
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082622\
  Data File : BF130028.D                                          
  Acq On    : 26 Aug 2022  20:19
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4379‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   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: BF130028.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.981   454  458  473 rBV    79994    124848   4.11%   0.615%
  2   5.393   524  528  549 rBV  2681673   2876704  94.75%  14.171%
  3   6.410   698  701  716 rBV  2651508   2819325  92.86%  13.888%
  4   6.745   755  758  767 rBV   896221    731856  24.11%   3.605%
  5   7.322   852  856  865 rBV  1854761   1795966  59.16%   8.847%
 
  6   8.028   973  976  981 rBV  1122141    895462  29.50%   4.411%
  7   9.104  1155 1159 1162 rBV  3820800   3035958 100.00%  14.955%
  8   9.781  1271 1274 1278 rBV  1067093    815719  26.87%   4.018%
  9  10.575  1406 1409 1423 rBV  1525767   1377244  45.36%   6.784%
 10  11.269  1524 1527 1531 rBV   798918    674213  22.21%   3.321%
 
 11  11.651  1588 1592 1595 rBV    65315     60980   2.01%   0.300%
 12  11.792  1613 1616 1620 rBV2   44009     53029   1.75%   0.261%
 13  12.357  1703 1712 1714 rBV   167787    211537   6.97%   1.042%
 14  12.439  1724 1726 1731 rVB    72594     57794   1.90%   0.285%
 15  12.498  1732 1736 1739 rBV2   95586     90550   2.98%   0.446%
 
 16  12.657  1759 1763 1769 rBV   467017    381145  12.55%   1.878%
 17  12.851  1792 1796 1802 rBV  2727444   2604042  85.77%  12.827%
 18  13.286  1866 1870 1873 rVB    47021     51770   1.71%   0.255%
 19  13.798  1952 1957 1961 rBV5   43119     95719   3.15%   0.472%
 20  13.916  1974 1977 1982 rBV   739401    665319  21.91%   3.277%
 
 21  14.004  1988 1992 1996 rBV    70459     77488   2.55%   0.382%
 22  14.357  2049 2052 2056 rBV    46915     42585   1.40%   0.210%
 23  14.651  2100 2102 2106 rBV    42708     45413   1.50%   0.224%
 24  14.727  2112 2115 2118 rBV    47377     49326   1.62%   0.243%
 25  14.974  2154 2157 2161 rVB    47935     48678   1.60%   0.240%
 
 26  15.327  2215 2217 2220 rBV    32954     39593   1.30%   0.195%
 27  15.363  2220 2223 2228 rVB2  421711    478637  15.77%   2.358%
 28  15.739  2284 2287 2292 rVB2   42018     58809   1.94%   0.290%
 29  16.210  2365 2367 2373 rVB3   28619     40890   1.35%   0.201%
 
 
                        Sum of corrected areas:    20300599
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082622\
  Data File : BF130028.D                                          
  Acq On    : 26 Aug 2022  20:19
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4379‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   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
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 4.981

 5.393  6.410

 6.745

 7.322

8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50 12.00 12.50 13.00
0

500000

1000000

1500000

2000000

2500000

3000000

3500000

Time-->

Abundance TIC: BF130028.D\data.ms

 8.028

 9.104

 9.781

10.575

11.269

11.65111.792
12.35712.43912.498

12.657

12.851

13.286

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

500000

1000000

1500000

2000000

2500000

3000000

3500000

Time-->

Abundance TIC: BF130028.D\data.ms

13.798

13.916

14.004 14.357 14.65114.72714.974 15.327

15.363

15.739 16.210

8270‐BF081422.M Mon Aug 29 16:26:04 2022                                                      Page: 2

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SB-04-12-13



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082622\
  Data File : BF130028.D                                          
  Acq On    : 26 Aug 2022  20:19
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4379‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   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  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.981    3.41 ng         124848   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 72
 2 3‐Hydroxy‐3‐methyl‐2‐butanone       102 C5H10O2        000115‐22‐0 17
 3 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 10
 4 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 9 
 5 Butane, 1‐ethoxy‐                   102 C6H14O         000628‐81‐9 9 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 458 (4.981 min): BF130028.D\data.ms (-454) (-)
43.0

59.1

101.0

82.9

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 #4871: 3-Hydroxy-3-methyl-2-butanone
59.0

43.0

31.0

87.015.0

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

5000

m/z-->

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

58.0
72.015.0 100.027.0

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  43.05  100.00%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.10   58.67%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.00   20.47%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.00   13.90%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.00    9.48%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082622\
  Data File : BF130028.D                                          
  Acq On    : 26 Aug 2022  20:19
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4379‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   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  1‐Nonadecene                    Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.357    6.28 ng         211537   Phenanthrene‐d10           11.269

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Nonadecene                        266 C19H38         018435‐45‐5 93
 2 9‐Octadecenoic acid (Z)‐, methyl... 296 C19H36O2       000112‐62‐9 76
 3 cis‐13‐Octadecenoic acid            282 C18H34O2       013126‐39‐1 62
 4 9‐Octadecenoic acid, (E)‐           282 C18H34O2       000112‐79‐8 58
 5 cis‐Vaccenic acid                   282 C18H34O2       000506‐17‐2 58

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1712 (12.357 min): BF130028.D\data.ms (-1703) (-)
55.0

97.0

222.3138.0 180.1 264.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #155960: 1-Nonadecene
41.0

83.0

125.0
266.0168.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #194440: 9-Octadecenoic acid (Z)-, methyl ester
55.0

87.0

123.0
180.0 264.0222.0 296.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #176218: cis-13-Octadecenoic acid
55.0

97.0

264.0137.0 180.0 222.015.0

12.00 12.50

m/z  55.05  100.00%

12.00 12.50

m/z  69.10   67.58%

12.00 12.50

m/z  41.05   66.57%

12.00 12.50

m/z  43.05   61.19%

12.00 12.50

m/z  83.10   60.59%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082622\
  Data File : BF130028.D                                          
  Acq On    : 26 Aug 2022  20:19
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4379‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   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  Butyl citrate                   Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.657   11.46 ng         381145   Chrysene‐d12               13.916

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butyl citrate                       360 C18H32O7       000077‐94‐1 91
 2 Hexanedioic acid, bis(2‐methylpr... 258 C14H26O4       000141‐04‐8 72
 3 Adipic acid, butyl 2,4‐dimethylp... 300 C17H32O4       1000349‐77‐7 72
 4 Adipic acid, butyl 2‐methylpent‐... 286 C16H30O4       1010353‐55‐8 72
 5 Adipic acid, 2‐ethylcyclohexyl i... 312 C18H32O4       1000324‐22‐5 53

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1763 (12.657 min): BF130028.D\data.ms (-1759) (-)
185.1128.9

57.0

259.1
223.0 302.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #269580: Butyl citrate
185.0

129.0

41.0 259.0
87.0 361.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #145562: Hexanedioic acid, bis(2-methylpropyl) ester
129.0

185.0

57.0

258.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #199583: Adipic acid, butyl 2,4-dimethylpent-3-yl ester
185.0129.0

57.0

227.0

12.50 13.00

m/z 185.10  100.00%

12.50 13.00

m/z 128.95   89.05%

12.50 13.00

m/z  57.05   31.73%

12.50 13.00

m/z  41.05   26.03%

12.50 13.00

m/z 111.00   14.63%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082622\
  Data File : BF130028.D                                          
  Acq On    : 26 Aug 2022  20:19
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4379‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   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  Henicos‐1‐ene                   Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.798    2.88 ng          95719   Chrysene‐d12               13.916

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Henicos‐1‐ene                       294 C21H42         001599‐68‐4 94
 2 1‐Nonadecene                        266 C19H38         018435‐45‐5 92
 3 Tetradecyl trifluoroacetate         310 C16H29F3O2     006222‐02‐2 91
 4 3‐Heptadecene, (Z)‐                 238 C17H34         1000141‐67‐3 91
 5 9‐Octadecene, (E)‐                  252 C18H36         007206‐25‐9 89

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1957 (13.798 min): BF130028.D\data.ms (-1952) (-)
69.1

111.1

154.1189.2 274.1234.1 340.1

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #192005: Henicos-1-ene
55.0

97.0

294.0
139.0

182.0 224.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #155961: 1-Nonadecene
97.043.0

139.0
266.0182.0 224.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #211541: Tetradecyl trifluoroacetate
55.0

97.0

168.0 241.0 292.015.0

13.50 14.00

m/z  69.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  55.05   95.39%

13.50 14.00

m/z  43.10   91.19%

13.50 14.00

m/z  83.10   83.42%

13.50 14.00

m/z  97.10   78.83%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082622\
  Data File : BF130028.D                                          
  Acq On    : 26 Aug 2022  20:19
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4379‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   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  Triphenylphosphine oxide        Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.004    2.33 ng          77488   Chrysene‐d12               13.916

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Triphenylphosphine oxide            278 C18H15OP       000791‐28‐6 94
 2 (E)‐7‐Benzylidene‐1‐azabicyclo[3... 293 C15H19NO3S     1000483‐83‐4 68
 3 2‐Phenyl‐6‐(trifluoromethyl)‐1H‐... 277 C15H10F3NO     1000387‐59‐3 43
 4 4‐Nitro‐4'‐methyldiphenylsulfone    277 C13H11NO4S     004094‐37‐5 43
 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): BF130028.D\data.ms (-1988) (-)
277.1

77.0 183.0

128.0 327.1223.139.0

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

77.0
183.0

128.039.0 228.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #169507: 2-Phenyl-6-(trifluoromethyl)-1H-indol-4-ol
277.0

180.0
114.0

77.040.0 228.0

14.00

m/z 277.05  100.00%

14.00

m/z 278.05   34.94%

14.00

m/z  77.00   26.72%

14.00

m/z 183.00   23.49%

14.00

m/z 199.00   21.21%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082622\
  Data File : BF130028.D                                          
  Acq On    : 26 Aug 2022  20:19
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4379‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   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  Docosa‐2,6,10,14,18‐pentaen...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.727    2.06 ng          49326   Perylene‐d12               15.363

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Docosa‐2,6,10,14,18‐pentaen‐22‐a... 384 C27H44O        1000163‐04‐7 91
 2 3,7,11‐Trimethyl‐2,6,10‐dodecatr... 217 C15H23N        029789‐67‐1 76
 3 Squalene                            410 C30H50         000111‐02‐4 72
 4 trans‐Geranylgeraniol               290 C20H34O        024034‐73‐9 68
 5 Supraene                            410 C30H50         007683‐64‐9 59

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2115 (14.727 min): BF130028.D\data.ms (-2112) (-)
69.0

302.1137.1
186.8228.9 384.2

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #291318: Docosa-2,6,10,14,18-pentaen-22-al, 2,6,10,15,
69.0

111.0
161.027.0 384.0315.0205.0 273.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #95506: 3,7,11-Trimethyl-2,6,10-dodecatrienenitrile
69.0

137.027.0 217.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #308258: Squalene
69.0

121.0
175.0 341.0231.027.0 410.0273.0

14.50 15.00

m/z  69.05  100.00%

14.50 15.00

m/z  81.05   56.87%

14.50 15.00

m/z  41.10   21.21%

14.50 15.00

m/z 302.10   17.63%

14.50 15.00

m/z 137.05   17.48%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082622\
  Data File : BF130028.D                                          
  Acq On    : 26 Aug 2022  20:19
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4379‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   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  Tetracosane                     Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.974    2.03 ng          48678   Perylene‐d12               15.363

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 93
 2 Heptadecane                         240 C17H36         000629‐78‐7 86
 3 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 86
 4 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 86
 5 Hexadecane, 2‐methyl‐               240 C17H36         001560‐92‐5 70

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2157 (14.974 min): BF130028.D\data.ms (-2154) (-)
57.0

113.1
326.1178.1 281.1225.1 384.1

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #246482: Tetracosane
57.0

99.0

155.0 338.0225.0267.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #123959: Heptadecane
57.0

99.0
240.0155.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #141056: Octadecane
57.0

99.0
155.0 254.0211.0

15.00

m/z  57.05  100.00%

15.00

m/z  43.00   68.86%

15.00

m/z  71.05   65.48%

15.00

m/z  85.05   54.04%

15.00

m/z  69.10   24.94%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082622\
  Data File : BF130028.D                                          
  Acq On    : 26 Aug 2022  20:19
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4379‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   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  Hexadecane                      Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.739    2.46 ng          58809   Perylene‐d12               15.363

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 89
 2 Heptadecane                         240 C17H36         000629‐78‐7 89
 3 Pentadecane                         212 C15H32         000629‐62‐9 81
 4 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 76
 5 Docosane, 11‐butyl‐                 366 C26H54         013475‐76‐8 72

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2287 (15.739 min): BF130028.D\data.ms (-2284) (-)
57.1

99.0
161.9 304.1226.9 401.2347.1

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #107216: Hexadecane
57.0

99.0
141.0 226.0183.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #123961: Heptadecane
57.0

99.0
141.0 240.0183.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #90189: Pentadecane
57.0

99.0
141.0 212.015.0

15.50 16.00

m/z  57.10  100.00%

15.50 16.00

m/z  43.10   66.42%

15.50 16.00

m/z  71.10   59.67%

15.50 16.00

m/z  85.05   43.60%

15.50 16.00

m/z  55.10   27.89%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082622\
  Data File : BF130028.D                                          
  Acq On    : 26 Aug 2022  20:19
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N4379‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   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‐...   4.981     3.4  ng     124848   1   6.745  731856  20.0
1‐Nonadecene        12.357     6.3  ng     211537   4  11.269  674213  20.0
Butyl citrate       12.657    11.5  ng     381145   5  13.916  665319  20.0
Henicos‐1‐ene       13.798     2.9  ng      95719   5  13.916  665319  20.0
Triphenylphosph...  14.004     2.3  ng      77488   5  13.916  665319  20.0
Docosa‐2,6,10,1...  14.727     2.1  ng      49326   6  15.363  478637  20.0
Tetracosane         14.974     2.0  ng      48678   6  15.363  478637  20.0
Hexadecane          15.739     2.5  ng      58809   6  15.363  478637  20.0
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