
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032321\
  Data File : BF123425.D                                          
  Acq On    : 24 Mar 2021   6:29
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M1779‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 30   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‐BF032321.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF123425.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.263    22   30   36 rBV  1180013   1493306  24.29%   3.501%
  2   2.375    44   49   54 rVB   209946    268166   4.36%   0.629%
  3   5.151   512  521  526 rBV   221954    287825   4.68%   0.675%
  4   5.534   581  586  589 rBV  5080646   5296353  86.13%  12.417%
  5   6.533   750  756  760 rBV  5091714   5726062  93.12%  13.424%
 
  6   6.916   817  821  824 rBV  1721843   1503542  24.45%   3.525%
  7   7.475   910  916  919 rBV  3589203   3645403  59.28%   8.546%
  8   8.198  1034 1039 1042 rBV  2294428   1975254  32.12%   4.631%
  9   9.274  1217 1222 1226 rBV  5947821   6149087 100.00%  14.416%
 10   9.669  1285 1289 1293 rBV   268232    230158   3.74%   0.540%
 
 11   9.957  1333 1338 1342 rBV  2630489   2216974  36.05%   5.197%
 12  10.745  1468 1472 1476 rBV  3493241   3185265  51.80%   7.467%
 13  11.451  1588 1592 1595 rBV  2152698   1980776  32.21%   4.644%
 14  11.974  1675 1681 1684 rBV   188515    180871   2.94%   0.424%
 15  12.433  1756 1759 1763 rBV   106364    101077   1.64%   0.237%
 
 16  12.715  1800 1807 1812 rBV2   47178     87822   1.43%   0.206%
 17  13.039  1858 1862 1866 rBV  4557747   4487067  72.97%  10.519%
 18  13.598  1951 1957 1963 rBV   216797    219520   3.57%   0.515%
 19  13.951  2013 2017 2031 rBV   473029    592661   9.64%   1.389%
 20  14.098  2038 2042 2045 rBV  1162529   1089189  17.71%   2.553%
 
 21  14.433  2094 2099 2102 rBV4   50739     92834   1.51%   0.218%
 22  14.527  2109 2115 2119 rBV7   30165     77921   1.27%   0.183%
 23  14.574  2119 2123 2125 rBV    98719    136068   2.21%   0.319%
 24  14.739  2147 2151 2158 rBV   200125    319569   5.20%   0.749%
 25  15.603  2292 2298 2302 rBV   941612   1188911  19.33%   2.787%
 
 26  16.180  2391 2396 2402 rBV4   55137    123907   2.02%   0.290%
 
 
                        Sum of corrected areas:    42655588
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032321\
  Data File : BF123425.D                                          
  Acq On    : 24 Mar 2021   6:29
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M1779‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 30   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF032321.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\BF032321\
  Data File : BF123425.D                                          
  Acq On    : 24 Mar 2021   6:29
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M1779‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 30   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF032321.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  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.263   19.86 ng        1493310   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.916

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 83
 2 3‐Pentanol, 2,4‐dimethyl‐           116 C7H16O         000600‐36‐2 43
 3 2,2,4‐Trimethyl‐3‐pentanol          130 C8H18O         005162‐48‐1 40
 4 1,3‐Dioxolane, 2‐methyl‐             88 C4H8O2         000497‐26‐7 23
 5 Pentane, 3‐methoxy‐                 102 C6H14O         036839‐67‐5 12

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 30 (2.263 min): BF123425.D\data.ms (-22) (-)
73.1

43.1

87.1

57.0

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

5000

m/z-->

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

43.0 87.0

29.0
59.0

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

5000

m/z-->

Abundance #8392: 3-Pentanol, 2,4-dimethyl-
73.0

55.0

27.0 41.0
14.0 98.0 115.0

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

5000

m/z-->

Abundance #13743: 2,2,4-Trimethyl-3-pentanol
73.0

87.041.0 55.0

27.0

14.0

2.20 2.40 2.60

m/z  73.10  100.00%

2.20 2.40 2.60

m/z  43.10   51.22%

2.20 2.40 2.60

m/z  55.10   35.63%

2.20 2.40 2.60

m/z  87.10   25.00%

2.20 2.40 2.60

m/z  41.05   16.92%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032321\
  Data File : BF123425.D                                          
  Acq On    : 24 Mar 2021   6:29
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M1779‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 30   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF032321.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Propane, 1,1‐dimethoxy‐         Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.375    3.57 ng         268166   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.916

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Propane, 1,1‐dimethoxy‐             104 C5H12O2        004744‐10‐9 74
 2 Aminoacetaldehyde dimethyl acetal   105 C4H11NO2       022483‐09‐6 33
 3 Acetic acid, dimethoxy‐, methyl ... 134 C5H10O4        000089‐91‐8 28
 4 Methane, trimethoxy‐                106 C4H10O3        000149‐73‐5 28
 5 Pentane, 3‐methoxy‐                 102 C6H14O         036839‐67‐5 22

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 49 (2.375 min): BF123425.D\data.ms (-44) (-)
75.1

45.0

57.0
103.1

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

5000

m/z-->

Abundance #4789: Propane, 1,1-dimethoxy-
75.0

29.0
45.0

57.0
103.087.0

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

5000

m/z-->

Abundance #4925: Aminoacetaldehyde dimethyl acetal
75.0

30.0
47.0

15.0
59.0 88.0 100.0

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

5000

m/z-->

Abundance #15029: Acetic acid, dimethoxy-, methyl ester
75.0

47.0
31.0

103.089.0

2.20 2.40 2.60 2.80

m/z  75.10  100.00%

2.20 2.40 2.60 2.80

m/z  73.10   73.94%

2.20 2.40 2.60 2.80

m/z  45.00   51.14%

2.20 2.40 2.60 2.80

m/z  41.10   39.10%

2.20 2.40 2.60 2.80

m/z  47.10   28.64%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032321\
  Data File : BF123425.D                                          
  Acq On    : 24 Mar 2021   6:29
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M1779‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 30   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF032321.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.151    3.83 ng         287825   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.916

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 59
 2 Propane, 2‐methyl‐2‐(1‐methyleth... 116 C7H16O         017348‐59‐3 36
 3 2‐Hexanol, 2‐methyl‐                116 C7H16O         000625‐23‐0 28
 4 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 25
 5 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 10

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 521 (5.151 min): BF123425.D\data.ms (-512) (-)
43.0

59.1

101.1
83.0

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

5000

m/z-->

Abundance #8178: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

59.0

101.027.0 83.070.0

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

5000

m/z-->

Abundance #8404: Propane, 2-methyl-2-(1-methylethoxy)-
59.0

41.0
101.029.0

73.0 86.0

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

5000

m/z-->

Abundance #8346: 2-Hexanol, 2-methyl-
59.0

101.0
41.0

27.0 83.015.0 71.0

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  42.95  100.00%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.10   53.72%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.00   15.78%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.10   15.25%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.10    9.24%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032321\
  Data File : BF123425.D                                          
  Acq On    : 24 Mar 2021   6:29
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M1779‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 30   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF032321.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Octadecanamide                  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.598    4.03 ng         219520   Chrysene‐d12               14.098

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanamide                      283 C18H37NO       000124‐26‐5 90
 2 Hexadecanamide                      255 C16H33NO       000629‐54‐9 86
 3 Tetradecanamide                     227 C14H29NO       000638‐58‐4 86
 4 Dodecanamide                        199 C12H25NO       001120‐16‐7 78
 5 Nonanamide                          157 C9H19NO        001120‐07‐6 72

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1957 (13.598 min): BF123425.D\data.ms (-1951) (-)
59.0

114.1 240.3170.1 207.1 283.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #130204: Octadecanamide
59.0

29.0 128.0 283.098.0 240.0184.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #106564: Hexadecanamide
59.0

255.029.0 128.0 212.098.0 170.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #83609: Tetradecanamide
59.0

28.0 114.0 184.0149.0 227.0

13.50 14.00

m/z  59.00  100.00%

13.50 14.00

m/z  72.00   38.71%

13.50 14.00

m/z  43.10   24.61%

13.50 14.00

m/z  55.00   16.99%

13.50 14.00

m/z  41.10   16.72%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032321\
  Data File : BF123425.D                                          
  Acq On    : 24 Mar 2021   6:29
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M1779‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 30   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF032321.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Heptadecyl trifluoroacetate     Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.951   10.88 ng         592661   Chrysene‐d12               14.098

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptadecyl trifluoroacetate         352 C19H35F3O2     1000351‐87‐0 94
 2 Trichloroacetic acid, hexadecyl ... 386 C18H33Cl3O2    074339‐54‐1 94
 3 Heptafluorobutyric acid, pentade... 424 C19H31F7O2     959261‐23‐5 94
 4 Pentafluoropropionic acid, hepta... 402 C20H35F5O2     959218‐78‐1 91
 5 n‐Tetracosanol‐1                    354 C24H50O        000506‐51‐4 91

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2017 (13.951 min): BF123425.D\data.ms (-2013) (-)
57.0

111.1

154.1 248.3

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #185169: Heptadecyl trifluoroacetate
57.0

111.0

154.0 283.0238.0 334.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #205392: Trichloroacetic acid, hexadecyl ester
43.0

97.0

153.0196.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #220103: Heptafluorobutyric acid, pentadecyl ester
57.0

111.0

169.0
255.0 406.0212.0

14.00

m/z  57.05  100.00%

14.00

m/z  43.05   95.98%

14.00

m/z  55.05   87.02%

14.00

m/z  83.05   67.38%

14.00

m/z  97.05   63.16%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032321\
  Data File : BF123425.D                                          
  Acq On    : 24 Mar 2021   6:29
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M1779‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 30   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF032321.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Octacosane                      Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.574    2.50 ng         136068   Chrysene‐d12               14.098

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 90
 2 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 87
 3 Tetracosane, 11‐decyl‐              479 C34H70         055429‐84‐0 87
 4 9‐methylheptadecane                 254 C18H38         026741‐18‐4 83
 5 Docosane                            310 C22H46         000629‐97‐0 83

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2123 (14.574 min): BF123425.D\data.ms (-2119) (-)
57.1

111.1155.0 397.3238.2283.1

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #209566: Octacosane
57.0

113.0 169.0 225.0 281.0 394.0337.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #175557: Tetracosane
57.0

113.0 169.0 338.0225.0 281.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #232379: Tetracosane, 11-decyl-
57.0

113.0
337.0169.0 294.0225.0 380.0

14.50

m/z  57.10  100.00%

14.50

m/z  43.05   62.63%

14.50

m/z  71.10   51.73%

14.50

m/z  85.05   46.17%

14.50

m/z  55.05   23.01%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032321\
  Data File : BF123425.D                                          
  Acq On    : 24 Mar 2021   6:29
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M1779‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 30   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF032321.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Tetratetracontane               Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.739    5.87 ng         319569   Chrysene‐d12               14.098

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tetratetracontane                   619 C44H90         007098‐22‐8 91
 2 Sulfurous acid, butyl dodecyl ester 306 C16H34O3S      1000309‐17‐9 91
 3 Sulfurous acid, butyl tetradecyl... 334 C18H38O3S      1000309‐18‐1 91
 4 Hentriacontane                      437 C31H64         000630‐04‐6 91
 5 Nonadecane, 9‐methyl‐               282 C20H42         013287‐24‐6 90

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2151 (14.739 min): BF123425.D\data.ms (-2147) (-)
57.1

127.1 281.1207.1

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

5000

m/z-->

Abundance #241527: Tetratetracontane
57.0

127.0 197.0 267.0 337.0 463.0 561.0

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

5000

m/z-->

Abundance #149369: Sulfurous acid, butyl dodecyl ester
57.0

169.0

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

5000

m/z-->

Abundance #172308: Sulfurous acid, butyl tetradecyl ester
57.0

197.0127.0

14.50 15.00

m/z  57.10  100.00%

14.50 15.00

m/z  43.10   62.68%

14.50 15.00

m/z  71.10   53.97%

14.50 15.00

m/z  85.05   43.29%

14.50 15.00

m/z  55.05   24.36%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032321\
  Data File : BF123425.D                                          
  Acq On    : 24 Mar 2021   6:29
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M1779‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 30   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF032321.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Triacontyl acetate              Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.180    2.08 ng         123907   Perylene‐d12               15.604

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Triacontyl acetate                  480 C32H64O2       041755‐58‐2 87
 2 Octacosanol                         410 C28H58O        000557‐61‐9 87
 3 17‐Pentatriacontene                 491 C35H70         006971‐40‐0 81
 4 1‐Heptacosanol                      396 C27H56O        002004‐39‐9 76
 5 Bromoacetic acid, octadecyl ester   390 C20H39BrO2     018992‐03‐5 76

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2396 (16.180 min): BF123425.D\data.ms (-2391) (-)
57.0

111.0

355.1221.0
282.9

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #232691: Triacontyl acetate
43.0

97.0

153.0 420.0209.0 264.0 334.0 480.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #215904: Octacosanol
57.0

111.0

167.0 392.0222.0 292.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #234186: 17-Pentatriacontene
57.0

111.0

167.0 223.0 278.0 490.0334.0 390.0

16.00 16.50

m/z  57.00  100.00%

16.00 16.50

m/z  43.10   81.52%

16.00 16.50

m/z  55.05   69.02%

16.00 16.50

m/z  97.05   58.81%

16.00 16.50

m/z  69.05   51.96%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032321\
  Data File : BF123425.D                                          
  Acq On    : 24 Mar 2021   6:29
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M1779‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 30   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF032321.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...   2.263    19.9  ng    1493310   1   6.916 1503540  20.0
Propane, 1,1‐di...   2.375     3.6  ng     268166   1   6.916 1503540  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   5.151     3.8  ng     287825   1   6.916 1503540  20.0
Octadecanamide      13.598     4.0  ng     219520   5  14.098 1089190  20.0
Heptadecyl trif...  13.951    10.9  ng     592661   5  14.098 1089190  20.0
Octacosane          14.574     2.5  ng     136068   5  14.098 1089190  20.0
Tetratetracontane   14.739     5.9  ng     319569   5  14.098 1089190  20.0
Triacontyl acetate  16.180     2.1  ng     123907   6  15.604 1188910  20.0
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