
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082622\
  Data File : BF130023.D                                          
  Acq On    : 26 Aug 2022  17:23
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4260‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   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‐BF081422.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF130023.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.969   453  456  476 rVB   209995    291669   8.64%   1.323%
  2   5.393   524  528  552 rBV  2613101   2948189  87.37%  13.369%
  3   6.410   698  701  717 rBV  2949430   2924540  86.67%  13.262%
  4   6.745   755  758  768 rBV   971931    801023  23.74%   3.632%
  5   7.322   852  856  866 rBV  2118118   1906356  56.50%   8.645%
 
  6   8.028   973  976  985 rBV  1295805   1029086  30.50%   4.667%
  7   9.104  1155 1159 1162 rBV  4310299   3374180 100.00%  15.301%
  8   9.781  1271 1274 1278 rBV  1306687   1021352  30.27%   4.632%
  9  10.575  1406 1409 1422 rBV  1726762   1537437  45.56%   6.972%
 10  11.269  1524 1527 1531 rBV   932285    791886  23.47%   3.591%
 
 11  12.492  1731 1735 1738 rBV    43491     41730   1.24%   0.189%
 12  12.722  1767 1774 1779 rBV2   42424     58878   1.74%   0.267%
 13  12.851  1792 1796 1800 rBV  2503685   2128936  63.09%   9.654%
 14  13.410  1882 1891 1894 rBV2   62254     75523   2.24%   0.342%
 15  13.739  1943 1947 1949 rBV    76076     71304   2.11%   0.323%
 
 16  13.792  1951 1956 1957 rBV2   52491     69133   2.05%   0.313%
 17  13.916  1973 1977 1981 rBV   730122    694332  20.58%   3.149%
 18  14.004  1988 1992 1995 rBV    90490     88860   2.63%   0.403%
 19  14.051  1997 2000 2003 rVB   104132     95113   2.82%   0.431%
 20  14.357  2048 2052 2055 rBV   121526    110127   3.26%   0.499%
 
 21  14.645  2097 2101 2111 rBV2  469947    550875  16.33%   2.498%
 22  14.721  2111 2114 2118 rVB    44511     50030   1.48%   0.227%
 23  14.968  2151 2156 2162 rVB2  112696    170760   5.06%   0.774%
 24  15.327  2212 2217 2220 rBV2   90757    131816   3.91%   0.598%
 25  15.363  2220 2223 2228 rVB   587292    685315  20.31%   3.108%
 
 26  15.739  2283 2287 2292 rVB    78715    107501   3.19%   0.487%
 27  16.215  2363 2368 2373 rVB2   62052    104311   3.09%   0.473%
 28  16.768  2457 2462 2468 rVB2   40764     76321   2.26%   0.346%
 29  17.415  2567 2572 2584 rVB3   39578    115481   3.42%   0.524%
 
 
                        Sum of corrected areas:    22052064
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082622\
  Data File : BF130023.D                                          
  Acq On    : 26 Aug 2022  17:23
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4260‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF081422.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

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

500000

1000000

1500000

2000000

2500000

3000000

3500000

4000000

Time-->

Abundance TIC: BF130023.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082622\
  Data File : BF130023.D                                          
  Acq On    : 26 Aug 2022  17:23
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4260‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF081422.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  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.969    7.28 ng         291669   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.745

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 56
 2 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 17
 3 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 10
 4 Morpholine, 4‐methyl‐               101 C5H11NO        000109‐02‐4 9 
 5 5‐Hexen‐2‐one                        98 C6H10O         000109‐49‐9 9 

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 456 (4.969 min): BF130023.D\data.ms (-453) (-)
43.0

59.1

101.1

83.1

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #9288: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

59.0

101.027.0 83.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #21825: Acetic acid, cyano-, 1,1-dimethylethyl ester
59.0

41.0

126.0 142.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #4156: 1-Propen-2-ol, acetate
43.0

58.0
15.0 100.0

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  43.05  100.00%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  59.10   61.86%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z 101.10   20.39%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  58.00   14.89%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  41.05    9.05%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082622\
  Data File : BF130023.D                                          
  Acq On    : 26 Aug 2022  17:23
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4260‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF081422.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Hexacosane                      Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.410    2.18 ng          75523   Chrysene‐d12               13.916

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 90
 2 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 87
 3 Pentadecane, 8‐hexyl‐               296 C21H44         013475‐75‐7 86
 4 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 83
 5 Dodecane, 1‐iodo‐                   296 C12H25I        004292‐19‐7 83

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1891 (13.410 min): BF130023.D\data.ms (-1882) (-)
57.0

97.1
141.2 302.0183.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #275537: Hexacosane
57.0

99.0
141.0 183.0 367.0225.0 267.0 309.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #158597: Nonadecane
57.0

99.0
141.0 268.0183.0 225.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #194597: Pentadecane, 8-hexyl-
43.0

85.0

196.0
127.0

239.0 280.0

13.50

m/z  57.05  100.00%

13.50

m/z  71.05   70.28%

13.50

m/z  43.10   67.92%

13.50

m/z  85.10   56.22%

13.50

m/z  41.10   31.82%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082622\
  Data File : BF130023.D                                          
  Acq On    : 26 Aug 2022  17:23
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4260‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF081422.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Octacosane                      Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.739    2.05 ng          71304   Chrysene‐d12               13.916

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 90
 2 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 87
 3 Heptadecane                         240 C17H36         000629‐78‐7 87
 4 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 87
 5 Tridecane, 6‐propyl‐                226 C16H34         055045‐10‐8 86

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1947 (13.739 min): BF130023.D\data.ms (-1943) (-)
57.1

99.0
141.1 229.0183.1 305.1

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 #141058: Octadecane
57.0

99.0
141.0 254.0183.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #123958: Heptadecane
57.0

99.0
141.0 240.0183.015.0

13.50 14.00

m/z  57.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  43.05   68.00%

13.50 14.00

m/z  71.05   64.46%

13.50 14.00

m/z  85.10   48.70%

13.50 14.00

m/z  55.05   24.18%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082622\
  Data File : BF130023.D                                          
  Acq On    : 26 Aug 2022  17:23
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4260‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF081422.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  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.004    2.56 ng          88860   Chrysene‐d12               13.916

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Triphenylphosphine oxide            278 C18H15OP       000791‐28‐6 97
 2 Formaldehyde, (triphenylphosphor... 304 C19H17N2P      015990‐54‐2 78
 3 (E)‐7‐Benzylidene‐1‐azabicyclo[3... 293 C15H19NO3S     1000483‐83‐4 76
 4 Vanadium, cycloheptatrienyl‐(pen... 277 C17H22V        1000155‐20‐5 47
 5 (Carbethoxymethyl)‐triphenylphos... 428 C22H22BrO2P    001530‐45‐6 42

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1992 (14.004 min): BF130023.D\data.ms (-1988) (-)
277.1

77.0 201.0152.0
38.9 115.0 240.0 356.

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #171172: Triphenylphosphine oxide
277.0

77.0 199.0
152.0

27.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #204686: Formaldehyde, (triphenylphosphoranylidene)hy
277.0

77.0
183.0

131.0

50 100 150 200 250 300 350
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

14.00

m/z 277.10  100.00%

14.00

m/z 278.10   33.25%

14.00

m/z  76.95   24.12%

14.00

m/z 201.00   20.50%

14.00

m/z 183.10   19.29%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082622\
  Data File : BF130023.D                                          
  Acq On    : 26 Aug 2022  17:23
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4260‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF081422.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  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.051    2.74 ng          95113   Chrysene‐d12               13.916

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 91
 2 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 90
 3 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 87
 4 Nonadecane, 2‐methyl‐               282 C20H42         001560‐86‐7 86
 5 Triacontane                         422 C30H62         000638‐68‐6 80

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2000 (14.051 min): BF130023.D\data.ms (-1997) (-)
57.1

99.0
141.1183.0 253.1 303.1

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 #246481: Tetracosane
57.0

99.0
141.0183.0 338.0225.0267.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #194590: Heneicosane
57.0

99.0

141.0183.0 296.0225.015.0

14.00

m/z  57.10  100.00%

14.00

m/z  43.05   66.22%

14.00

m/z  71.10   62.88%

14.00

m/z  85.10   47.83%

14.00

m/z  41.10   25.84%

8270‐BF081422.M Mon Aug 29 16:23:29 2022                                                      Page: 7

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SASP2-T-4-(0-5)



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082622\
  Data File : BF130023.D                                          
  Acq On    : 26 Aug 2022  17:23
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4260‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF081422.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Tetracosane, 1‐iodo‐            Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.357    3.17 ng         110127   Chrysene‐d12               13.916

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tetracosane, 1‐iodo‐                464 C24H49I        1000406‐32‐0 91
 2 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 91
 3 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 90
 4 Nonadecane, 2‐methyl‐               282 C20H42         001560‐86‐7 90
 5 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 87

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2052 (14.357 min): BF130023.D\data.ms (-2048) (-)
57.0

99.1

141.1183.2225.0 397.3281.0 327.1

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #330025: Tetracosane, 1-iodo-
57.0

99.0
155.0 337.0197.0239.0281.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #194590: Heneicosane
57.0

99.0

141.0183.0 296.0225.015.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #307033: Octacosane, 2-methyl-
57.0

99.0
141.0 365.0183.0225.0267.0309.0

14.00 14.50

m/z  57.05  100.00%

14.00 14.50

m/z  71.05   68.64%

14.00 14.50

m/z  43.05   65.10%

14.00 14.50

m/z  85.05   51.73%

14.00 14.50

m/z  55.05   25.16%

8270‐BF081422.M Mon Aug 29 16:23:30 2022                                                      Page: 8

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SASP2-T-4-(0-5)



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082622\
  Data File : BF130023.D                                          
  Acq On    : 26 Aug 2022  17:23
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4260‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF081422.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  9‐Octadecenamide, (Z)‐          Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.645   16.08 ng         550875   Perylene‐d12               15.363

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9‐Octadecenamide, (Z)‐              281 C18H35NO       000301‐02‐0 95
 2 13‐Docosenamide, (Z)‐               337 C22H43NO       000112‐84‐5 93
 3 Palmitoleamide                      253 C16H31NO       106010‐22‐4 58
 4 Pentanamide, 4‐methyl‐              115 C6H13NO        001119‐29‐5 53
 5 Benzeneethanamine, 2‐fluoro‐.bet... 229 C11H16FNO3     061338‐98‐5 50

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2101 (14.645 min): BF130023.D\data.ms (-2097) (-)
59.0

97.1
154.1 294.3 337.2198.1 240.3

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #174777: 9-Octadecenamide, (Z)-
59.0

126.0
281.0238.0184.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #245083: 13-Docosenamide, (Z)-
59.0

97.0 337.0
136.0 184.0 276.0234.015.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #139496: Palmitoleamide
59.0

126.0
253.0210.0168.0

14.50 15.00

m/z  59.00  100.00%

14.50 15.00

m/z  72.00   65.94%

14.50 15.00

m/z  55.10   54.33%

14.50 15.00

m/z  43.10   41.86%

14.50 15.00

m/z  41.10   35.23%

8270‐BF081422.M Mon Aug 29 16:23:31 2022                                                      Page: 9

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SASP2-T-4-(0-5)



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082622\
  Data File : BF130023.D                                          
  Acq On    : 26 Aug 2022  17:23
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4260‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF081422.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Hentriacontane                  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.969    4.98 ng         170760   Perylene‐d12               15.363

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 74
 2 Hentriacontane                      437 C31H64         000630‐04‐6 72
 3 4‐Methylheneicosane                 310 C22H46         025117‐29‐7 72
 4 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 72
 5 Octadecane, 1‐iodo‐                 380 C18H37I        000629‐93‐6 64

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2156 (14.968 min): BF130023.D\data.ms (-2151) (-)
57.0

252.1
113.1

207.0159.0 318.2

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 #320591: Hentriacontane
57.0

113.0
169.0 225.0 309.0 365.0 437.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #212284: 4-Methylheneicosane
57.0

267.0113.0
169.0

15.00

m/z  57.05  100.00%

15.00

m/z  43.05   67.68%

15.00

m/z  71.10   65.34%

15.00

m/z  85.05   51.15%

15.00

m/z  55.00   24.85%

8270‐BF081422.M Mon Aug 29 16:23:32 2022                                                      Page: 10

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SASP2-T-4-(0-5)



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082622\
  Data File : BF130023.D                                          
  Acq On    : 26 Aug 2022  17:23
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4260‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF081422.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Heneicosane                     Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.739    3.14 ng         107501   Perylene‐d12               15.363

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 90
 2 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 90
 3 Pentacosane                         352 C25H52         000629‐99‐2 90
 4 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 87
 5 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 87

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2287 (15.739 min): BF130023.D\data.ms (-2283) (-)
57.0

99.1
141.1 183.2 253.0 294.1 340.9

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #194590: Heneicosane
57.0

99.0

141.0 183.0 296.0225.015.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #275537: Hexacosane
57.0

99.0
141.0 183.0 367.0225.0 267.0 309.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #262013: Pentacosane
57.0

99.0
141.0 183.0 352.0225.0 295.0

15.50 16.00

m/z  57.05  100.00%

15.50 16.00

m/z  71.10   68.90%

15.50 16.00

m/z  43.10   62.37%

15.50 16.00

m/z  85.10   47.65%

15.50 16.00

m/z  55.00   26.73%

8270‐BF081422.M Mon Aug 29 16:23:33 2022                                                      Page: 11

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SASP2-T-4-(0-5)



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082622\
  Data File : BF130023.D                                          
  Acq On    : 26 Aug 2022  17:23
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4260‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF081422.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Octadecane, 2‐methyl‐           Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.215    3.04 ng         104311   Perylene‐d12               15.363

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hentriacontane                      437 C31H64         000630‐04‐6 90
 2 Octadecane, 2‐methyl‐               268 C19H40         001560‐88‐9 87
 3 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 87
 4 Docosane, 11‐decyl‐                 451 C32H66         055401‐55‐3 87
 5 Eicosane, 7‐hexyl‐                  366 C26H54         055333‐99‐8 86

0 50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2368 (16.215 min): BF130023.D\data.ms (-2363) (-)
57.1

113.1 207.0 326.9268.1 415.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #320590: Hentriacontane
57.0

113.0
169.0 225.0 309.0 365.0 436.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #158611: Octadecane, 2-methyl-
57.0

225.0
113.0

169.02.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #158599: Nonadecane
57.0

268.0
113.0

169.0

16.00 16.50

m/z  57.10  100.00%

16.00 16.50

m/z  71.10   63.67%

16.00 16.50

m/z  43.10   57.44%

16.00 16.50

m/z  85.10   46.01%

16.00 16.50

m/z  55.05   16.95%

8270‐BF081422.M Mon Aug 29 16:23:34 2022                                                      Page: 12

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SASP2-T-4-(0-5)



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082622\
  Data File : BF130023.D                                          
  Acq On    : 26 Aug 2022  17:23
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4260‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF081422.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Eicosane                        Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.768    2.23 ng          76321   Perylene‐d12               15.363

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 93
 2 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 80
 3 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 80
 4 Heptadecane                         240 C17H36         000629‐78‐7 72
 5 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 72

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2462 (16.768 min): BF130023.D\data.ms (-2457) (-)
57.1

99.1
147.0 239.2194.1 295.1 340.9

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #176384: Eicosane
57.0

99.0
141.0 282.0183.0 225.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #275537: Hexacosane
57.0

99.0
141.0 183.0 367.0225.0 267.0 309.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #246483: Tetracosane
57.0

99.0
141.0 338.0183.0 225.0

16.50 17.00

m/z  57.10  100.00%

16.50 17.00

m/z  71.05   59.76%

16.50 17.00

m/z  43.10   49.50%

16.50 17.00

m/z  85.05   47.06%

16.50 17.00

m/z  69.05   17.45%

8270‐BF081422.M Mon Aug 29 16:23:34 2022                                                      Page: 13

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SASP2-T-4-(0-5)



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082622\
  Data File : BF130023.D                                          
  Acq On    : 26 Aug 2022  17:23
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4260‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF081422.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  Nonadecane                      Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.415    3.37 ng         115481   Perylene‐d12               15.363

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 83
 2 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 83
 3 Decane, 1‐iodo‐                     268 C10H21I        002050‐77‐3 68
 4 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 64
 5 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 64

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2572 (17.415 min): BF130023.D\data.ms (-2567) (-)
57.1

111.1 162.0 213.1 284.1 415.2329.1

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #158600: Nonadecane
57.0

113.0 268.0169.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #107218: Hexadecane
57.0

113.0 169.0 226.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #157265: Decane, 1-iodo-
85.0

141.041.0

268.0211.0

17.50

m/z  57.10  100.00%

17.50

m/z  71.10   69.91%

17.50

m/z  85.10   61.64%

17.50

m/z  43.00   57.48%

17.50

m/z  55.00   26.84%

8270‐BF081422.M Mon Aug 29 16:23:35 2022                                                      Page: 14

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SASP2-T-4-(0-5)



                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082622\
  Data File : BF130023.D                                          
  Acq On    : 26 Aug 2022  17:23
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4260‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF081422.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‐...   4.969     7.3  ng     291669   1   6.745  801023  20.0
Hexacosane          13.410     2.2  ng      75523   5  13.916  694332  20.0
Octacosane          13.739     2.0  ng      71304   5  13.916  694332  20.0
Triphenylphosph...  14.004     2.6  ng      88860   5  13.916  694332  20.0
Tetracosane         14.051     2.7  ng      95113   5  13.916  694332  20.0
Tetracosane, 1‐...  14.357     3.2  ng     110127   5  13.916  694332  20.0
9‐Octadecenamid...  14.645    16.1  ng     550875   6  15.363  685315  20.0
Hentriacontane      14.969     5.0  ng     170760   6  15.363  685315  20.0
Heneicosane         15.739     3.1  ng     107501   6  15.363  685315  20.0
Octadecane, 2‐m...  16.215     3.0  ng     104311   6  15.363  685315  20.0
Eicosane            16.768     2.2  ng      76321   6  15.363  685315  20.0
Nonadecane          17.415     3.4  ng     115481   6  15.363  685315  20.0
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