
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010224\
  Data File : BF136895.D                                          
  Acq On    : 03 Jan 2024  03:44
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐03
  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: BF136895.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.428   565  568  586 rVB  1474203   1344552   5.64%   1.822%
  2   6.434   735  739  755 rBV  1423215   1408190   5.91%   1.908%
  3   6.781   794  798  801 rBV   560261    438803   1.84%   0.595%
  4   7.345   884  894  897 rBV   976271    910467   3.82%   1.234%
  5   8.057  1009 1015 1017 rBV   705608    576289   2.42%   0.781%
 
  6   9.133  1193 1198 1201 rBV  1962371   1604229   6.73%   2.174%
  7   9.810  1310 1313 1316 rVV   636549    555012   2.33%   0.752%
  8  10.363  1403 1407 1410 rVB   439402    338236   1.42%   0.458%
  9  10.604  1442 1448 1452 rBV   874268    851616   3.57%   1.154%
 10  11.145  1537 1540 1543 rBV  1592948   1271988   5.33%   1.724%
 
 11  11.304  1563 1567 1569 rBV   571850    525283   2.20%   0.712%
 12  11.327  1569 1571 1577 rVB   700167    631461   2.65%   0.856%
 13  11.386  1577 1581 1584 rBV  2153372   2046404   8.58%   2.773%
 14  11.545  1604 1608 1611 rBV   744806    606180   2.54%   0.822%
 15  11.857  1650 1661 1669 rBV5  423173   1326839   5.56%   1.798%
 
 16  12.033  1677 1691 1695 rBV2 8578606  23844986 100.00%  32.316%
 17  12.263  1726 1730 1733 rVB  1823239   1545314   6.48%   2.094%
 18  12.533  1772 1776 1778 rBV   306178    291367   1.22%   0.395%
 19  12.569  1778 1782 1785 rVV2  277849    276849   1.16%   0.375%
 20  12.657  1792 1797 1804 rVB2  445044    659210   2.76%   0.893%
 
 21  12.804  1804 1822 1825 rBV  8407811  21867002  91.70%  29.635%
 22  12.904  1836 1839 1843 rVB  1230077   1122319   4.71%   1.521%
 23  13.316  1906 1909 1911 rBV   280198    309550   1.30%   0.420%
 24  13.374  1915 1919 1923 rVB   392244    363281   1.52%   0.492%
 25  13.480  1928 1937 1948 rVB  5526776   8005013  33.57%  10.849%
 
 26  13.963  2017 2019 2022 rVV   397667    438473   1.84%   0.594%
 27  14.115  2039 2045 2049 rBV4  184844    296357   1.24%   0.402%
 28  15.445  2267 2271 2275 rBV   270925    332151   1.39%   0.450%
 
 
                        Sum of corrected areas:    73787421
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010224\
  Data File : BF136895.D                                          
  Acq On    : 03 Jan 2024  03:44
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐03
  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\BF010224\
  Data File : BF136895.D                                          
  Acq On    : 03 Jan 2024  03:44
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐03
  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  1‐Nonadecene                    Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.145   48.43 ng        1271990   Phenanthrene‐d10           11.304

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Nonadecene                        266 C19H38         018435‐45‐5 94
 2 Pentafluoropropionic acid, tride... 346 C16H27F5O2     959261‐22‐4 91
 3 1‐Heptadecene                       238 C17H34         006765‐39‐5 91
 4 1‐Hexadecanol                       242 C16H34O        036653‐82‐4 91
 5 E‐15‐Heptadecenal                   252 C17H32O        1000130‐97‐9 91

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1540 (11.145 min): BF136895.D\data.ms (-1537) (-)
55.0

97.1

139.2 196.1 252.1

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #155961: 1-Nonadecene
97.043.0

139.0
266.0182.0 224.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #255049: Pentafluoropropionic acid, tridecyl ester
43.0

83.0

119.0

154.0
227.0 328.0188.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #121337: 1-Heptadecene
43.0

83.0

125.0
238.0168.0

11.00 11.50

m/z  55.05  100.00%

11.00 11.50

m/z  43.05   96.58%

11.00 11.50

m/z  57.05   90.38%

11.00 11.50

m/z  41.10   86.72%

11.00 11.50

m/z  83.10   79.78%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010224\
  Data File : BF136895.D                                          
  Acq On    : 03 Jan 2024  03:44
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐03
  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  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.857   50.52 ng        1326840   Phenanthrene‐d10           11.304

 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 92
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 87
 4 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 64
 5 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 64

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1661 (11.857 min): BF136895.D\data.ms (-1650) (-)
43.0

129.0
85.0 213.2

171.1 256.3
303.3

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

97.0 213.0 256.0171.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #92063: Tridecanoic acid
73.0

41.0

129.0

171.0

214.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.0

41.0

129.0

199.0 242.0

167.0

11.50 12.00

m/z  43.05  100.00%

11.50 12.00

m/z  73.00   93.72%

11.50 12.00

m/z  60.00   91.79%

11.50 12.00

m/z  57.05   78.17%

11.50 12.00

m/z  41.05   72.76%

8270‐BF122023.M Wed Jan 03 12:02:22 2024                                                      Page: 4

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
GHL-SS-10-0-2

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
GHL-SS-10-0-2

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
GHL-SS-10-0-2

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
GHL-SS-10-0-2

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
GHL-SS-10-0-2



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010224\
  Data File : BF136895.D                                          
  Acq On    : 03 Jan 2024  03:44
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐03
  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  1‐Octadecene                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.033  907.89 ng       23845000   Phenanthrene‐d10           11.304

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Nonadecene                        266 C19H38         018435‐45‐5 94
 2 1‐Octadecene                        252 C18H36         000112‐88‐9 93
 3 Trichloroacetic acid, tetradecyl... 358 C16H29Cl3O2    074339‐52‐9 91
 4 3‐Eicosene, (E)‐                    280 C20H40         074685‐33‐9 91
 5 5‐Octadecene, (E)‐                  252 C18H36         007206‐21‐5 91

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1691 (12.033 min): BF136895.D\data.ms (-1677) (-)
55.1 97.1

139.2 182.2 252.3223.2

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #155961: 1-Nonadecene
97.043.0

139.0
266.0182.0 224.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #138519: 1-Octadecene
43.0

83.0

125.0
252.0168.0 210.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #267412: Trichloroacetic acid, tetradecyl ester
43.0

83.0

125.0
168.0 241.0

12.00

m/z  55.10  100.00%

12.00

m/z  57.10   96.18%

12.00

m/z  43.10   95.31%

12.00

m/z  83.10   90.81%

12.00

m/z  97.10   85.45%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010224\
  Data File : BF136895.D                                          
  Acq On    : 03 Jan 2024  03:44
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐03
  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  4  4b,8‐Dimethyl‐2‐isopropylph...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.263   58.84 ng        1545310   Phenanthrene‐d10           11.304

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 4b,8‐Dimethyl‐2‐isopropylphenant... 256 C19H28         1000197‐14‐1 99
 2 2‐Phenylpropionic acid, 4'‐(2‐me... 218 C14H18O2       1010454‐94‐3 43
 3 Isoxazole, 5‐methyl‐4‐phenyl‐       159 C10H9NO        023253‐49‐8 43
 4 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐... 174 C13H18         030316‐36‐0 41
 5 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐... 174 C13H18         021693‐51‐6 41

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1730 (12.263 min): BF136895.D\data.ms (-1726) (-)
159.1

241.2

117.1
43.0 213.2

186.283.0

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

5000

m/z-->

Abundance #143709: 4b,8-Dimethyl-2-isopropylphenanthrene, 4b,5,6
241.0

159.0

213.0129.043.0 186.091.0

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

5000

m/z-->

Abundance #96690: 2-Phenylpropionic acid, 4'-(2-methyl-1-propenyl)-
159.0

117.0 218.0

55.0 89.027.0 186.0

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

5000

m/z-->

Abundance #35653: Isoxazole, 5-methyl-4-phenyl-
159.0117.0

43.0
89.0

12.00 12.50

m/z 159.05  100.00%

12.00 12.50

m/z 241.20   70.88%

12.00 12.50

m/z 185.10   36.06%

12.00 12.50

m/z 117.05   22.39%

12.00 12.50

m/z 143.00   17.64%

8270‐BF122023.M Wed Jan 03 12:02:24 2024                                                      Page: 6

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
GHL-SS-10-0-2

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
GHL-SS-10-0-2

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
GHL-SS-10-0-2

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
GHL-SS-10-0-2

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
GHL-SS-10-0-2



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010224\
  Data File : BF136895.D                                          
  Acq On    : 03 Jan 2024  03:44
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐03
  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  Z‐2‐Amino‐1‐cyclohexanecarb...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.657   30.07 ng         659210   Chrysene‐d12               13.968

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Z‐2‐Amino‐1‐cyclohexanecarboxamide  142 C7H14N2O       115014‐77‐2 64
 2 1‐Octanol, 3,7‐dimethyl‐            158 C10H22O        000106‐21‐8 50
 3 Heptane, 2‐chloro‐                  134 C7H15Cl        001001‐89‐4 45
 4 Cyclopropane, 1‐(1‐methylethyl)‐... 210 C15H30         041977‐39‐3 42
 5 Cyclopentane, 3‐hexyl‐1,1‐dimethyl‐ 182 C13H26         061142‐65‐2 42

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1797 (12.657 min): BF136895.D\data.ms (-1792) (-)
56.1

97.1
238.2139.1 284.3185.1

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #22521: Z-2-Amino-1-cyclohexanecarboxamide
56.0

99.0 142.0
18.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #34650: 1-Octanol, 3,7-dimethyl-
56.0

97.0

140.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #17404: Heptane, 2-chloro-
56.0

98.0

15.0

12.50 13.00

m/z  56.10  100.00%

12.50 13.00

m/z  57.10   58.33%

12.50 13.00

m/z  70.10   47.19%

12.50 13.00

m/z  55.10   36.50%

12.50 13.00

m/z  43.10   30.24%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010224\
  Data File : BF136895.D                                          
  Acq On    : 03 Jan 2024  03:44
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐03
  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  1‐Tetracosene                   Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.316   14.12 ng         309550   Chrysene‐d12               13.968

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Tetracosene                       336 C24H48         010192‐32‐2 95
 2 1‐Undecene, 5‐methyl‐               168 C12H24         074630‐38‐9 70
 3 1‐Pentadecene, 2‐methyl‐            224 C16H32         029833‐69‐0 64
 4 5‐Octadecene, (E)‐                  252 C18H36         007206‐21‐5 53
 5 2‐Decene, 6‐methyl‐, (Z)‐           154 C11H22         074630‐31‐2 52

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1909 (13.316 min): BF136895.D\data.ms (-1906) (-)
56.1

97.1

154.2 211.1 257.1 301.3336.3

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #244231: 1-Tetracosene
43.0 83.0

125.0

168.0 336.0210.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #43516: 1-Undecene, 5-methyl-
56.0

111.0

168.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #104608: 1-Pentadecene, 2-methyl-
56.0

97.0
18.0 135.0 224.0182.0

13.00 13.50

m/z  56.10  100.00%

13.00 13.50

m/z  57.05   74.35%

13.00 13.50

m/z  55.10   60.41%

13.00 13.50

m/z  43.10   49.38%

13.00 13.50

m/z  69.10   47.65%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010224\
  Data File : BF136895.D                                          
  Acq On    : 03 Jan 2024  03:44
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐03
  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  2‐Methyl‐1‐octadecene           Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.374   16.57 ng         363281   Chrysene‐d12               13.968

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Methyl‐1‐octadecene               266 C19H38         061868‐20‐0 58
 2 4‐Piperidone                         99 C5H9NO         041661‐47‐6 38
 3 Cyclohexane, (1,1‐dimethylethyl)‐   140 C10H20         003178‐22‐1 38
 4 9‐Eicosene, (E)‐                    280 C20H40         074685‐29‐3 38
 5 Oxalic acid, isobutyl hexadecyl ... 370 C22H42O4       1000309‐38‐1 35

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1919 (13.374 min): BF136895.D\data.ms (-1915) (-)
56.1

97.1

139.1 266.1181.1 224.1 336.3

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #155963: 2-Methyl-1-octadecene
56.0

97.0
266.0210.0139.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #3901: 4-Piperidone
56.0 99.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #20748: Cyclohexane, (1,1-dimethylethyl)-
56.0

125.015.0

13.00 13.50

m/z  56.10  100.00%

13.00 13.50

m/z  57.05   63.62%

13.00 13.50

m/z  70.05   47.22%

13.00 13.50

m/z  55.10   40.16%

13.00 13.50

m/z  43.10   34.37%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010224\
  Data File : BF136895.D                                          
  Acq On    : 03 Jan 2024  03:44
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐03
  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  Cetene                          Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.480  365.13 ng        8005010   Chrysene‐d12               13.968

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cetene                              224 C16H32         000629‐73‐2 95
 2 Heptadecyl trifluoroacetate         352 C19H35F3O2     1010351‐87‐0 91
 3 Trichloroacetic acid, pentadecyl... 372 C17H31Cl3O2    074339‐53‐0 91
 4 1‐Tetracosene                       336 C24H48         010192‐32‐2 91
 5 1‐Docosene                          308 C22H44         001599‐67‐3 91

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1937 (13.480 min): BF136895.D\data.ms (-1928) (-)
57.1

97.1

139.2 182.2 224.3 308.3266.1

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #104591: Cetene
41.0

83.0

125.0
224.0168.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #261457: Heptadecyl trifluoroacetate
57.0

97.0

139.0 283.0238.0182.0 334.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #280777: Trichloroacetic acid, pentadecyl ester
43.0

83.0

125.0
182.0

13.50

m/z  57.10  100.00%

13.50

m/z  43.10   89.50%

13.50

m/z  55.10   87.32%

13.50

m/z  83.10   82.96%

13.50

m/z  97.10   82.66%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010224\
  Data File : BF136895.D                                          
  Acq On    : 03 Jan 2024  03:44
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐03
  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  3‐Eicosene, (E)‐                Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.116   13.52 ng         296357   Chrysene‐d12               13.968

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Nonadecene                        266 C19H38         018435‐45‐5 86
 2 3‐Eicosene, (E)‐                    280 C20H40         074685‐33‐9 86
 3 5‐Eicosene, (E)‐                    280 C20H40         074685‐30‐6 86
 4 1‐Octadecene                        252 C18H36         000112‐88‐9 80
 5 1‐Hexacosene                        364 C26H52         018835‐33‐1 70

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2045 (14.115 min): BF136895.D\data.ms (-2039) (-)
57.1 149.0

97.1

279.1230.0 327.1193.1

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #155961: 1-Nonadecene
97.043.0

139.0
266.0182.0 224.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #173731: 3-Eicosene, (E)-
57.0

97.0

139.0 280.0182.022.0 224.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #173729: 5-Eicosene, (E)-
55.0

97.0

139.0 280.0182.0 223.0

14.00 14.50

m/z  57.10  100.00%

14.00 14.50

m/z 149.00   92.85%

14.00 14.50

m/z  43.10   73.16%

14.00 14.50

m/z  55.10   58.17%

14.00 14.50

m/z  71.10   56.14%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010224\
  Data File : BF136895.D                                          
  Acq On    : 03 Jan 2024  03:44
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐03
  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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
1‐Nonadecene        11.145    48.4  ng    1271990   4  11.304  525283  20.0
n‐Hexadecanoic ...  11.857    50.5  ng    1326840   4  11.304  525283  20.0
1‐Octadecene        12.033   907.9  ng   23845000   4  11.304  525283  20.0
4b,8‐Dimethyl‐2...  12.263    58.8  ng    1545310   4  11.304  525283  20.0
Z‐2‐Amino‐1‐cyc...  12.657    30.1  ng     659210   5  13.968  438473  20.0
1‐Tetracosene       13.316    14.1  ng     309550   5  13.968  438473  20.0
2‐Methyl‐1‐octa...  13.374    16.6  ng     363281   5  13.968  438473  20.0
Cetene              13.480   365.1  ng    8005010   5  13.968  438473  20.0
3‐Eicosene, (E)‐    14.116    13.5  ng     296357   5  13.968  438473  20.0
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