
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042421\
  Data File : BF123717.D                                          
  Acq On    : 24 Apr 2021  15:14
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M2149‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   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‐BF041521.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF123717.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.034   495  501  507 rVB   120892    162376   2.26%   0.291%
  2   5.439   566  570  574 rBV  7105476   6670690  92.76%  11.949%
  3   6.457   738  743  755 rBV  6916017   7191052 100.00%  12.882%
  4   6.822   801  805  808 rBV  1583759   1345921  18.72%   2.411%
  5   7.386   895  901  904 rBV  4722181   4692866  65.26%   8.406%
 
  6   8.104  1019 1023 1026 rBV  2305135   1750618  24.34%   3.136%
  7   9.180  1202 1206 1209 rBV  7749057   6706809  93.27%  12.014%
  8   9.569  1269 1272 1276 rBV   208860    190208   2.65%   0.341%
  9   9.857  1317 1321 1325 rBV  2253061   1869447  26.00%   3.349%
 10  10.651  1451 1456 1459 rBV  5394810   5022226  69.84%   8.996%
 
 11  11.345  1570 1574 1577 rBV  2415292   1970257  27.40%   3.529%
 12  11.410  1580 1585 1594 rVB5   52811     78235   1.09%   0.140%
 13  11.880  1661 1665 1672 rBV   304599    305920   4.25%   0.548%
 14  12.939  1840 1845 1848 rBV  7414901   6741448  93.75%  12.076%
 15  13.168  1880 1884 1901 rVB2  175772    404520   5.63%   0.725%
 
 16  13.627  1959 1962 1966 rVB   259106    207300   2.88%   0.371%
 17  13.839  1994 1998 2016 rBV   990111   2276378  31.66%   4.078%
 18  13.986  2019 2023 2027 rVB  1965716   1749904  24.33%   3.135%
 19  14.280  2070 2073 2078 rVB   611924    524636   7.30%   0.940%
 20  14.486  2101 2108 2113 rBV   616516   1383966  19.25%   2.479%
 
 21  14.586  2123 2125 2135 rVB2   82750     84499   1.18%   0.151%
 22  14.915  2177 2181 2188 rVB   548454    577955   8.04%   1.035%
 23  15.104  2209 2213 2218 rBV   233740    273346   3.80%   0.490%
 24  15.162  2218 2223 2224 rBV4   98200    147589   2.05%   0.264%
 25  15.451  2267 2272 2275 rBV  1075666   1361343  18.93%   2.439%
 
 26  15.480  2275 2277 2283 rVB2  123532    174193   2.42%   0.312%
 27  15.686  2308 2312 2317 rBV2   97050    127133   1.77%   0.228%
 28  15.815  2330 2334 2339 rBV4   46790     85694   1.19%   0.154%
 29  15.921  2347 2352 2357 rVB   167478    251770   3.50%   0.451%
 30  16.009  2362 2367 2368 rBV4   66337     94279   1.31%   0.169%
 
 31  16.186  2393 2397 2404 rVB5   52955     84769   1.18%   0.152%
 32  16.421  2433 2437 2443 rVB3   80820    131331   1.83%   0.235%
 33  16.950  2522 2527 2532 rBV6   75082    142695   1.98%   0.256%
 34  17.009  2534 2537 2544 rVB3   65006    118963   1.65%   0.213%
 35  17.221  2570 2573 2583 rVB6  113328    257368   3.58%   0.461%
 
 36  17.562  2618 2631 2639 rBV10  206126    666910   9.27%   1.195%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042421\
  Data File : BF123717.D                                          
  Acq On    : 24 Apr 2021  15:14
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M2149‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   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‐BF041521.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    55824614
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042421\
  Data File : BF123717.D                                          
  Acq On    : 24 Apr 2021  15:14
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M2149‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF041521.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00 3.20 3.40 3.60 3.80 4.00 4.20 4.40 4.60 4.80 5.00 5.20 5.40 5.60 5.80 6.00 6.20 6.40 6.60 6.80 7.00 7.20 7.40 7.60
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5000000

6000000
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Time-->

Abundance TIC: BF123717.D\data.ms
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 6.822

 7.386
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Abundance TIC: BF123717.D\data.ms

 8.104

 9.180

 9.569

 9.857

10.651

11.345

11.410
11.880

12.939

13.168

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

1000000

2000000

3000000

4000000

5000000

6000000
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Time-->

Abundance TIC: BF123717.D\data.ms

13.627

13.839

13.986

14.28014.486

14.586
14.915

15.10415.162

15.451

15.48015.68615.81515.92116.00916.18616.421 16.95017.00917.221 17.562
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042421\
  Data File : BF123717.D                                          
  Acq On    : 24 Apr 2021  15:14
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M2149‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF041521.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.034    2.41 ng         162376   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.822

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 50
 2 Hydrazine, 1,1‐bis(1‐methylethyl)‐  116 C6H16N2        000921‐14‐2 40
 3 Propane, 1‐ethoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000627‐02‐1 38
 4 3‐Hexanol, 4‐methyl‐                116 C7H16O         000615‐29‐2 28
 5 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 27

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 501 (5.034 min): BF123717.D\data.ms (-495) (-)
43.0

101.0

207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #8185: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

15.0 101.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #8273: Hydrazine, 1,1-bis(1-methylethyl)-
59.0

101.0

27.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #4488: Propane, 1-ethoxy-2-methyl-
59.031.0

102.0

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  43.00  100.00%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.00   54.45%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.00   18.63%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.00   14.46%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.10    9.85%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042421\
  Data File : BF123717.D                                          
  Acq On    : 24 Apr 2021  15:14
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M2149‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF041521.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.880    3.11 ng         305920   Phenanthrene‐d10           11.345

 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 97
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 90
 4 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 87
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 86

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1665 (11.880 min): BF123717.D\data.ms (-1661) (-)
43.0 73.0

129.0

213.2171.1101.0 256.1

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

5000

m/z-->

Abundance #107549: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

97.0 213.0 256.0157.0 185.0

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

11.50 12.00

m/z  43.05  100.00%

11.50 12.00

m/z  56.95   86.64%

11.50 12.00

m/z  59.95   84.74%

11.50 12.00

m/z  73.00   83.38%

11.50 12.00

m/z  55.05   70.79%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042421\
  Data File : BF123717.D                                          
  Acq On    : 24 Apr 2021  15:14
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M2149‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF041521.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  1‐Octadecanesulphonyl chloride  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.168    4.62 ng         404520   Chrysene‐d12               13.986

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Octadecanesulphonyl chloride      352 C18H37ClO2S    1000342‐70‐4 90
 2 Hexadecane, 1‐chloro‐               260 C16H33Cl       004860‐03‐1 86
 3 Octadecane, 1‐chloro‐               288 C18H37Cl       003386‐33‐2 86
 4 Tetracontane, 3,5,24‐trimethyl‐     605 C43H88         055162‐61‐3 86
 5 Heptacosane, 1‐chloro‐              414 C27H55Cl       062016‐79‐9 86

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1884 (13.168 min): BF123717.D\data.ms (-1880) (-)
57.0

97.1

141.1 185.1215.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #185101: 1-Octadecanesulphonyl chloride
57.0

91.0

133.0 175.0 288.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #110906: Hexadecane, 1-chloro-
57.0

91.0

27.0 133.0 175.0 260.0217.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #134595: Octadecane, 1-chloro-
57.0

91.0

133.027.0 175.0 288.0217.0 253.0

13.00 13.50

m/z  57.00  100.00%

13.00 13.50

m/z  43.05   61.38%

13.00 13.50

m/z  71.10   46.86%

13.00 13.50

m/z  55.05   37.35%

13.00 13.50

m/z  85.10   32.26%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042421\
  Data File : BF123717.D                                          
  Acq On    : 24 Apr 2021  15:14
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M2149‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF041521.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Octadecanal                     Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.627    2.37 ng         207300   Chrysene‐d12               13.986

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanal                         268 C18H36O        000638‐66‐4 91
 2 Heptadecanal                        254 C17H34O        1000376‐70‐0 91
 3 Oxirane, hexadecyl‐                 268 C18H36O        007390‐81‐0 90
 4 Hexadecanal                         240 C16H32O        000629‐80‐1 87
 5 1,16‐Hexadecanediol                 258 C16H34O2       007735‐42‐4 81

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1962 (13.627 min): BF123717.D\data.ms (-1959) (-)
57.1

96.0

137.1 235.1 324.2281.0178.1

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #117607: Octadecanal
43.0 82.0

123.0
222.0166.0 268.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #105849: Heptadecanal
43.0

82.0

123.0 208.0166.0 254.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #117616: Oxirane, hexadecyl-
82.043.0

123.0
166.0 208.0 250.0

13.50 14.00

m/z  57.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  43.05   80.80%

13.50 14.00

m/z  55.05   69.18%

13.50 14.00

m/z  82.05   66.65%

13.50 14.00

m/z  41.05   55.87%

8270‐BF041521.M Mon Apr 26 14:35:13 2021                                                      Page: 7

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SB-40-9.5-10.0-DUP



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042421\
  Data File : BF123717.D                                          
  Acq On    : 24 Apr 2021  15:14
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M2149‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF041521.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 heptafluorobutyrate  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.839   26.02 ng        2276380   Chrysene‐d12               13.986

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptadecyl heptafluorobutyrate      452 C21H35F7O2     959085‐66‐6 94
 2 Octadecyl trifluoroacetate          366 C20H37F3O2     079392‐43‐1 91
 3 Pentafluoropropionic acid, hexad... 388 C19H33F5O2     006222‐07‐7 91
 4 Heptadecyl trifluoroacetate         352 C19H35F3O2     1000351‐87‐0 91
 5 Pentafluoropropionic acid, octad... 416 C21H37F5O2     959261‐25‐7 91

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1998 (13.839 min): BF123717.D\data.ms (-1994) (-)
57.1

111.1

168.2 280.4215.1

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #227400: Heptadecyl heptafluorobutyrate
57.0

111.0

169.0 238.0 434.0284.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #194196: Octadecyl trifluoroacetate
57.0

111.0

297.0168.0 224.0 348.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #206447: Pentafluoropropionic acid, hexadecyl ester
57.0

111.0

224.0168.0 370.0270.0

13.50 14.00

m/z  57.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  43.05   90.97%

13.50 14.00

m/z  55.00   81.27%

13.50 14.00

m/z  83.05   61.61%

13.50 14.00

m/z  97.05   52.95%

8270‐BF041521.M Mon Apr 26 14:35:13 2021                                                      Page: 8

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SB-40-9.5-10.0-DUP



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042421\
  Data File : BF123717.D                                          
  Acq On    : 24 Apr 2021  15:14
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M2149‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF041521.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Pentadecanal‐                   Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.280    6.00 ng         524636   Chrysene‐d12               13.986

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentadecanal‐                       226 C15H30O        002765‐11‐9 91
 2 Octadecanal                         268 C18H36O        000638‐66‐4 91
 3 1,19‐Eicosadiene                    278 C20H38         014811‐95‐1 90
 4 Oxirane, hexadecyl‐                 268 C18H36O        007390‐81‐0 90
 5 16‐Heptadecenal                     252 C17H32O        1000144‐57‐9 80

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2073 (14.280 min): BF123717.D\data.ms (-2070) (-)
57.0

96.0

137.1 207.0 278.3 334.4

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #82955: Pentadecanal-
82.0

41.0

124.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #117607: Octadecanal
43.0 82.0

123.0
222.0166.0 268.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #126192: 1,19-Eicosadiene
55.0

96.0

137.0 180.0 250.015.0

14.00 14.50

m/z  57.00  100.00%

14.00 14.50

m/z  43.00   81.23%

14.00 14.50

m/z  55.00   66.93%

14.00 14.50

m/z  82.10   60.43%

14.00 14.50

m/z  96.05   46.06%

8270‐BF041521.M Mon Apr 26 14:35:14 2021                                                      Page: 9

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SB-40-9.5-10.0-DUP



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042421\
  Data File : BF123717.D                                          
  Acq On    : 24 Apr 2021  15:14
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M2149‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF041521.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  n‐Tetracosanol‐1                Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.486   15.82 ng        1383970   Chrysene‐d12               13.986

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Tetracosanol‐1                    354 C24H50O        000506‐51‐4 91
 2 Heptadecyl trifluoroacetate         352 C19H35F3O2     1000351‐87‐0 91
 3 1‐Heptacosanol                      396 C27H56O        002004‐39‐9 91
 4 Octacosanol                         410 C28H58O        000557‐61‐9 91
 5 1‐Heneicosanol                      312 C21H44O        015594‐90‐8 91

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2108 (14.486 min): BF123717.D\data.ms (-2101) (-)
57.0

97.0

139.0 181.2 282.9

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #186968: n-Tetracosanol-1
57.0 97.0

139.0
181.0 308.0222.0 264.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #185169: Heptadecyl trifluoroacetate
57.0

97.0

139.0 283.0238.0182.0 334.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #210517: 1-Heptacosanol
57.0 97.0

139.0
181.0 378.0222.0 264.0 306.0

14.50

m/z  57.05  100.00%

14.50

m/z  55.00   84.52%

14.50

m/z  43.05   79.50%

14.50

m/z  97.05   68.53%

14.50

m/z  83.10   68.14%

8270‐BF041521.M Mon Apr 26 14:35:15 2021                                                      Page: 10

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SB-40-9.5-10.0-DUP



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042421\
  Data File : BF123717.D                                          
  Acq On    : 24 Apr 2021  15:14
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M2149‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF041521.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Oxirane, hexadecyl‐             Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.915    8.49 ng         577955   Perylene‐d12               15.451

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Oxirane, hexadecyl‐                 268 C18H36O        007390‐81‐0 91
 2 Octadecanal                         268 C18H36O        000638‐66‐4 91
 3 Oxirane, heptadecyl‐                282 C19H38O        067860‐04‐2 91
 4 1,19‐Eicosadiene                    278 C20H38         014811‐95‐1 90
 5 (Z)‐14‐Tricosenyl formate           366 C24H46O2       077899‐10‐6 87

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2181 (14.915 min): BF123717.D\data.ms (-2177) (-)
57.0

96.0

138.1 362.2182.2 281.1219.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #117617: Oxirane, hexadecyl-
82.043.0

124.0
250.0208.0166.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #117607: Octadecanal
43.0 82.0

123.0
222.0166.0 268.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #129467: Oxirane, heptadecyl-
82.043.0

124.0
264.0166.0 222.0

15.00

m/z  57.05  100.00%

15.00

m/z  43.05   75.08%

15.00

m/z  82.10   64.18%

15.00

m/z  55.00   54.72%

15.00

m/z  96.05   45.00%

8270‐BF041521.M Mon Apr 26 14:35:15 2021                                                      Page: 11

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SB-40-9.5-10.0-DUP



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042421\
  Data File : BF123717.D                                          
  Acq On    : 24 Apr 2021  15:14
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M2149‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF041521.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Eicosane                        Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.104    4.02 ng         273346   Perylene‐d12               15.451

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 91
 2 2‐Bromo dodecane                    248 C12H25Br       013187‐99‐0 90
 3 Tridecane, 1‐iodo‐                  310 C13H27I        035599‐77‐0 90
 4 Heptadecane, 9‐octyl‐               352 C25H52         007225‐64‐1 87
 5 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 87

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2213 (15.104 min): BF123717.D\data.ms (-2209) (-)
57.0

99.0
141.1 183.1 283.1224.8

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #129492: Eicosane
57.0

99.0
141.0 282.0183.0 225.025.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #100330: 2-Bromo dodecane
57.0

99.0 169.0
135.015.0 248.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #152416: Tridecane, 1-iodo-
57.0

183.099.0
141.0 310.0

15.00 15.50

m/z  57.05  100.00%

15.00 15.50

m/z  43.10   59.21%

15.00 15.50

m/z  71.10   55.24%

15.00 15.50

m/z  85.10   37.44%

15.00 15.50

m/z  55.05   25.33%

8270‐BF041521.M Mon Apr 26 14:35:16 2021                                                      Page: 12

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SB-40-9.5-10.0-DUP



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042421\
  Data File : BF123717.D                                          
  Acq On    : 24 Apr 2021  15:14
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M2149‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF041521.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  13‐Tetradecen‐1‐ol acetate      Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.162    2.17 ng         147589   Perylene‐d12               15.451

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Tetracosanol‐1                    354 C24H50O        000506‐51‐4 80
 2 13‐Tetradecen‐1‐ol acetate          254 C16H30O2       056221‐91‐1 80
 3 1‐Nonadecene                        266 C19H38         018435‐45‐5 72
 4 Pentafluoropropionic acid, penta... 374 C18H31F5O2     959092‐08‐1 53
 5 Cyclopentane, 2‐isopropyl‐1,3‐di... 140 C10H20         032281‐85‐9 52

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2223 (15.162 min): BF123717.D\data.ms (-2218) (-)
43.0

97.1

207.1167.1 354.8267.9

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #186970: n-Tetracosanol-1
57.0 97.0

139.0
336.0181.0 223.0 266.018.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #105686: 13-Tetradecen-1-ol acetate
43.0

83.0

125.0

167.0 254.0208.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #115905: 1-Nonadecene
41.0

83.0

125.0
266.0168.0

15.00 15.50

m/z  43.05  100.00%

15.00 15.50

m/z  55.00   92.87%

15.00 15.50

m/z  57.05   92.25%

15.00 15.50

m/z  97.10   73.88%

15.00 15.50

m/z  83.10   66.48%

8270‐BF041521.M Mon Apr 26 14:35:17 2021                                                      Page: 13

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SB-40-9.5-10.0-DUP



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042421\
  Data File : BF123717.D                                          
  Acq On    : 24 Apr 2021  15:14
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M2149‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF041521.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Nonadecane                      Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.921    3.70 ng         251770   Perylene‐d12               15.451

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 91
 2 Tetradecane, 2,6,10‐trimethyl‐      240 C17H36         014905‐56‐7 90
 3 Heptadecane                         240 C17H36         000629‐78‐7 90
 4 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 90
 5 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 90

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2352 (15.921 min): BF123717.D\data.ms (-2347) (-)
57.0

99.0
141.0 211.1 282.9 357.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #117638: Nonadecane
57.0

99.0
141.0 268.0183.0 225.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #94356: Tetradecane, 2,6,10-trimethyl-
57.0

155.0113.0
225.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #94344: Heptadecane
57.0

99.0
141.0 240.0183.015.0

16.00

m/z  57.00  100.00%

16.00

m/z  43.05   58.45%

16.00

m/z  71.00   53.11%

16.00

m/z  85.05   43.91%

16.00

m/z  55.10   24.92%

8270‐BF041521.M Mon Apr 26 14:35:18 2021                                                      Page: 14

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SB-40-9.5-10.0-DUP



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042421\
  Data File : BF123717.D                                          
  Acq On    : 24 Apr 2021  15:14
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M2149‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF041521.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  unknown16.951                   Concentration Rank 14

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.951    2.10 ng         142695   Perylene‐d12               15.451

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Morazone                            377 C23H27N3O2     006536‐18‐1 27
 2 3‐Ethyl‐2‐methyl‐6‐n‐propyl‐4‐(2... 229 C15H19NO       078563‐70‐9 25
 3 n‐Hexyl‐6‐methoxy‐4‐methyl‐8‐qui... 272 C17H24N2O      083547‐16‐4 22
 4 1H‐Pyrrole‐2,5‐dione, 2,5‐dihydr... 201 C12H11NO2      065833‐09‐2 22
 5 Phosphinous acid, diphenyl‐         202 C12H11OP       1000296‐41‐9 16

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2527 (16.950 min): BF123717.D\data.ms (-2522) (-)
201.1

43.0

444.4

150.0105.1
326.9267.1

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #201098: Morazone
201.0

56.0 258.0
152.0105.0 321.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #85266: 3-Ethyl-2-methyl-6-n-propyl-4-(2-furyl)pyridine
201.0

63.0
144.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #121200: n-Hexyl-6-methoxy-4-methyl-8-quinolinamine
201.0

272.0

157.041.0 101.0

17.00

m/z 201.10  100.00%

17.00

m/z  43.00   80.62%

17.00

m/z 179.00   55.80%

17.00

m/z  57.00   42.55%

17.00

m/z 191.10   37.95%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042421\
  Data File : BF123717.D                                          
  Acq On    : 24 Apr 2021  15:14
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M2149‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF041521.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  unknown17.221                   Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.221    3.78 ng         257368   Perylene‐d12               15.451

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pyridine, 2‐butoxy‐                 151 C9H13NO        027361‐16‐6 27
 2 9‐Azadispiro[3.1.3.0]nonane         123 C8H13N         135763‐48‐3 27
 3 Cyclohexane, 1‐(chloromethyl)‐4‐... 144 C8H13Cl        000823‐83‐6 22
 4 Cyclohexanemethanol, 4‐(1‐methyl... 156 C10H20O        013828‐37‐0 22
 5 Cyclopentene, 1,4‐dimethyl‐5‐(1‐... 138 C10H18         061142‐33‐4 22

0 50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2573 (17.221 min): BF123717.D\data.ms (-2570) (-)
95.1

191.1

53.2 149.0
395.3280.6 341.3
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0

5000

m/z-->

Abundance #24947: Pyridine, 2-butoxy-
95.0

39.0
151.0

0 50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #10222: 9-Azadispiro[3.1.3.0]nonane
95.0

41.0

0 50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #20833: Cyclohexane, 1-(chloromethyl)-4-methylene-
95.0

39.0

144.0

17.00 17.50

m/z  95.10  100.00%

17.00 17.50

m/z  55.05   49.68%

17.00 17.50

m/z 121.05   46.29%

17.00 17.50

m/z 109.00   41.83%

17.00 17.50

m/z  93.10   40.53%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042421\
  Data File : BF123717.D                                          
  Acq On    : 24 Apr 2021  15:14
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M2149‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF041521.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 14  Aromandendrene                  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.562    9.80 ng         666910   Perylene‐d12               15.451

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Aromandendrene                      204 C15H24         000489‐39‐4 55
 2 1,1,4a‐Trimethyl‐5,6‐dimethylene... 204 C15H24         1000193‐60‐8 49
 3 1H‐Cycloprop[e]azulene, decahydr... 204 C15H24         072747‐25‐2 43
 4 Alloaromadendrene                   204 C15H24         025246‐27‐9 38
 5 .alpha.‐Guaiene                     204 C15H24         003691‐12‐1 38

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2631 (17.562 min): BF123717.D\data.ms (-2618) (-)
55.0 107.1

204.2

300.3

149.2

257.1 354.9 409.2
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5000
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Abundance #64276: Aromandendrene
41.0 161.091.0

204.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #64407: 1,1,4a-Trimethyl-5,6-dimethylenedecahydronaph
204.0

91.0 133.0
41.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #64431: 1H-Cycloprop[e]azulene, decahydro-1,1,7-trimet
41.0

161.0
93.0

204.0

17.50

m/z  55.00  100.00%

17.50

m/z  95.05   92.28%

17.50

m/z 107.10   89.56%

17.50

m/z 133.05   79.20%

17.50

m/z 204.20   77.85%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042421\
  Data File : BF123717.D                                          
  Acq On    : 24 Apr 2021  15:14
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M2149‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF041521.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
2‐Pentanone, 4‐...   5.034     2.4  ng     162376   1   6.822 1345920  20.0
n‐Hexadecanoic ...  11.880     3.1  ng     305920   4  11.345 1970260  20.0
1‐Octadecanesul...  13.168     4.6  ng     404520   5  13.986 1749900  20.0
Octadecanal         13.627     2.4  ng     207300   5  13.986 1749900  20.0
Heptadecyl hept...  13.839    26.0  ng    2276380   5  13.986 1749900  20.0
Pentadecanal‐       14.280     6.0  ng     524636   5  13.986 1749900  20.0
n‐Tetracosanol‐1    14.486    15.8  ng    1383970   5  13.986 1749900  20.0
Oxirane, hexade...  14.915     8.5  ng     577955   6  15.451 1361340  20.0
Eicosane            15.104     4.0  ng     273346   6  15.451 1361340  20.0
13‐Tetradecen‐1...  15.162     2.2  ng     147589   6  15.451 1361340  20.0
Nonadecane          15.921     3.7  ng     251770   6  15.451 1361340  20.0
unknown16.951       16.951     2.1  ng     142695   6  15.451 1361340  20.0
unknown17.221       17.221     3.8  ng     257368   6  15.451 1361340  20.0
Aromandendrene      17.562     9.8  ng     666910   6  15.451 1361340  20.0
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