
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032922\
  Data File : BF127573.D                                          
  Acq On    : 29 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2149‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   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‐BF032122.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF127573.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.075   471  474  484 rBV    23125     39217   1.75%   0.244%
  2   5.463   536  540  560 rBV  1792142   2041283  91.15%  12.718%
  3   6.475   708  712  738 rBV  2128793   2083907  93.05%  12.983%
  4   6.834   769  773  782 rBV   554837    501886  22.41%   3.127%
  5   7.398   866  869  880 rBV  1399834   1385030  61.85%   8.629%
 
  6   8.116   987  991 1001 rBV   712400    637559  28.47%   3.972%
  7   8.692  1086 1089 1093 rVB    42912     34521   1.54%   0.215%
  8   8.833  1109 1113 1119 rBV    23955     27256   1.22%   0.170%
  9   9.186  1169 1173 1177 rBV  2480090   2239468 100.00%  13.952%
 10   9.257  1181 1185 1188 rVB   104397     95896   4.28%   0.597%
 
 11   9.575  1234 1239 1241 rBV4   45019     56462   2.52%   0.352%
 12   9.728  1261 1265 1270 rBV6   18674     28737   1.28%   0.179%
 13   9.786  1270 1275 1279 rVV   143392    136047   6.07%   0.848%
 14   9.869  1286 1289 1293 rBV   836036    649391  29.00%   4.046%
 15  10.016  1311 1314 1317 rBV4   17429     27189   1.21%   0.169%
 
 16  10.075  1321 1324 1327 rBV4   23597     24663   1.10%   0.154%
 17  10.104  1327 1329 1333 rVV3   33742     38971   1.74%   0.243%
 18  10.286  1354 1360 1363 rBV   207858    194063   8.67%   1.209%
 19  10.504  1392 1397 1399 rBV    83807     89924   4.02%   0.560%
 20  10.622  1415 1417 1421 rBV3   28587     24495   1.09%   0.153%
 
 21  10.663  1421 1424 1432 rBV  1278708   1184997  52.91%   7.383%
 22  10.757  1437 1440 1446 rBV   263785    301460  13.46%   1.878%
 23  11.204  1513 1516 1519 rBV   218252    168597   7.53%   1.050%
 24  11.233  1519 1521 1524 rVB    76493     66104   2.95%   0.412%
 25  11.363  1540 1543 1546 rBV   722133    586607  26.19%   3.655%
 
 26  11.451  1556 1558 1561 rBV3   28520     24345   1.09%   0.152%
 27  11.586  1578 1581 1583 rBV2   31453     37153   1.66%   0.231%
 28  11.633  1586 1589 1592 rVB   190942    147271   6.58%   0.918%
 29  12.039  1656 1658 1662 rVB   134575    112526   5.02%   0.701%
 30  12.427  1721 1724 1728 rVB   104716     98071   4.38%   0.611%
 
 31  12.580  1748 1750 1754 rVB    85502     72243   3.23%   0.450%
 32  12.627  1755 1758 1762 rVB5   44020     52524   2.35%   0.327%
 33  12.798  1784 1787 1788 rBV2   75524     65923   2.94%   0.411%
 34  12.880  1798 1801 1804 rVB2   89075     77465   3.46%   0.483%
 35  12.945  1808 1812 1816 rVB  1944371   1676780  74.87%  10.447%
 
 36  13.157  1845 1848 1850 rBV    56120     55566   2.48%   0.346%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032922\
  Data File : BF127573.D                                          
  Acq On    : 29 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2149‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   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‐BF032122.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  13.221  1856 1859 1862 rVB   100029     82264   3.67%   0.513%
 38  14.015  1991 1994 1997 rBV   400521    411870  18.39%   2.566%
 39  15.498  2242 2246 2253 rVB   361401    472993  21.12%   2.947%
 
 
                        Sum of corrected areas:    16050724
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032922\
  Data File : BF127573.D                                          
  Acq On    : 29 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2149‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.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\BF032922\
  Data File : BF127573.D                                          
  Acq On    : 29 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2149‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Hexadecane                      Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.257    2.95 ng          95896   Acenaphthene‐d10            9.869

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 90
 2 Tridecane, 6‐methyl‐                198 C14H30         013287‐21‐3 87
 3 Tridecane                           184 C13H28         000629‐50‐5 86
 4 Dodecane                            170 C12H26         000112‐40‐3 86
 5 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 86

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1185 (9.257 min): BF127573.D\data.ms (-1181) (-)
57.0

85.0

112.1 137.1 193.1165.1

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

5000

m/z-->

Abundance #107218: Hexadecane
57.0

85.0
29.0

113.0 141.0 169.0 226.0197.0

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

5000

m/z-->

Abundance #74019: Tridecane, 6-methyl-
57.0

85.029.0 126.0
183.0154.0

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

5000

m/z-->

Abundance #59028: Tridecane
57.0

85.0

29.0

184.0112.0 141.0

9.00 9.20 9.40 9.60

m/z  57.05  100.00%

9.00 9.20 9.40 9.60

m/z  43.10   71.33%

9.00 9.20 9.40 9.60

m/z  71.10   49.79%

9.00 9.20 9.40 9.60

m/z  41.10   38.76%

9.00 9.20 9.40 9.60

m/z  85.05   29.28%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032922\
  Data File : BF127573.D                                          
  Acq On    : 29 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2149‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Tetradecane                     Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.786    4.19 ng         136047   Acenaphthene‐d10            9.869

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 91
 2 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 90
 3 Dodecane, 1‐iodo‐                   296 C12H25I        004292‐19‐7 80
 4 Hexatriacontane                     507 C36H74         000630‐06‐8 78
 5 Sulfurous acid, 2‐ethylhexyl hex... 278 C14H30O3S      1000309‐20‐2 72

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1275 (9.786 min): BF127573.D\data.ms (-1270) (-)
57.1

99.1 140.1 212.1174.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #107218: Hexadecane
57.0

99.026.0 141.0 183.0 226.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #74005: Tetradecane
57.0

99.0
198.0141.026.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #193302: Dodecane, 1-iodo-
57.0

99.0 169.026.0 296.0

9.50 10.00

m/z  57.10  100.00%

9.50 10.00

m/z  43.05   71.84%

9.50 10.00

m/z  71.10   50.99%

9.50 10.00

m/z  85.10   33.71%

9.50 10.00

m/z  41.10   30.26%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032922\
  Data File : BF127573.D                                          
  Acq On    : 29 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2149‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Pentadecane                     Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.286    5.98 ng         194063   Acenaphthene‐d10            9.869

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 93
 2 Pentadecane                         212 C15H32         000629‐62‐9 90
 3 Decane, 3,6‐dimethyl‐               170 C12H26         017312‐53‐7 80
 4 Undecane, 5‐methyl‐                 170 C12H26         001632‐70‐8 80
 5 Undecane, 2‐methyl‐                 170 C12H26         007045‐71‐8 80

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1360 (10.286 min): BF127573.D\data.ms (-1354) (-)
57.1

85.0

113.1 141.1 170.1 226.3196.1

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

5000

m/z-->

Abundance #107217: Hexadecane
57.0

85.0
29.0

113.0 141.0 226.0169.0

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

5000

m/z-->

Abundance #90189: Pentadecane
57.0

85.0

29.0
113.0 141.0 212.0169.0

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

5000

m/z-->

Abundance #45506: Decane, 3,6-dimethyl-
57.0

85.0

29.0
113.0 141.0 170.0

10.00 10.50

m/z  57.10  100.00%

10.00 10.50

m/z  43.05   68.16%

10.00 10.50

m/z  71.05   49.62%

10.00 10.50

m/z  85.05   32.91%

10.00 10.50

m/z  41.05   30.74%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032922\
  Data File : BF127573.D                                          
  Acq On    : 29 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2149‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Undecane, 3,6‐dimethyl‐         Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.504    2.77 ng          89924   Acenaphthene‐d10            9.869

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Undecane, 3,6‐dimethyl‐             184 C13H28         017301‐28‐9 87
 2 Decane, 2,6,8‐trimethyl‐            184 C13H28         062108‐26‐3 81
 3 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 80
 4 Dodecane                            170 C12H26         000112‐40‐3 74
 5 Dodecane, 2‐methyl‐                 184 C13H28         001560‐97‐0 72

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1397 (10.504 min): BF127573.D\data.ms (-1392) (-)
57.1

99.0 169.1 217.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #59061: Undecane, 3,6-dimethyl-
57.0

113.0 155.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #59087: Decane, 2,6,8-trimethyl-
57.0

99.0
155.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #287977: Heptacosane
57.0

99.0
141.0 183.0 225.0 267.0 380.0323.0

10.50

m/z  57.10  100.00%

10.50

m/z  71.10   42.55%

10.50

m/z  43.05   40.65%

10.50

m/z  85.05   23.09%

10.50

m/z  41.10   20.33%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032922\
  Data File : BF127573.D                                          
  Acq On    : 29 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2149‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Octacosane                      Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.757   10.28 ng         301460   Phenanthrene‐d10           11.363

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 90
 2 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 90
 3 Heptadecane                         240 C17H36         000629‐78‐7 87
 4 Tridecane, 1‐iodo‐                  310 C13H27I        035599‐77‐0 86
 5 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 86

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1440 (10.757 min): BF127573.D\data.ms (-1437) (-)
57.1

99.1
141.1183.1 240.3

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #298427: Octacosane
57.0

99.0
141.0183.0225.0 281.0 394.0337.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #107218: Hexadecane
57.0

99.0 141.0183.0226.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #123958: Heptadecane
57.0

99.0
141.0 240.0183.015.0

10.50 11.00

m/z  57.10  100.00%

10.50 11.00

m/z  43.05   70.73%

10.50 11.00

m/z  71.10   50.82%

10.50 11.00

m/z  85.05   35.36%

10.50 11.00

m/z  41.05   30.53%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032922\
  Data File : BF127573.D                                          
  Acq On    : 29 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2149‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Octadecane                      Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.204    5.75 ng         168597   Phenanthrene‐d10           11.363

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 95
 2 Tridecane, 7‐propyl‐                226 C16H34         055045‐09‐5 93
 3 Tridecane, 6‐methyl‐                198 C14H30         013287‐21‐3 90
 4 Heptadecane                         240 C17H36         000629‐78‐7 90
 5 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 90

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1516 (11.204 min): BF127573.D\data.ms (-1513) (-)
57.0

85.1

113.1 155.1 196.0 229.1255.8

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

5000

m/z-->

Abundance #141058: Octadecane
57.0

85.0

29.0 113.0 141.0 254.0169.0 197.0 225.0

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

5000

m/z-->

Abundance #107221: Tridecane, 7-propyl-
43.0

71.0

140.0
99.0 183.0

226.0

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

5000

m/z-->

Abundance #74019: Tridecane, 6-methyl-
57.0

85.029.0 126.0
183.0154.0

11.00 11.50

m/z  57.05  100.00%

11.00 11.50

m/z  43.05   68.74%

11.00 11.50

m/z  71.10   52.06%

11.00 11.50

m/z  85.10   35.65%

11.00 11.50

m/z  41.10   29.72%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032922\
  Data File : BF127573.D                                          
  Acq On    : 29 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2149‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Eicosane                        Concentration Rank 14

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.233    2.25 ng          66104   Phenanthrene‐d10           11.363

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 91
 2 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 91
 3 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 90
 4 Tetradecane, 1‐iodo‐                324 C14H29I        019218‐94‐1 83
 5 Heptadecane                         240 C17H36         000629‐78‐7 83

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1521 (11.233 min): BF127573.D\data.ms (-1519) (-)
57.1

99.1 141.2 183.2 231.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #176386: Eicosane
57.0

99.0
141.0 282.0183.0 225.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #287977: Heptacosane
57.0

99.0
141.0 183.0 225.0 267.0 380.0323.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #107216: Hexadecane
57.0

99.0
141.0 226.0183.0

11.00 11.50

m/z  57.10  100.00%

11.00 11.50

m/z  71.10   64.84%

11.00 11.50

m/z  43.10   51.45%

11.00 11.50

m/z  85.10   40.95%

11.00 11.50

m/z  41.10   21.79%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032922\
  Data File : BF127573.D                                          
  Acq On    : 29 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2149‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Tetracosane                     Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.633    5.02 ng         147271   Phenanthrene‐d10           11.363

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 90
 2 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 90
 3 Nonane, 5‐butyl‐                    184 C13H28         017312‐63‐9 89
 4 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 87
 5 Pentadecane                         212 C15H32         000629‐62‐9 86

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1589 (11.633 min): BF127573.D\data.ms (-1586) (-)
57.1

99.1
159.9 223.8257.9

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #176386: Eicosane
57.0

99.0
141.0 282.0183.0 225.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #246481: Tetracosane
57.0

99.0
141.0 183.0 338.0225.0 267.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #59031: Nonane, 5-butyl-
43.0

85.0
126.0

184.0

11.50 12.00

m/z  57.10  100.00%

11.50 12.00

m/z  43.10   70.21%

11.50 12.00

m/z  71.10   54.80%

11.50 12.00

m/z  85.10   33.96%

11.50 12.00

m/z  41.10   27.28%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032922\
  Data File : BF127573.D                                          
  Acq On    : 29 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2149‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Tridecane, 6‐propyl‐            Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.039    3.84 ng         112526   Phenanthrene‐d10           11.363

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tridecane, 6‐propyl‐                226 C16H34         055045‐10‐8 91
 2 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 90
 3 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 81
 4 Tetradecane, 1‐iodo‐                324 C14H29I        019218‐94‐1 80
 5 Nonane, 3,7‐dimethyl‐               156 C11H24         017302‐32‐8 74

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1658 (12.039 min): BF127573.D\data.ms (-1656) (-)
57.1

99.0
140.9 193.8 259.6

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #107222: Tridecane, 6-propyl-
43.0

85.0

126.0 183.0
226.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #246481: Tetracosane
57.0

99.0
141.0 183.0 338.0225.0 267.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #107218: Hexadecane
57.0

99.0 141.0 183.0 226.022.0

12.00

m/z  57.10  100.00%

12.00

m/z  43.10   67.02%

12.00

m/z  71.10   56.29%

12.00

m/z  85.10   40.86%

12.00

m/z  41.05   27.82%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032922\
  Data File : BF127573.D                                          
  Acq On    : 29 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2149‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Heptadecane                     Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.427    3.34 ng          98071   Phenanthrene‐d10           11.363

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptadecane                         240 C17H36         000629‐78‐7 93
 2 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 86
 3 Dodecane, 2‐methyl‐6‐propyl‐        226 C16H34         055045‐08‐4 86
 4 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 83
 5 Dodecane, 1‐iodo‐                   296 C12H25I        004292‐19‐7 80

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1724 (12.427 min): BF127573.D\data.ms (-1721) (-)
57.1

99.1
155.1 225.1 290.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #123960: Heptadecane
57.0

99.0

141.0 240.0183.015.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #287977: Heptacosane
57.0

99.0
141.0 183.0 225.0 267.0 380.0323.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #107244: Dodecane, 2-methyl-6-propyl-
57.0

99.0 140.0 182.0
226.0

12.50

m/z  57.10  100.00%

12.50

m/z  43.10   69.03%

12.50

m/z  71.05   55.72%

12.50

m/z  85.10   41.25%

12.50

m/z  41.00   26.69%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032922\
  Data File : BF127573.D                                          
  Acq On    : 29 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2149‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Heneicosane                     Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.798    3.20 ng          65923   Chrysene‐d12               14.015

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 90
 2 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 78
 3 3‐Ethyl‐2,6,10‐trimethylundecane    226 C16H34         1000432‐25‐9 76
 4 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 74
 5 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 74

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1787 (12.798 min): BF127573.D\data.ms (-1784) (-)
57.1

99.0 204.1
155.1 271.1237.9

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #107218: Hexadecane
57.0

99.026.0 141.0 183.0 226.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #194588: Heneicosane
57.0

99.0
141.0 183.0 296.0225.015.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #107247: 3-Ethyl-2,6,10-trimethylundecane
57.0

113.0
183.0 216.0

12.50 13.00

m/z  57.10  100.00%

12.50 13.00

m/z  43.10   63.72%

12.50 13.00

m/z  71.10   53.47%

12.50 13.00

m/z  85.10   38.63%

12.50 13.00

m/z  41.10   24.00%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032922\
  Data File : BF127573.D                                          
  Acq On    : 29 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2149‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  Tricosane                       Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.157    2.70 ng          55566   Chrysene‐d12               14.015

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tricosane                           324 C23H48         000638‐67‐5 83
 2 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 83
 3 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 80
 4 Hexadecane, 1‐iodo‐                 352 C16H33I        000544‐77‐4 80
 5 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 80

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1848 (13.157 min): BF127573.D\data.ms (-1845) (-)
57.1

99.1
141.2 327.8179.1 220.1 288.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #229645: Tricosane
57.0

99.0
324.0141.0 197.0 253.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #194588: Heneicosane
57.0

99.0
141.0 183.0 296.0225.015.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #107217: Hexadecane
57.0

99.0 141.0 226.0183.0

13.00 13.50

m/z  57.10  100.00%

13.00 13.50

m/z  71.10   51.28%

13.00 13.50

m/z  43.10   50.67%

13.00 13.50

m/z  85.10   36.55%

13.00 13.50

m/z  41.05   20.48%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032922\
  Data File : BF127573.D                                          
  Acq On    : 29 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2149‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 14  1,1‐Dichloro‐2,2‐bis(p‐chlo...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.221    3.99 ng          82264   Chrysene‐d12               14.015

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,1‐Dichloro‐2,2‐bis(p‐chlorophe... 318 C14H10Cl4      000072‐54‐8 98
 2 Mitotane                            318 C14H10Cl4      000053‐19‐0 98
 3 3‐Butanone, 1,1‐bis(4‐chlorophen... 320 C18H18Cl2O     1000158‐20‐4 91
 4 1‐Chloro‐2,2‐Bis(p‐chlorophenyl)... 284 C14H11Cl3      002642‐80‐0 83
 5 m,p'‐DDD                            318 C14H10Cl4      004329‐12‐8 83

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1859 (13.221 min): BF127573.D\data.ms (-1856) (-)
235.0

165.1

199.1
75.0 108.139.0 320.1283.1

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #221459: 1,1-Dichloro-2,2-bis(p-chlorophenyl)ethane
235.0

165.0

199.075.0 320.036.0 111.0 282.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #221454: Mitotane
235.0

165.0

199.075.0 320.039.0 123.0 283.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #224451: 3-Butanone, 1,1-bis(4-chlorophenyl)-2,2-dimeth
235.0

165.0

199.043.0 125.0
89.0 277.0 320.0

13.00 13.50

m/z 235.00  100.00%

13.00 13.50

m/z 237.00   65.64%

13.00 13.50

m/z 165.10   49.40%

13.00 13.50

m/z 236.10   16.46%

13.00 13.50

m/z 199.05   16.39%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032922\
  Data File : BF127573.D                                          
  Acq On    : 29 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2149‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Hexadecane           9.257     3.0  ng      95896   3   9.869  649391  20.0
Tetradecane          9.786     4.2  ng     136047   3   9.869  649391  20.0
Pentadecane         10.286     6.0  ng     194063   3   9.869  649391  20.0
Undecane, 3,6‐d...  10.504     2.8  ng      89924   3   9.869  649391  20.0
Octacosane          10.757    10.3  ng     301460   4  11.363  586607  20.0
Octadecane          11.204     5.8  ng     168597   4  11.363  586607  20.0
Eicosane            11.233     2.3  ng      66104   4  11.363  586607  20.0
Tetracosane         11.633     5.0  ng     147271   4  11.363  586607  20.0
Tridecane, 6‐pr...  12.039     3.8  ng     112526   4  11.363  586607  20.0
Heptadecane         12.427     3.3  ng      98071   4  11.363  586607  20.0
Heneicosane         12.798     3.2  ng      65923   5  14.015  411870  20.0
Tricosane           13.157     2.7  ng      55566   5  14.015  411870  20.0
1,1‐Dichloro‐2,...  13.221     4.0  ng      82264   5  14.015  411870  20.0
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