: 1,10-Phenanthroline, 2,9-dimethyl-4,7-diphenyl-
360.0

180.0
77.0 283.0138.0 240.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #269506: Benzaldehyde, 4-hydroxy-3,5-dimethoxy-, [(4-h
360.0

207.0

67.0 123.0 164.0 318.0257.015.0

17.00 17.50

m/z 360.20  100.00%

17.00 17.50

m/z 152.00   35.74%

17.00 17.50

m/z 359.20   26.81%

17.00 17.50

m/z 361.15   23.22%

17.00 17.50

m/z 151.00   14.37%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030822\
  Data File : BF127251.D                                          
  Acq On    : 08 Mar 2022  11:23
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB143106BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF021622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Eicosane, 1‐iodo‐               Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.839    2.24 ng          66852   Perylene‐d12               15.551

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eicosane, 1‐iodo‐                   408 C20H41I        1000406‐31‐8 80
 2 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 76
 3 Docosane, 1‐iodo‐                   436 C22H45I        1000406‐31‐9 74
 4 Tetracosane, 1‐iodo‐                464 C24H49I        1000406‐32‐0 74
 5 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 74

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2644 (17.839 min): BF127251.D\data.ms (-2637) (-)
57.1

99.1
281.1197.0141.2 341.1237.0

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

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 #320326: Docosane, 1-iodo-
57.0

99.0
155.0 309.0197.0 239.0

17.50 18.00

m/z  57.10  100.00%

17.50 18.00

m/z  71.05   71.09%

17.50 18.00

m/z  43.10   58.03%

17.50 18.00

m/z  85.15   51.00%

17.50 18.00

m/z  55.10   35.49%

8270‐BF021622.M Wed Mar 09 16:05:47 2022                                                      Page: 7

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
PB143106BL



                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030822\
  Data File : BF127251.D                                          
  Acq On    : 08 Mar 2022  11:23
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB143106BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF021622.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Pentacosane         15.992     2.9  ng      84765   6  15.551  595578  20.0
Octacosane          16.510     3.1  ng      91113   6  15.551  595578  20.0
Heptacosane         17.121     2.2  ng      64595   6  15.551  595578  20.0
(1,1'‐Biphenyl)...  17.316     6.2  ng     185475   6  15.551  595578  20.0
Eicosane, 1‐iodo‐   17.839     2.2  ng      66852   6  15.551  595578  20.0
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