
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081224\
  Data File : BF138933.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2024  14:44
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3512‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   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‐BF073024.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF138933.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.051   498  503  519 rVB    22373     35392   5.64%   0.725%
  2   5.469   569  574  604 rBB   361020    536219  85.42%  10.980%
  3   6.481   741  746  770 rBV   452651    627715 100.00%  12.853%
  4   6.840   802  807  815 rBB   202875    253334  40.36%   5.187%
  5   7.404   898  903  920 rBV   261711    345752  55.08%   7.080%
 
  6   7.669   944  948  957 rBB2    5703     10551   1.68%   0.216%
  7   8.116  1019 1024 1045 rVB   255587    334596  53.30%   6.851%
  8   8.440  1075 1079 1092 rBV    18084     32960   5.25%   0.675%
  9   9.192  1202 1207 1216 rBV   375786    487966  77.74%   9.992%
 10   9.869  1317 1322 1332 rVB   290371    363888  57.97%   7.451%
 
 11   9.963  1332 1338 1345 rVB3   16582     30599   4.87%   0.627%
 12  10.510  1425 1431 1435 rBV     5411      7766   1.24%   0.159%
 13  10.663  1452 1457 1472 rBV   266157    361409  57.58%   7.400%
 14  10.775  1472 1476 1484 rVB2   11595     17329   2.76%   0.355%
 15  11.239  1547 1555 1562 rVB4    6190      9455   1.51%   0.194%
 
 16  11.357  1570 1575 1586 rBV   267679    340845  54.30%   6.979%
 17  11.880  1656 1664 1674 rBV7    3304      8367   1.33%   0.171%
 18  12.575  1778 1782 1788 rBV    17989     22432   3.57%   0.459%
 19  12.804  1815 1821 1828 rBV    14619     23524   3.75%   0.482%
 20  12.933  1839 1843 1849 rBV   209169    261759  41.70%   5.360%
 
 21  13.827  1989 1995 2009 rBV6    5518     17860   2.85%   0.366%
 22  13.998  2019 2024 2039 rVB   127136    177890  28.34%   3.642%
 23  14.439  2094 2099 2103 rBV3   12973     20479   3.26%   0.419%
 24  14.521  2109 2113 2118 rVB    11481     15171   2.42%   0.311%
 25  14.745  2146 2151 2156 rBV8    3905      6825   1.09%   0.140%
 
 26  14.892  2172 2176 2182 rVB2    7022      8718   1.39%   0.179%
 27  15.039  2196 2201 2203 rBV    10550     15247   2.43%   0.312%
 28  15.080  2203 2208 2212 rVB    69779    101774  16.21%   2.084%
 29  15.339  2249 2252 2257 rBV     5585      6941   1.11%   0.142%
 30  15.404  2259 2263 2267 rVV     6100      9876   1.57%   0.202%
 
 31  15.463  2267 2273 2291 rVB   122966    206075  32.83%   4.220%
 32  15.651  2300 2305 2311 rBV    13836     23267   3.71%   0.476%
 33  15.880  2338 2344 2351 rBV    43215     71032  11.32%   1.454%
 34  16.374  2423 2428 2441 rVB     3834     11521   1.84%   0.236%
 35  16.663  2472 2477 2484 rVB    13724     26011   4.14%   0.533%
 
 36  16.957  2520 2527 2537 rBV4    9527     21447   3.42%   0.439%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081224\
  Data File : BF138933.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2024  14:44
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3512‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   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‐BF073024.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  17.251  2572 2577 2584 rVB4    4086      8938   1.42%   0.183%
 38  17.492  2613 2618 2623 rBV7    3995     10835   1.73%   0.222%
 39  17.827  2668 2675 2685 rVB10    3383     12006   1.91%   0.246%
 
 
                        Sum of corrected areas:     4883771
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081224\
  Data File : BF138933.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2024  14:44
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3512‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.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
0

100000

200000

300000

400000

Time-->

Abundance TIC: BF138933.D\data.ms
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 6.840
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100000

200000
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 9.963 10.510

10.663
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100000

200000

300000

400000

Time-->

Abundance TIC: BF138933.D\data.ms

13.827

13.998
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15.880
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081224\
  Data File : BF138933.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2024  14:44
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3512‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.051    2.79 ng          35392   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.840

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 50
 2 Butyl aldoxime, 3‐methyl‐, syn‐     101 C5H11NO        005780‐40‐5 25
 3 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 10
 4 Diacetamide                         101 C4H7NO2        000625‐77‐4 9 
 5 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 9 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 503 (5.051 min): BF138933.D\data.ms (-498) (-)
43.0

59.1

101.1

83.0

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

5000

m/z-->

Abundance #9287: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

59.0

15.0 101.031.0
83.0

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

5000

m/z-->

Abundance #4625: Butyl aldoxime, 3-methyl-, syn-
59.0

41.0

86.0
72.0 101.0

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

5000

m/z-->

Abundance #4153: 1-Propen-2-ol, acetate
43.0

58.0
15.0 72.0 100.027.0

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  43.05  100.00%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.10   54.34%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.10   16.15%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.00   13.47%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.00   10.26%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081224\
  Data File : BF138933.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2024  14:44
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3512‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Carbonic acid, hexadecyl pr...  Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.827    2.01 ng          17860   Chrysene‐d12               13.998

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Carbonic acid, hexadecyl prop‐1‐... 326 C20H38O3       1000382‐90‐3 83
 2 Carbonic acid, octadecyl prop‐1‐... 354 C22H42O3       1000383‐11‐5 83
 3 Carbonic acid, prop‐1‐en‐2‐yl te... 298 C18H34O3       1000382‐90‐9 83
 4 1‐Octadecanesulphonyl chloride      352 C18H37ClO2S    1000342‐70‐4 72
 5 Eicosyl isobutyl ether              354 C24H50O        1000406‐33‐0 64

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1995 (13.827 min): BF138933.D\data.ms (-1989) (-)
57.1

97.1
229.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #232083: Carbonic acid, hexadecyl prop-1-en-2-yl ester
57.0

97.0

27.0 127.0 196.0 269.0166.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #264109: Carbonic acid, octadecyl prop-1-en-2-yl ester
57.0

97.0

27.0 127.0 168.0 224.0 297.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #197167: Carbonic acid, prop-1-en-2-yl tetradecyl ester
57.0

97.0
27.0 168.0127.0 241.0

13.50 14.00

m/z  57.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  43.10   83.83%

13.50 14.00

m/z  71.10   52.65%

13.50 14.00

m/z  55.00   49.29%

13.50 14.00

m/z  41.00   42.40%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081224\
  Data File : BF138933.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2024  14:44
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3512‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  unknown14.439                   Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.439    2.30 ng          20479   Chrysene‐d12               13.998

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 10H‐Phenoxaphosphine, 2‐ethyl‐10... 274 C15H15O3P      036360‐91‐5 43
 2 2(1H)‐Phenanthrenone, 3,4,4a,4b,... 274 C19H30O        007715‐44‐8 25
 3 Heptadecane, 9‐octyl‐               352 C25H52         007225‐64‐1 22
 4 2‐Methyltetracosane                 352 C25H52         001560‐78‐7 22
 5 Sulfurous acid, 2‐ethylhexyl iso... 278 C14H30O3S      1000309‐19‐0 22

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2099 (14.439 min): BF138933.D\data.ms (-2094) (-)
57.1

259.1

215.1
97.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #165862: 10H-Phenoxaphosphine, 2-ethyl-10-hydroxy-8-
259.0

105.0
195.0152.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #166382: 2(1H)-Phenanthrenone, 3,4,4a,4b,5,6,7,8,10,10
259.0

217.0136.093.041.0
175.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #262017: Heptadecane, 9-octyl-
57.0

99.0
239.0141.0 183.0 281.0 323.0

14.50

m/z  57.10  100.00%

14.50

m/z  43.05   73.54%

14.50

m/z  71.10   62.15%

14.50

m/z 259.10   56.07%

14.50

m/z  85.10   46.42%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081224\
  Data File : BF138933.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2024  14:44
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3512‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Tetratetracontane               Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.080    9.88 ng         101774   Perylene‐d12               15.463

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tetratetracontane                   619 C44H90         007098‐22‐8 91
 2 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 91
 3 Heneicosane, 11‐(1‐ethylpropyl)‐    366 C26H54         055282‐11‐6 91
 4 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 90
 5 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 90

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2208 (15.080 min): BF138933.D\data.ms (-2203) (-)
57.0

127.1 197.2 281.0

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

5000

m/z-->

Abundance #347241: Tetratetracontane
57.0

127.0 197.0 267.0 337.0 407.0 491.0 562.0

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

5000

m/z-->

Abundance #307033: Octacosane, 2-methyl-
57.0

127.0 365.0197.0 267.0

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

5000

m/z-->

Abundance #275555: Heneicosane, 11-(1-ethylpropyl)-
43.0

113.0 295.0183.0

15.00

m/z  57.05  100.00%

15.00

m/z  43.05   70.23%

15.00

m/z  71.10   57.11%

15.00

m/z  85.10   44.87%

15.00

m/z  55.05   25.45%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081224\
  Data File : BF138933.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2024  14:44
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3512‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Octadecanal                     Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.651    2.26 ng          23267   Perylene‐d12               15.463

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanal                         268 C18H36O        000638‐66‐4 58
 2 Z,E‐3,13‐Octadecadien‐1‐ol          266 C18H34O        1000131‐10‐4 53
 3 Oxirane, tetradecyl‐                240 C16H32O        007320‐37‐8 52
 4 Eicosanal‐                          296 C20H40O        002400‐66‐0 49
 5 9‐Octadecen‐1‐ol, (Z)‐              268 C18H36O        000143‐28‐2 49

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2305 (15.651 min): BF138933.D\data.ms (-2300) (-)
57.0

97.0

266.1135.0
209.1

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #158569: Octadecanal
43.0 82.0

111.0

222.0152.0182.0 251.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #155930: Z,E-3,13-Octadecadien-1-ol
55.0

96.0

135.0 266.0194.0165.0 225.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #123934: Oxirane, tetradecyl-
41.0 71.0

109.0
138.0

15.50 16.00

m/z  57.05  100.00%

15.50 16.00

m/z  43.05   97.02%

15.50 16.00

m/z  83.00   73.45%

15.50 16.00

m/z  55.10   73.22%

15.50 16.00

m/z  82.10   72.12%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081224\
  Data File : BF138933.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2024  14:44
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3512‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Octacosane, 2‐methyl‐           Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.880    6.89 ng          71032   Perylene‐d12               15.463

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 91
 2 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 91
 3 Triacontane                         422 C30H62         000638‐68‐6 90
 4 Heneicosane, 11‐(1‐ethylpropyl)‐    366 C26H54         055282‐11‐6 90
 5 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 87

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2344 (15.880 min): BF138933.D\data.ms (-2338) (-)
57.0

113.1 183.1

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #307033: Octacosane, 2-methyl-
57.0

113.0
169.0 365.0225.0 281.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #298427: Octacosane
57.0

113.0 169.0 225.0 281.0 394.0337.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #314331: Triacontane
57.0

113.0
169.0 422.0225.0 281.0 337.0

15.50 16.00

m/z  57.05  100.00%

15.50 16.00

m/z  43.10   70.65%

15.50 16.00

m/z  71.10   58.02%

15.50 16.00

m/z  85.10   47.23%

15.50 16.00

m/z  55.05   27.29%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081224\
  Data File : BF138933.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2024  14:44
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3512‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Pentadecanal‐                   Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.663    2.52 ng          26011   Perylene‐d12               15.463

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentadecanal‐                       226 C15H30O        002765‐11‐9 80
 2 Hexadecanal                         240 C16H32O        000629‐80‐1 72
 3 Tetradecanal                        212 C14H28O        000124‐25‐4 64
 4 17‐Pentatriacontene                 491 C35H70         006971‐40‐0 49
 5 1‐Eicosanol                         298 C20H42O        000629‐96‐9 46

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2477 (16.663 min): BF138933.D\data.ms (-2472) (-)
57.0

82.1

111.0
138.1

208.9

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

5000

m/z-->

Abundance #107137: Pentadecanal-
82.057.0

29.0
109.0

182.0138.0 208.0

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

5000

m/z-->

Abundance #123917: Hexadecanal
82.057.0

29.0
109.0

137.0 196.0166.0 222.0

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

5000

m/z-->

Abundance #90085: Tetradecanal
57.0 82.0

29.0

110.0 168.0138.0 194.0

16.50 17.00

m/z  57.05  100.00%

16.50 17.00

m/z  43.05   86.28%

16.50 17.00

m/z  82.10   68.74%

16.50 17.00

m/z  55.00   62.33%

16.50 17.00

m/z  83.05   47.90%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081224\
  Data File : BF138933.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2024  14:44
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3512‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  unknown16.957                   Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.957    2.08 ng          21447   Perylene‐d12               15.463

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indeno[1,2,3‐cd]pyrene              276 C22H12         000193‐39‐5 50
 2 Dibenzo[def,mno]chrysene            276 C22H12         000191‐26‐4 38
 3 Benzo[ghi]perylene                  276 C22H12         000191‐24‐2 38
 4 6‐Amino‐3‐methylanthrapyridine      276 C17H12N2O2     014642‐72‐9 27
 5 Carbonic acid, eicosyl vinyl ester  368 C23H44O3       1000382‐54‐3 22

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2527 (16.957 min): BF138933.D\data.ms (-2520) (-)
57.1 276.1

97.1 137.9

207.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #168937: Indeno[1,2,3-cd]pyrene
276.0

138.0

224.092.0 174.055.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #168942: Dibenzo[def,mno]chrysene
276.0

138.0

27.0 60.0 93.0 246.0198.0168.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #168932: Benzo[ghi]perylene
276.0

138.0

91.0 222.062.028.0 170.0

17.00

m/z  57.10  100.00%

17.00

m/z 276.10   92.71%

17.00

m/z  71.10   67.43%

17.00

m/z  43.10   63.79%

17.00

m/z  85.10   46.51%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081224\
  Data File : BF138933.D                                          
  Acq On    : 12 Aug 2024  14:44
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3512‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
2‐Pentanone, 4‐...   5.051     2.8  ng      35392   1   6.840  253334  20.0
Carbonic acid, ...  13.827     2.0  ng      17860   5  13.998  177890  20.0
unknown14.439       14.439     2.3  ng      20479   5  13.998  177890  20.0
Tetratetracontane   15.080     9.9  ng     101774   6  15.463  206075  20.0
Octadecanal         15.651     2.3  ng      23267   6  15.463  206075  20.0
Octacosane, 2‐m...  15.880     6.9  ng      71032   6  15.463  206075  20.0
Pentadecanal‐       16.663     2.5  ng      26011   6  15.463  206075  20.0
unknown16.957       16.957     2.1  ng      21447   6  15.463  206075  20.0
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