
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030121\
  Data File : BF123329.D                                          
  Acq On    :  1 Mar 2021  16:35
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M1499‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   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‐BF021921.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF123329.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.140     3    9   19 rVB4   52422    129615   2.06%   0.227%
  2   2.357    36   46   59 rVB   870321   1111656  17.63%   1.946%
  3   5.140   515  519  529 rVB    63504     96726   1.53%   0.169%
  4   5.504   576  581  584 rBV  5126728   5636984  89.42%   9.870%
  5   6.492   743  749  766 rVB  4349353   5972341  94.73%  10.457%
 
  6   6.851   806  810  814 rBV  1963665   1628611  25.83%   2.852%
  7   7.416   899  906  909 rBV  3185672   3870776  61.40%   6.778%
  8   8.134  1022 1028 1032 rBV  2162585   2154103  34.17%   3.772%
  9   9.216  1204 1212 1215 rBV  5813874   6304272 100.00%  11.039%
 10   9.604  1270 1278 1282 rBV2  341815    366498   5.81%   0.642%
 
 11   9.751  1300 1303 1307 rVB   290120    236860   3.76%   0.415%
 12   9.892  1320 1327 1331 rBV  2441030   2313426  36.70%   4.051%
 13  10.210  1377 1381 1384 rBV3   50643     68760   1.09%   0.120%
 14  10.686  1455 1462 1465 rBV  3692526   3693551  58.59%   6.467%
 15  10.810  1479 1483 1486 rVB3   94439    130770   2.07%   0.229%
 
 16  11.245  1553 1557 1561 rBV5   61676     90194   1.43%   0.158%
 17  11.280  1561 1563 1567 rVB    64985     63756   1.01%   0.112%
 18  11.386  1574 1581 1583 rBV  2300801   2096533  33.26%   3.671%
 19  11.404  1583 1584 1587 rVV   286008    224655   3.56%   0.393%
 20  11.457  1591 1593 1596 rVB   128478    104665   1.66%   0.183%
 
 21  11.774  1642 1647 1650 rBV  1013747    874134  13.87%   1.531%
 22  11.845  1656 1659 1663 rBV    51228     64174   1.02%   0.112%
 23  11.886  1663 1666 1668 rBV   122400    123309   1.96%   0.216%
 24  11.916  1668 1671 1677 rVB  1069116    961975  15.26%   1.684%
 25  11.998  1682 1685 1687 rBV2  102216    115546   1.83%   0.202%
 
 26  12.210  1718 1721 1724 rVB2  137695    144162   2.29%   0.252%
 27  12.363  1744 1747 1750 rVB   455422    370424   5.88%   0.649%
 28  12.421  1754 1757 1758 rBV    87611     81074   1.29%   0.142%
 29  12.439  1758 1760 1761 rVV    90494     82227   1.30%   0.144%
 30  12.469  1761 1765 1767 rVV  3184673   3001739  47.61%   5.256%
 
 31  12.486  1767 1768 1773 rVB2 2320827   1825964  28.96%   3.197%
 32  12.574  1780 1783 1785 rBV   392128    313187   4.97%   0.548%
 33  12.604  1785 1788 1790 rBV   390781    374312   5.94%   0.655%
 34  12.704  1801 1805 1808 rBV2  390534    412047   6.54%   0.721%
 35  12.769  1813 1816 1819 rVB   136161    111241   1.76%   0.195%
 
 36  12.827  1823 1826 1832 rVB   406037    435217   6.90%   0.762%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030121\
  Data File : BF123329.D                                          
  Acq On    :  1 Mar 2021  16:35
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M1499‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   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‐BF021921.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  12.980  1844 1852 1855 rBV  5264703   5270286  83.60%   9.228%
 38  13.051  1861 1864 1868 rBV3   67459     82170   1.30%   0.144%
 39  13.263  1898 1900 1903 rVB2   84958     80000   1.27%   0.140%
 40  13.333  1909 1912 1914 rBV3   64994     77475   1.23%   0.136%
 
 41  13.668  1967 1969 1974 rVB    96485     91930   1.46%   0.161%
 42  13.880  2002 2005 2016 rVB   618038    937314  14.87%   1.641%
 43  14.039  2027 2032 2034 rBV  1817017   1870725  29.67%   3.276%
 44  14.063  2034 2036 2040 rVB   268469    229665   3.64%   0.402%
 45  14.504  2109 2111 2113 rBV2   92409     81234   1.29%   0.142%
 
 46  15.080  2206 2209 2212 rBV   302224    405230   6.43%   0.710%
 47  15.386  2258 2261 2267 rVB   251373    311291   4.94%   0.545%
 48  15.451  2268 2272 2277 rVV   259334    362859   5.76%   0.635%
 49  15.515  2278 2283 2294 rVB  1148627   1725392  27.37%   3.021%
 
 
                        Sum of corrected areas:    57111055

8270‐BF021921.M Tue Mar 02 12:07:34 2021                                                      Pag 2

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
N-1



                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030121\
  Data File : BF123329.D                                          
  Acq On    :  1 Mar 2021  16:35
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M1499‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF021921.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\BF030121\
  Data File : BF123329.D                                          
  Acq On    :  1 Mar 2021  16:35
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M1499‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF021921.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  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.357   13.65 ng        1111660   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.851

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 83
 2 2,2,4‐Trimethyl‐3‐pentanol          130 C8H18O         005162‐48‐1 39
 3 1,3‐Dioxolane, 2‐methyl‐             88 C4H8O2         000497‐26‐7 25
 4 Pentane, 3‐methoxy‐                 102 C6H14O         036839‐67‐5 12
 5 Borane, dimethoxy‐                   74 C2H7BO2        004542‐61‐4 9 

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 46 (2.357 min): BF123329.D\data.ms (-36) (-)
73.0

43.1

87.0

57.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

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

43.0 87.0

29.0
59.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #13739: 2,2,4-Trimethyl-3-pentanol
73.0

87.0

55.041.0

27.0
112.0 129.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #2051: 1,3-Dioxolane, 2-methyl-
73.0

43.0

58.0
87.029.0

2.20 2.40 2.60

m/z  73.05  100.00%

2.20 2.40 2.60

m/z  43.10   39.17%

2.20 2.40 2.60

m/z  55.10   26.95%

2.20 2.40 2.60

m/z  87.05   25.27%

2.20 2.40 2.60

m/z  41.05   12.62%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030121\
  Data File : BF123329.D                                          
  Acq On    :  1 Mar 2021  16:35
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M1499‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF021921.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Hexadecanoic acid, methyl e...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.775    8.34 ng         874134   Phenanthrene‐d10           11.386

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexadecanoic acid, methyl ester     270 C17H34O2       000112‐39‐0 98
 2 Pentadecanoic acid, 14‐methyl‐, ... 270 C17H34O2       005129‐60‐2 92
 3 Tridecanoic acid, methyl ester      228 C14H28O2       001731‐88‐0 90
 4 Pentadecanoic acid, methyl ester    256 C16H32O2       007132‐64‐1 90
 5 Hexadecanoic acid, 15‐methyl‐, m... 284 C18H36O2       006929‐04‐0 87

20 40 60 80 100120140160180200220240260
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1647 (11.774 min): BF123329.D\data.ms (-1642) (-)
74.0

43.1

143.1
227.2185.1111.1 270.3

20 40 60 80 100120140160180200220240260
0

5000

m/z-->

Abundance #119400: Hexadecanoic acid, methyl ester
74.0

43.0
143.0

227.0 270.0185.0111.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260
0

5000

m/z-->

Abundance #119425: Pentadecanoic acid, 14-methyl-, methyl ester
74.0

270.0
43.0

143.0 227.0
185.0111.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260
0

5000

m/z-->

Abundance #84483: Tridecanoic acid, methyl ester
74.0

43.0 143.0
185.0

228.0111.0

11.50 12.00

m/z  73.95  100.00%

11.50 12.00

m/z  87.00   70.78%

11.50 12.00

m/z  43.10   34.62%

11.50 12.00

m/z  55.00   29.50%

11.50 12.00

m/z  41.10   28.03%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030121\
  Data File : BF123329.D                                          
  Acq On    :  1 Mar 2021  16:35
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M1499‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF021921.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.916    9.18 ng         961975   Phenanthrene‐d10           11.386

 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 96
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 70
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 58
 5 Methyl isopropylidene‐.beta.‐d‐a... 204 C9H16O5        1000129‐88‐1 53

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1671 (11.916 min): BF123329.D\data.ms (-1668) (-)
73.043.1

192.1129.0

157.1101.0 256.1227.2

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

5000

m/z-->

Abundance #107548: n-Hexadecanoic acid
43.0 73.0

256.0
129.0

213.0
157.0101.0 185.0

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

5000

m/z-->

Abundance #72647: Tridecanoic acid
73.0

43.0

129.0

171.0
214.0

101.0

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

5000

m/z-->

Abundance #95851: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0

199.0 242.0
101.0 157.0

15.0

12.00

m/z  73.00  100.00%

12.00

m/z  43.10   85.30%

12.00

m/z  60.00   82.15%

12.00

m/z  41.10   71.12%

12.00

m/z  55.10   70.33%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030121\
  Data File : BF123329.D                                          
  Acq On    :  1 Mar 2021  16:35
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M1499‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF021921.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  unknown12.36                    Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.363    3.53 ng         370424   Phenanthrene‐d10           11.386

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,4,4,6,6,8,8‐Heptamethyl‐1‐nonene  224 C16H32         015796‐04‐0 37
 2 Octane, 2‐bromo‐                    192 C8H17Br        000557‐35‐7 32
 3 1‐Pentanol, 3‐methyl‐2‐propyl‐      144 C9H20O         054004‐40‐9 28
 4 Formic acid, 2,4,4‐trimethylpent... 158 C9H18O2        1000368‐95‐2 25
 5 Cyclohexane, 1,1'‐[1,2‐bis(1,1‐d... 306 C22H42         065149‐85‐1 25

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1747 (12.363 min): BF123329.D\data.ms (-1744) (-)
57.0

113.1

206.1169.285.1 245.2142.0

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

5000

m/z-->

Abundance #81264: 2,4,4,6,6,8,8-Heptamethyl-1-nonene
57.0

113.0

84.0 168.0

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

5000

m/z-->

Abundance #54932: Octane, 2-bromo-
57.0

113.0

29.0

84.0 149.0

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

5000

m/z-->

Abundance #21167: 1-Pentanol, 3-methyl-2-propyl-
57.0

113.027.0

84.0 143.0

12.00 12.50

m/z  57.05  100.00%

12.00 12.50

m/z 113.10   46.99%

12.00 12.50

m/z  97.10   46.89%

12.00 12.50

m/z  55.10   28.71%

12.00 12.50

m/z  83.05   21.02%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030121\
  Data File : BF123329.D                                          
  Acq On    :  1 Mar 2021  16:35
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M1499‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF021921.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  9,12‐Octadecadienoic acid, ...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.469   28.64 ng        3001740   Phenanthrene‐d10           11.386

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9,12‐Octadecadienoic acid, methy... 294 C19H34O2       002566‐97‐4 99
 2 9,15‐Octadecadienoic acid, methy... 294 C19H34O2       017309‐05‐6 99
 3 10,13‐Octadecadienoic acid, meth... 294 C19H34O2       056554‐62‐2 98
 4 11,14‐Octadecadienoic acid, meth... 294 C19H34O2       056554‐61‐1 98
 5 9,12‐Octadecadienoic acid (Z,Z)‐... 294 C19H34O2       000112‐63‐0 98

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1765 (12.469 min): BF123329.D\data.ms (-1761) (-)
67.0

109.1

150.0 263.3294.1220.2187.237.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #139733: 9,12-Octadecadienoic acid, methyl ester, (E,E)-
67.0

109.0

149.0 262.0 294.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

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

109.0
294.0150.0 263.0220.0187.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #139716: 10,13-Octadecadienoic acid, methyl ester
67.0

109.0 294.0
29.0

263.0150.0
220.0181.0

12.50

m/z  67.05  100.00%

12.50

m/z  81.10   86.53%

12.50

m/z  55.05   65.59%

12.50

m/z  95.10   57.20%

12.50

m/z  41.05   54.38%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030121\
  Data File : BF123329.D                                          
  Acq On    :  1 Mar 2021  16:35
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M1499‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF021921.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  9‐Octadecenoic acid, methyl...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.486   17.42 ng        1825960   Phenanthrene‐d10           11.386

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9‐Octadecenoic acid, methyl ester   296 C19H36O2       002462‐84‐2 99
 2 11‐Octadecenoic acid, methyl ester  296 C19H36O2       052380‐33‐3 99
 3 cis‐13‐Octadecenoic acid, methyl... 296 C19H36O2       1000333‐58‐3 99
 4 trans‐13‐Octadecenoic acid, meth... 296 C19H36O2       1000333‐61‐3 99
 5 9‐Octadecenoic acid (Z)‐, methyl... 296 C19H36O2       000112‐62‐9 99

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1768 (12.486 min): BF123329.D\data.ms (-1767) (-)
55.1

97.1

264.3180.2137.1 222.2
296.1

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #141275: 9-Octadecenoic acid, methyl ester
55.0

87.0

264.0

222.0123.0 180.0 296.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #141290: 11-Octadecenoic acid, methyl ester
55.0

87.0
264.0

222.0123.0 180.0 296.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #141299: cis-13-Octadecenoic acid, methyl ester
55.0

97.0

264.0
222.0180.0138.0 296.015.0

12.50

m/z  55.10  100.00%

12.50

m/z  69.10   65.84%

12.50

m/z  41.10   64.92%

12.50

m/z  74.00   52.86%

12.50

m/z  83.10   47.83%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030121\
  Data File : BF123329.D                                          
  Acq On    :  1 Mar 2021  16:35
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M1499‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF021921.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.704    3.93 ng         412047   Phenanthrene‐d10           11.386

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 99
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 89
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 86
 4 Octadecanoic acid, 2‐(2‐hydroxye... 372 C22H44O4       000106‐11‐6 83
 5 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 68

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1805 (12.704 min): BF123329.D\data.ms (-1801) (-)
73.043.1

202.1

129.0

241.2
284.3171.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #131261: Octadecanoic acid
73.043.0

129.0

185.0 241.0 284.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #95855: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0

242.0199.0

163.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #84452: 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  43.10   95.40%

12.50 13.00

m/z  57.10   83.36%

12.50 13.00

m/z  59.95   80.64%

12.50 13.00

m/z  55.10   75.51%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030121\
  Data File : BF123329.D                                          
  Acq On    :  1 Mar 2021  16:35
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M1499‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF021921.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Ethanol, 2‐(tetradecyloxy)‐     Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.880   10.02 ng         937314   Chrysene‐d12               14.039

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethanol, 2‐(tetradecyloxy)‐         258 C16H34O2       002136‐70‐1 93
 2 Dichloroacetic acid, heptadecyl ... 366 C19H36Cl2O2    1000282‐98‐2 90
 3 Nonadecyl pentafluoropropionate     430 C22H39F5O2     1000351‐88‐8 90
 4 Pentafluoropropionic acid, octad... 416 C21H37F5O2     959261‐25‐7 90
 5 Octadecyl trifluoroacetate          366 C20H37F3O2     079392‐43‐1 87

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2005 (13.880 min): BF123329.D\data.ms (-2002) (-)
57.1

230.1111.1

154.1 292.1

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #109268: Ethanol, 2-(tetradecyloxy)-
57.0

111.0

196.0
258.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #194133: Dichloroacetic acid, heptadecyl ester
57.0

111.0

238.0154.0 295.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #222139: Nonadecyl pentafluoropropionate
57.0

111.0

154.0 266.0 412.0311.0210.0

13.50 14.00

m/z  57.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  43.10   88.28%

13.50 14.00

m/z  55.10   85.26%

13.50 14.00

m/z  83.10   74.92%

13.50 14.00

m/z  69.10   68.96%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030121\
  Data File : BF123329.D                                          
  Acq On    :  1 Mar 2021  16:35
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M1499‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF021921.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Benzo[e]pyrene                  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.386    3.61 ng         311291   Perylene‐d12               15.515

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzo[e]pyrene                      252 C20H12         000192‐97‐2 98
 2 Benz[e]acephenanthrylene            252 C20H12         000205‐99‐2 93
 3 Perylene                            252 C20H12         000198‐55‐0 93
 4 Benzo[a]pyrene                      252 C20H12         000050‐32‐8 93
 5 Benzo[k]fluoranthene                252 C20H12         000207‐08‐9 89

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2261 (15.386 min): BF123329.D\data.ms (-2258) (-)
252.1

125.0
43.1 198.186.0 312.1 374.2

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #104217: Benzo[e]pyrene
252.0

125.0
200.083.039.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #104229: Benz[e]acephenanthrylene
252.0

126.0

200.083.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #104215: Perylene
252.0

126.0

87.0 198.039.0

15.00 15.50

m/z 252.10  100.00%

15.00 15.50

m/z 250.10   27.58%

15.00 15.50

m/z 253.10   20.38%

15.00 15.50

m/z 125.00   11.81%

15.00 15.50

m/z 126.00    9.98%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030121\
  Data File : BF123329.D                                          
  Acq On    :  1 Mar 2021  16:35
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M1499‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF021921.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...   2.357    13.7  ng    1111660   1   6.851 1628610  20.0
Hexadecanoic ac...  11.775     8.3  ng     874134   4  11.386 2096530  20.0
n‐Hexadecanoic ...  11.916     9.2  ng     961975   4  11.386 2096530  20.0
unknown12.36        12.363     3.5  ng     370424   4  11.386 2096530  20.0
9,12‐Octadecadi...  12.469    28.6  ng    3001740   4  11.386 2096530  20.0
9‐Octadecenoic ...  12.486    17.4  ng    1825960   4  11.386 2096530  20.0
Octadecanoic acid   12.704     3.9  ng     412047   4  11.386 2096530  20.0
Ethanol, 2‐(tet...  13.880    10.0  ng     937314   5  14.039 1870730  20.0
Benzo[e]pyrene      15.386     3.6  ng     311291   6  15.515 1725390  20.0
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