
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF052722\
  Data File : BF128519.D                                          
  Acq On    : 27 May 2022  19:57
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2922‐25
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   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‐BF052622.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF128519.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.416   358  362  373 rBV2   55795     72069   1.20%   0.167%
  2   4.857   431  437  445 rBV    57566     67198   1.12%   0.156%
  3   5.081   471  475  481 rVB    75191     97559   1.63%   0.227%
  4   5.457   533  539  542 rBV  4605959   5066150  84.69%  11.768%
  5   6.463   703  710  713 rBV  4286788   5133344  85.82%  11.924%
 
  6   6.575   726  729  732 rVB    91788     69720   1.17%   0.162%
  7   6.834   770  773  777 rVB  1580413   1393447  23.29%   3.237%
  8   7.398   863  869  872 rBV  3462598   3468365  57.98%   8.057%
  9   8.116   986  991  995 rBV  1887140   1834398  30.67%   4.261%
 10   9.198  1168 1175 1178 rBV  5802805   5981786 100.00%  13.895%
 
 11   9.875  1284 1290 1293 rBV  2342178   2081499  34.80%   4.835%
 12  10.663  1417 1424 1427 rBV  3800250   3631209  60.70%   8.435%
 13  11.363  1538 1543 1546 rBV  2305634   2046370  34.21%   4.754%
 14  11.857  1623 1627 1629 rBV    95886    103637   1.73%   0.241%
 15  11.892  1629 1633 1645 rVB   653587    663110  11.09%   1.540%
 
 16  12.680  1763 1767 1780 rVB   228756    261192   4.37%   0.607%
 17  12.957  1809 1814 1817 rVB  5121249   5357058  89.56%  12.444%
 18  13.892  1965 1973 1986 rBV3  142624    494719   8.27%   1.149%
 19  13.998  1987 1991 1995 rBV  1676489   1593778  26.64%   3.702%
 20  14.098  2001 2008 2014 rBV  1001144   1211711  20.26%   2.815%
 
 21  15.133  2180 2184 2187 rBV    69589     77788   1.30%   0.181%
 22  15.463  2235 2240 2246 rBV2 1017035   1240750  20.74%   2.882%
 23  15.957  2319 2324 2332 rVB    90843    146176   2.44%   0.340%
 24  16.080  2337 2345 2362 rBV    37142    177691   2.97%   0.413%
 25  16.757  2456 2460 2467 rVB4   37901     64821   1.08%   0.151%
 
 26  17.062  2507 2512 2519 rVB2   51912    117440   1.96%   0.273%
 27  17.180  2524 2532 2536 rBV9   39774    120183   2.01%   0.279%
 28  17.286  2545 2550 2558 rVB3  161886    339847   5.68%   0.789%
 29  17.586  2595 2601 2609 rBV3   36769    135804   2.27%   0.315%
 
 
                        Sum of corrected areas:    43048819
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF052722\
  Data File : BF128519.D                                          
  Acq On    : 27 May 2022  19:57
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2922‐25
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052622.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\BF052722\
  Data File : BF128519.D                                          
  Acq On    : 27 May 2022  19:57
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2922‐25
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.892    6.48 ng         663110   Phenanthrene‐d10           11.363

 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 94
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 90
 4 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 87
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 78

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1633 (11.892 min): BF128519.D\data.ms (-1629) (-)
43.1

129.1
83.0

213.2
171.2 256.3

331.8

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

213.0 256.0171.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #92069: Tridecanoic acid
73.0

129.0
29.0 171.0

214.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.0

129.0

29.0
199.0 242.0

11.50 12.00

m/z  43.10  100.00%

11.50 12.00

m/z  73.00   96.23%

11.50 12.00

m/z  60.00   93.11%

11.50 12.00

m/z  57.10   84.20%

11.50 12.00

m/z  41.05   76.43%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF052722\
  Data File : BF128519.D                                          
  Acq On    : 27 May 2022  19:57
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2922‐25
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Octadecanoic acid               Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.680    2.55 ng         261192   Phenanthrene‐d10           11.363

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 99
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 90
 3 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 90
 4 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 83
 5 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 74

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1767 (12.680 min): BF128519.D\data.ms (-1763) (-)
43.1 73.0

129.1

241.2185.2
284.3

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #179091: Octadecanoic acid
43.0 73.0

129.0

284.0185.0 241.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0

199.0 242.0

167.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

97.0 213.0 256.0171.0

12.50 13.00

m/z  43.10  100.00%

12.50 13.00

m/z  73.00   88.96%

12.50 13.00

m/z  60.00   84.16%

12.50 13.00

m/z  55.10   81.36%

12.50 13.00

m/z  57.05   80.45%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF052722\
  Data File : BF128519.D                                          
  Acq On    : 27 May 2022  19:57
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2922‐25
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  1‐Heneicosanol                  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.892    6.21 ng         494719   Chrysene‐d12               13.998

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Heneicosanol                      312 C21H44O        015594‐90‐8 95
 2 Behenic alcohol                     326 C22H46O        000661‐19‐8 93
 3 Trifluoroacetoxy hexadecane         338 C18H33F3O2     006222‐03‐3 93
 4 1‐Hexacosene                        364 C26H52         018835‐33‐1 93
 5 n‐Tetracosanol‐1                    354 C24H50O        000506‐51‐4 91

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1973 (13.892 min): BF128519.D\data.ms (-1965) (-)
57.1

97.1

139.1 281.1177.2 354.9220.8

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #215083: 1-Heneicosanol
55.0

97.0

139.0
266.0182.0 224.015.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #232316: Behenic alcohol
83.0

43.0

125.0

167.0 280.0210.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #245846: Trifluoroacetoxy hexadecane
57.0

97.0

139.0 196.0 269.0 320.015.0

13.50 14.00

m/z  57.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  55.05   93.23%

13.50 14.00

m/z  43.10   90.07%

13.50 14.00

m/z  83.05   86.66%

13.50 14.00

m/z  97.10   81.27%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF052722\
  Data File : BF128519.D                                          
  Acq On    : 27 May 2022  19:57
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2922‐25
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Triphenylphosphine oxide        Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.098   15.21 ng        1211710   Chrysene‐d12               13.998

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Triphenylphosphine oxide            278 C18H15OP       000791‐28‐6 93
 2 (E)‐7‐Benzylidene‐1‐azabicyclo[3... 293 C15H19NO3S     1000483‐83‐4 91
 3 Formaldehyde, (triphenylphosphor... 304 C19H17N2P      015990‐54‐2 64
 4 Cobalt,(.eta.<5>‐2,4‐cyclopentad... 277 C16H15BCo      036682‐12‐9 35
 5 Vanadium, cycloheptatrienyl‐(pen... 277 C17H22V        1000155‐20‐5 23

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2008 (14.098 min): BF128519.D\data.ms (-2001) (-)
277.1

77.0 199.1
152.1

115.139.0 233.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #171172: Triphenylphosphine oxide
277.0

77.0 199.0
152.0

27.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #190048: (E)-7-Benzylidene-1-azabicyclo[3.2.1]octan-5-y
277.0

77.0
183.0

128.039.0 228.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #204686: Formaldehyde, (triphenylphosphoranylidene)hy
277.0

77.0
183.0

131.0

14.00 14.50

m/z 277.10  100.00%

14.00 14.50

m/z 278.10   31.55%

14.00 14.50

m/z  77.05   24.01%

14.00 14.50

m/z 199.05   21.59%

14.00 14.50

m/z 183.10   20.67%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF052722\
  Data File : BF128519.D                                          
  Acq On    : 27 May 2022  19:57
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2922‐25
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Tetracosane                     Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.957    2.36 ng         146176   Perylene‐d12               15.463

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 87
 2 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 86
 3 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 76
 4 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 74
 5 Sulfurous acid, 2‐ethylhexyl iso... 278 C14H30O3S      1000309‐19‐0 72

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2324 (15.957 min): BF128519.D\data.ms (-2319) (-)
57.1

99.1
141.1 211.2 277.1 327.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #246483: Tetracosane
57.0

99.0
141.0 338.0183.0225.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #107219: Hexadecane
57.0

99.0
226.0141.0183.015.0

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

16.00

m/z  57.10  100.00%

16.00

m/z  71.05   58.52%

16.00

m/z  43.10   53.48%

16.00

m/z  85.10   49.40%

16.00

m/z  41.05   20.26%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF052722\
  Data File : BF128519.D                                          
  Acq On    : 27 May 2022  19:57
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2922‐25
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Cyclohexane, 1‐(1,5‐dimethy...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.080    2.86 ng         177691   Perylene‐d12               15.463

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane, 1‐(1,5‐dimethylhexy... 280 C20H40         056009‐20‐2 78
 2 Acetic acid, chloro‐, octadecyl ... 346 C20H39ClO2     005348‐82‐3 70
 3 1‐Eicosene                          280 C20H40         003452‐07‐1 64
 4 Pentafluoropropionic acid, hepta... 402 C20H35F5O2     959218‐78‐1 62
 5 Heptafluorobutyric acid, pentade... 424 C19H31F7O2     959261‐23‐5 62

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2345 (16.080 min): BF128519.D\data.ms (-2337) (-)
57.0

97.0

207.1

154.1 355.268.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #173743: Cyclohexane, 1-(1,5-dimethylhexyl)-4-(4-methy
43.0

97.0

166.0

280.0233.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #255606: Acetic acid, chloro-, octadecyl ester
57.0

97.0

140.0 207.0 250.0 297.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #173727: 1-Eicosene
43.0

83.0

125.0 280.0

167.0 209.0

16.00

m/z  57.05  100.00%

16.00

m/z  43.10   89.21%

16.00

m/z  55.05   68.83%

16.00

m/z  83.10   60.73%

16.00

m/z  69.05   56.08%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF052722\
  Data File : BF128519.D                                          
  Acq On    : 27 May 2022  19:57
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2922‐25
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Germanicol                      Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.286    5.48 ng         339847   Perylene‐d12               15.463

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Germanicol                          426 C30H50O        000465‐02‐1 53
 2 4a,8‐Dimethyl‐2‐(prop‐1‐en‐2‐yl)... 204 C15H24         103827‐22‐1 38
 3 Hop‐22(29)‐en‐3.beta.‐ol            426 C30H50O        058801‐23‐3 35
 4 1,2,4,8‐Tetramethylbicyclo[6.3.0... 204 C15H24         137235‐51‐9 30
 5 3,4‐Dihydrocoumarin, 4,4,7,8‐tet... 204 C13H16O2       040614‐36‐6 27

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2550 (17.286 min): BF128519.D\data.ms (-2545) (-)
189.2

95.1

41.1
425.4

257.1 341.1142.1

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #316490: Germanicol
189.0

95.0

43.0 426.0

257.0143.0 311.0357.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #80362: 4a,8-Dimethyl-2-(prop-1-en-2-yl)-1,2,3,4,4a,5,6,7
189.0

133.0

41.0

87.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #316517: Hop-22(29)-en-3.beta.-ol
189.0

95.0

297.0 411.0344.0

17.00 17.50

m/z 189.15  100.00%

17.00 17.50

m/z 177.10   68.29%

17.00 17.50

m/z 204.15   66.75%

17.00 17.50

m/z  95.10   46.67%

17.00 17.50

m/z  81.05   40.68%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF052722\
  Data File : BF128519.D                                          
  Acq On    : 27 May 2022  19:57
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2922‐25
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  .gamma.‐Sitosterol              Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.586    2.19 ng         135804   Perylene‐d12               15.463

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 .gamma.‐Sitosterol                  414 C29H50O        000083‐47‐6 91
 2 .beta.‐Sitosterol                   414 C29H50O        000083‐46‐5 60
 3 17‐(1,5‐Dimethylhexyl)‐10,13‐dim... 414 C29H50O        1000210‐86‐9 35
 4 Cholest‐5‐ene, 3‐ethoxy‐, (3.bet... 414 C29H50O        000986‐19‐6 25
 5 .beta.‐Sitosterol acetate           456 C31H52O2       000915‐05‐9 16

0 50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2601 (17.586 min): BF128519.D\data.ms (-2595) (-)
43.0

105.1

161.1 303.1255.2 414.4

205.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #310597: .gamma.-Sitosterol
43.0

95.0
414.0145.0

303.0213.0

354.0257.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #310595: .beta.-Sitosterol
43.0

105.0
414.0159.0 213.0 329.0273.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #310625: 17-(1,5-Dimethylhexyl)-10,13-dimethyl-4-vinylhe
43.0

95.0

414.0

259.0147.0 357.0
191.0

313.0

17.50

m/z  43.05  100.00%

17.50

m/z  57.10   70.91%

17.50

m/z 105.05   63.34%

17.50

m/z  55.00   58.07%

17.50

m/z  41.05   47.97%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF052722\
  Data File : BF128519.D                                          
  Acq On    : 27 May 2022  19:57
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2922‐25
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052622.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
n‐Hexadecanoic ...  11.892     6.5  ng     663110   4  11.363 2046370  20.0
Octadecanoic acid   12.680     2.5  ng     261192   4  11.363 2046370  20.0
1‐Heneicosanol      13.892     6.2  ng     494719   5  13.998 1593780  20.0
Triphenylphosph...  14.098    15.2  ng    1211710   5  13.998 1593780  20.0
Tetracosane         15.957     2.4  ng     146176   6  15.463 1240750  20.0
Cyclohexane, 1‐...  16.080     2.9  ng     177691   6  15.463 1240750  20.0
Germanicol          17.286     5.5  ng     339847   6  15.463 1240750  20.0
.gamma.‐Sitosterol  17.586     2.2  ng     135804   6  15.463 1240750  20.0
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