
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102224\
  Data File : BF139941.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2024  21:20
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4385‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   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‐BF101824.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF139941.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.187     7   16   30 rVB  2027002   3279149  99.73%  11.868%
  2   5.110   505  513  522 rVB   150442    225704   6.86%   0.817%
  3   5.504   573  580  585 rBV  2151430   2836162  86.26%  10.265%
  4   6.504   744  750  763 rVB  2145012   2968756  90.29%  10.745%
  5   6.887   810  815  820 rBV   669818    832153  25.31%   3.012%
 
  6   7.445   904  910  915 rBV  1501687   1928927  58.67%   6.981%
  7   7.698   949  953  958 rBV    86622    102736   3.12%   0.372%
  8   8.169  1028 1033 1038 rBV   874857   1077443  32.77%   3.899%
  9   8.381  1063 1069 1077 rVB    37634     50672   1.54%   0.183%
 10   9.245  1210 1216 1221 rBV  2646168   3288006 100.00%  11.900%
 
 11   9.922  1326 1331 1336 rBV   847517   1098305  33.40%   3.975%
 12  10.633  1447 1452 1459 rBV   677761    882492  26.84%   3.194%
 13  10.710  1460 1465 1475 rVV  1005821   1265856  38.50%   4.581%
 14  10.945  1501 1505 1510 rVB   126416    152533   4.64%   0.552%
 15  11.410  1579 1584 1591 rBV   722727    897512  27.30%   3.248%
 
 16  11.933  1669 1673 1688 rVB2  199905    301586   9.17%   1.092%
 17  12.433  1754 1758 1765 rVB    28848     40637   1.24%   0.147%
 18  12.722  1802 1807 1815 rBV2   30349     66942   2.04%   0.242%
 19  12.992  1848 1853 1859 rBV  1897464   2522693  76.72%   9.130%
 20  13.227  1886 1893 1896 rBV3   22722     48968   1.49%   0.177%
 
 21  13.898  2002 2007 2022 rBV   183889    362160  11.01%   1.311%
 22  14.045  2027 2032 2041 rVB   648172    860025  26.16%   3.113%
 23  14.527  2110 2114 2126 rBV4   36680     93159   2.83%   0.337%
 24  14.980  2186 2191 2198 rVB    97141    139426   4.24%   0.505%
 25  15.174  2220 2224 2226 rBV    71840    102232   3.11%   0.370%
 
 26  15.204  2226 2229 2250 rVB2  101414    285476   8.68%   1.033%
 27  15.527  2278 2284 2296 rVB   550334    899329  27.35%   3.255%
 28  15.774  2321 2326 2336 rVB    58995    102481   3.12%   0.371%
 29  16.015  2361 2367 2372 rBV   160794    285667   8.69%   1.034%
 30  16.074  2372 2377 2387 rVV2   49582    137826   4.19%   0.499%
 
 31  16.833  2502 2506 2513 rVB2   32447     61370   1.87%   0.222%
 32  17.221  2567 2572 2597 rVB2   36964    171859   5.23%   0.622%
 33  17.639  2636 2643 2660 rBV4   78691    262088   7.97%   0.949%
 
 
                        Sum of corrected areas:    27630330
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102224\
  Data File : BF139941.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2024  21:20
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4385‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101824.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\BF102224\
  Data File : BF139941.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2024  21:20
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4385‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101824.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐     Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.187   78.81 ng        3279150   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.887

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 83
 2 2,2,4‐Trimethyl‐3‐pentanol          130 C8H18O         005162‐48‐1 40
 3 1,3‐Dioxolane, 2‐methyl‐             88 C4H8O2         000497‐26‐7 23
 4 Acetamide, N‐ethyl‐                  87 C4H9NO         000625‐50‐3 22
 5 Octanal, 7‐methoxy‐3,7‐dimethyl‐    186 C11H22O2       003613‐30‐7 17

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 16 (2.187 min): BF139941.D\data.ms (-7) (-)
73.1

43.0

87.1

59.1 101.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #5054: Butane, 2-methoxy-2-methyl-
73.0

43.0 87.0

29.0
59.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #15764: 2,2,4-Trimethyl-3-pentanol
73.0

87.0

55.041.0

27.0
112.0 129.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #2307: 1,3-Dioxolane, 2-methyl-
73.0

43.0

58.0
87.029.0

2.202.302.402.502.60

m/z  73.10  100.00%

2.202.302.402.502.60

m/z  43.05   41.15%

2.202.302.402.502.60

m/z  55.05   30.62%

2.202.302.402.502.60

m/z  87.10   25.50%

2.202.302.402.502.60

m/z  41.10   13.28%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102224\
  Data File : BF139941.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2024  21:20
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4385‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101824.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.110    5.42 ng         225704   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.887

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 59
 2 3‐Hexanol, 4‐methyl‐                116 C7H16O         000615‐29‐2 33
 3 Acetic acid, 1,1‐dimethylethyl e... 116 C6H12O2        000540‐88‐5 28
 4 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 25
 5 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 16

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 513 (5.110 min): BF139941.D\data.ms (-505) (-)
43.0

59.1

101.1

83.1

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

5000

m/z-->

Abundance #9289: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

59.0

101.0

31.0 83.0

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

5000

m/z-->

Abundance #9477: 3-Hexanol, 4-methyl-
59.0

41.0

29.0
87.0

70.0 98.015.0

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

5000

m/z-->

Abundance #9310: Acetic acid, 1,1-dimethylethyl ester
43.0

57.0

29.0
101.0

78.0

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  43.00  100.00%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.10   58.19%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.00   17.70%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.10   17.56%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.10    8.70%

8270‐BF101824.M Wed Oct 23 15:29:36 2024                                                      Page: 4

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SP-1



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102224\
  Data File : BF139941.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2024  21:20
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4385‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101824.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Benzophenone                    Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.633   16.07 ng         882492   Acenaphthene‐d10            9.922

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 96
 2 Disulfide, dibenzoyl                274 C14H10O2S2     000644‐32‐6 47
 3 Benzilamide                         227 C14H13NO2      004746‐87‐6 47
 4 N‐Methoxy‐N‐methylbenzamide         165 C9H11NO2       006919‐61‐5 47
 5 Benzene, (trimethoxymethyl)‐        182 C10H14O3       000707‐07‐3 47

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1452 (10.633 min): BF139941.D\data.ms (-1447) (-)
105.1

77.1

182.1

51.0

152.1

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

5000

m/z-->

Abundance #56925: Benzophenone
105.0

77.0 182.0

51.0

152.027.0

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

5000

m/z-->

Abundance #165542: Disulfide, dibenzoyl
105.0

77.0

51.0

27.0 152.0 242.0

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

5000

m/z-->

Abundance #107946: Benzilamide
105.0

77.0 183.0

44.0

152.0

10.50 11.00

m/z 105.10  100.00%

10.50 11.00

m/z  77.10   67.02%

10.50 11.00

m/z 182.10   50.24%

10.50 11.00

m/z  51.00   28.82%

10.50 11.00

m/z  50.00    8.68%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102224\
  Data File : BF139941.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2024  21:20
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4385‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101824.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Methanone, (1‐hydroxycycloh...  Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.945    3.40 ng         152533   Phenanthrene‐d10           11.410

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Methanone, (1‐hydroxycyclohexyl)... 204 C13H16O2       000947‐19‐3 91
 2 Cyclohexanol, 1‐ethyl‐              128 C8H16O         001940‐18‐7 59
 3 3‐Methylcyclohexyl methylphospho... 194 C8H16FO2P      113548‐86‐0 59
 4 1‐Hydroxycyclohexanecarboxylic acid 144 C7H12O3        001123‐28‐0 45
 5 2‐Methylcyclosarin                  194 C8H16FO2P      085473‐32‐1 38

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1505 (10.945 min): BF139941.D\data.ms (-1501) (-)
99.0

77.0
55.0

133.1 207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #79909: Methanone, (1-hydroxycyclohexyl)phenyl-
99.0

77.0

55.0
29.0

133.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #14399: Cyclohexanol, 1-ethyl-
99.0

43.0

72.0

128.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #69757: 3-Methylcyclohexyl methylphosphonofluoridate
99.0

55.0

77.0 125.0 194.0149.0

11.00

m/z  99.05  100.00%

11.00

m/z  81.05   78.98%

11.00

m/z  77.05   30.90%

11.00

m/z  55.05   20.55%

11.00

m/z 105.05   15.89%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102224\
  Data File : BF139941.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2024  21:20
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4385‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101824.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.933    6.72 ng         301586   Phenanthrene‐d10           11.410

 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 93
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 93
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 83
 5 8‐Methylnonanoic acid               172 C10H20O2       005963‐14‐4 78

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1673 (11.933 min): BF139941.D\data.ms (-1669) (-)
73.043.1

129.1

213.2
171.1101.0 256.3

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

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

97.0 213.0 256.0157.0 185.0

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

5000

m/z-->

Abundance #92063: Tridecanoic acid
73.0

43.0

129.0

171.0

214.0101.0
15.0

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

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0

199.0 242.0
101.0 157.0

15.0

12.00

m/z  73.00  100.00%

12.00

m/z  60.00   99.73%

12.00

m/z  43.10   98.46%

12.00

m/z  57.10   85.81%

12.00

m/z  41.10   78.08%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102224\
  Data File : BF139941.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2024  21:20
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4385‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101824.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  5‐Eicosene, (E)‐                Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.898    8.42 ng         362160   Chrysene‐d12               14.045

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 5‐Eicosene, (E)‐                    280 C20H40         074685‐30‐6 97
 2 Pentadecafluorooctanoic acid, oc... 666 C26H37F15O2    1000406‐04‐8 95
 3 Heptadecyl trifluoroacetate         352 C19H35F3O2     1010351‐87‐0 94
 4 Heptafluorobutyric acid, pentade... 424 C19H31F7O2     959261‐23‐5 94
 5 Pentafluoropropionic acid, penta... 374 C18H31F5O2     959092‐08‐1 94

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2007 (13.898 min): BF139941.D\data.ms (-2002) (-)
57.1

125.1
230.1

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650
0

5000

m/z-->

Abundance #173729: 5-Eicosene, (E)-
55.0

125.0
280.0196.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650
0

5000

m/z-->

Abundance #348538: Pentadecafluorooctanoic acid, octadecyl ester
57.0

125.0
252.0

648.0369.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650
0

5000

m/z-->

Abundance #261457: Heptadecyl trifluoroacetate
57.0

125.0

283.0210.0

13.50 14.00

m/z  57.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  55.10   83.27%

13.50 14.00

m/z  43.10   82.48%

13.50 14.00

m/z  83.10   70.90%

13.50 14.00

m/z  97.10   60.75%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102224\
  Data File : BF139941.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2024  21:20
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4385‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101824.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Oxalic acid, isobutyl hepta...  Concentration Rank 15

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.527    2.17 ng          93159   Chrysene‐d12               14.045

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Oxalic acid, isobutyl heptadecyl... 384 C23H44O4       1000309‐38‐2 83
 2 Tetratriacontyl heptafluorobutyrate 691 C38H69F7O2     1000351‐84‐1 83
 3 Octatriacontyl pentafluoropropio... 697 C41H77F5O2     1000351‐89‐1 83
 4 Dotriacontyl pentafluoropropionate  612 C35H65F5O2     1010351‐81‐4 83
 5 Oxalic acid, isobutyl octadecyl ... 398 C24H46O4       1000309‐38‐3 83

0 50 100150200250300350400450500550600650
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2114 (14.527 min): BF139941.D\data.ms (-2110) (-)
57.1

167.1 281.1355.1

0 50 100150200250300350400450500550600650
0

5000

m/z-->

Abundance #290944: Oxalic acid, isobutyl heptadecyl ester
57.0

283.0
139.0

0 50 100150200250300350400450500550600650
0

5000

m/z-->

Abundance #349033: Tetratriacontyl heptafluorobutyrate
57.0

139.0
476.0 672.0222.0 306.0 390.0

0 50 100150200250300350400450500550600650
0

5000

m/z-->

Abundance #349148: Octatriacontyl pentafluoropropionate
57.0

139.0
281.0 532.0 678.0355.0429.0

14.50

m/z  57.10  100.00%

14.50

m/z  43.10   76.31%

14.50

m/z  55.10   58.60%

14.50

m/z  71.10   54.54%

14.50

m/z  83.10   43.59%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102224\
  Data File : BF139941.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2024  21:20
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4385‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101824.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Oxirane, hexadecyl‐             Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.980    3.10 ng         139426   Perylene‐d12               15.527

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Oxirane, hexadecyl‐                 268 C18H36O        007390‐81‐0 91
 2 Octadecanal                         268 C18H36O        000638‐66‐4 91
 3 Oxirane, heptadecyl‐                282 C19H38O        067860‐04‐2 90
 4 1,19‐Eicosadiene                    278 C20H38         014811‐95‐1 74
 5 Pentadecanal‐                       226 C15H30O        002765‐11‐9 64

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2191 (14.980 min): BF139941.D\data.ms (-2186) (-)
57.1

96.1

137.1 175.1 249.1 281.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #158580: Oxirane, hexadecyl-
82.0

43.0

124.0

166.0 211.0 250.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #158569: Octadecanal
43.0 82.0

123.0
222.0166.0 268.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #176357: Oxirane, heptadecyl-
82.043.0

124.0
264.0166.0 222.0

15.00

m/z  57.10  100.00%

15.00

m/z  43.10   83.26%

15.00

m/z  82.05   75.25%

15.00

m/z  55.10   65.81%

15.00

m/z  96.10   51.47%

8270‐BF101824.M Wed Oct 23 15:29:44 2024                                                      Page: 10

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SP-1



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102224\
  Data File : BF139941.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2024  21:20
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4385‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101824.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Eicosane                        Concentration Rank 14

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.174    2.27 ng         102232   Perylene‐d12               15.527

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 94
 2 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 91
 3 Heptadecane, 9‐octyl‐               352 C25H52         007225‐64‐1 91
 4 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 91
 5 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 91

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2224 (15.174 min): BF139941.D\data.ms (-2220) (-)
57.1

99.0
141.1 183.2 239.1 302.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #176386: Eicosane
57.0

99.0
141.0 282.0183.0 225.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #246481: Tetracosane
57.0

99.0
141.0 183.0 338.0225.0 267.0

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

15.00 15.50

m/z  57.10  100.00%

15.00 15.50

m/z  71.10   63.48%

15.00 15.50

m/z  43.10   59.69%

15.00 15.50

m/z  85.10   45.41%

15.00 15.50

m/z  55.10   24.61%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102224\
  Data File : BF139941.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2024  21:20
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4385‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101824.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  1‐Heneicosanol                  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.204    6.35 ng         285476   Perylene‐d12               15.527

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Heneicosanol                      312 C21H44O        015594‐90‐8 91
 2 n‐Nonadecanol‐1                     284 C19H40O        001454‐84‐8 52
 3 Muco‐inositol tri‐methaneboronate   252 C9H15B3O6      1000064‐40‐0 47
 4 Cyclopentane, (2‐methylbutyl)‐      140 C10H20         053366‐38‐4 46
 5 Disparlure                          282 C19H38O        029804‐22‐6 46

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2229 (15.204 min): BF139941.D\data.ms (-2226) (-)
83.1

43.1

125.1

195.2 252.1 355.

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 #179253: n-Nonadecanol-1
83.0

43.0

125.0

238.0168.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #138703: Muco-inositol tri-methaneboronate
97.0

43.0
237.0195.0139.0

15.00 15.50

m/z  83.10  100.00%

15.00 15.50

m/z  55.05   92.24%

15.00 15.50

m/z  97.10   90.86%

15.00 15.50

m/z  69.10   90.64%

15.00 15.50

m/z 111.10   53.13%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102224\
  Data File : BF139941.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2024  21:20
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4385‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101824.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Octadecanal                     Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.774    2.28 ng         102481   Perylene‐d12               15.527

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Oxirane, hexadecyl‐                 268 C18H36O        007390‐81‐0 94
 2 Octadecanal                         268 C18H36O        000638‐66‐4 86
 3 (Z)‐14‐Tricosenyl formate           366 C24H46O2       077899‐10‐6 70
 4 Oxirane, heptadecyl‐                282 C19H38O        067860‐04‐2 68
 5 1,19‐Eicosadiene                    278 C20H38         014811‐95‐1 64

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2326 (15.774 min): BF139941.D\data.ms (-2321) (-)
57.1

111.1
166.1 251.2 365.3

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #158580: Oxirane, hexadecyl-
82.0

41.0

124.0

166.0 211.0 268.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #158566: Octadecanal
43.0

96.0

137.0 250.0194.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #275491: (Z)-14-Tricosenyl formate
55.0

96.0

138.0 320.0180.0222.0 278.0 366.0

15.50 16.00

m/z  57.10  100.00%

15.50 16.00

m/z  43.10   77.27%

15.50 16.00

m/z  82.10   67.02%

15.50 16.00

m/z  55.10   60.59%

15.50 16.00

m/z  83.10   50.95%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102224\
  Data File : BF139941.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2024  21:20
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4385‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101824.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  Hexacosane                      Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.015    6.35 ng         285667   Perylene‐d12               15.527

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 94
 2 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 91
 3 Hentriacontane                      437 C31H64         000630‐04‐6 91
 4 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 91
 5 Tetratetracontane                   619 C44H90         007098‐22‐8 91

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2367 (16.015 min): BF139941.D\data.ms (-2361) (-)
57.1

113.1
169.2 225.2 295.1 355.1

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #275537: Hexacosane
57.0

113.0
169.0 367.0225.0 295.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #246481: Tetracosane
57.0

113.0 169.0 338.0225.0 281.0

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

16.00

m/z  57.10  100.00%

16.00

m/z  71.10   61.47%

16.00

m/z  43.10   54.12%

16.00

m/z  85.10   45.40%

16.00

m/z  55.10   21.92%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102224\
  Data File : BF139941.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2024  21:20
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4385‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101824.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  Behenic alcohol                 Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.074    3.07 ng         137826   Perylene‐d12               15.527

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Behenic alcohol                     326 C22H46O        000661‐19‐8 95
 2 1‐Heneicosanol                      312 C21H44O        015594‐90‐8 95
 3 n‐Tetracosanol‐1                    354 C24H50O        000506‐51‐4 93
 4 Cyclotetradecane                    196 C14H28         000295‐17‐0 93
 5 1‐Hexacosene                        364 C26H52         018835‐33‐1 90

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2377 (16.074 min): BF139941.D\data.ms (-2372) (-)
57.1 97.1

139.1 231.1181.1 281.1

50 100 150 200 250 300
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
0

5000

m/z-->

Abundance #215083: 1-Heneicosanol
55.0

97.0

139.0
266.0182.0 224.019.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #264236: n-Tetracosanol-1
57.0 97.0

139.0
181.0 308.0222.0 264.019.0

16.00

m/z  57.10  100.00%

16.00

m/z  97.10   91.58%

16.00

m/z  43.10   85.50%

16.00

m/z  83.10   82.90%

16.00

m/z  55.05   80.19%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102224\
  Data File : BF139941.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2024  21:20
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4385‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101824.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 14  Stigmasterol                    Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.221    3.82 ng         171859   Perylene‐d12               15.527

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Stigmasterol                        412 C29H48O        000083‐48‐7 87
 2 Cholesta‐22,24‐dien‐5‐ol, 4,4‐di... 412 C29H48O        1000128‐66‐1 53
 3 Diethylmalonic acid, monochlorid... 300 C14H17ClO3S    1000369‐54‐4 11
 4 22‐Stigmasten‐3‐one                 412 C29H48O        004736‐95‐2 11
 5 Chondrillasterol                    412 C29H48O        000481‐17‐4 10

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2572 (17.221 min): BF139941.D\data.ms (-2567) (-)
55.0

159.1105.0 255.2
412.3300.3 360.2204.2

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #309446: Stigmasterol
55.0

255.0

133.0

394.0300.0199.0
349.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #309460: Cholesta-22,24-dien-5-ol, 4,4-dimethyl-
55.0

121.0 255.0
412.0300.0 351.0173.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #198872: Diethylmalonic acid, monochloride, 2-methylthio
69.0

140.0 300.0
237.015.0

17.00 17.50

m/z  55.05  100.00%

17.00 17.50

m/z  69.10   56.05%

17.00 17.50

m/z  97.10   43.52%

17.00 17.50

m/z  83.05   42.88%

17.00 17.50

m/z  81.05   42.64%

8270‐BF101824.M Wed Oct 23 15:29:52 2024                                                      Page: 16

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SP-1



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102224\
  Data File : BF139941.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2024  21:20
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4385‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101824.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 15  .beta.‐Sitosterol               Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.639    5.83 ng         262088   Perylene‐d12               15.527

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 .beta.‐Sitosterol                   414 C29H50O        000083‐46‐5 99
 2 .gamma.‐Sitosterol                  414 C29H50O        000083‐47‐6 87
 3 (3S,8S,9S,10R,13R,14S,17R)‐17‐((... 414 C29H50O        029365‐29‐5 83
 4 Boscartol F                         300 C20H28O2       1486443‐17‐7 74
 5 Androst‐5,16‐diene‐3.beta.‐ol       272 C19H28O        001224‐94‐8 58

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2643 (17.639 min): BF139941.D\data.ms (-2636) (-)
43.1

107.1

213.2159.2
271.1

329.3 414.4

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #310596: .beta.-Sitosterol
43.0

107.0 414.0
161.0 213.0 303.0

257.0 354.0

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

256.0 354.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #310626: (3S,8S,9S,10R,13R,14S,17R)-17-((2R,5R)-5,6-
43.0

382.0145.091.0

213.0 289.0

339.0

17.50 18.00

m/z  43.10  100.00%

17.50 18.00

m/z  55.10   95.19%

17.50 18.00

m/z  81.10   66.95%

17.50 18.00

m/z 107.10   63.57%

17.50 18.00

m/z  57.05   61.29%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF102224\
  Data File : BF139941.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2024  21:20
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4385‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF101824.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Butane, 2‐metho...   2.187    78.8  ng    3279150   1   6.887  832153  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   5.110     5.4  ng     225704   1   6.887  832153  20.0
Benzophenone        10.633    16.1  ng     882492   3   9.922 1098310  20.0
Methanone, (1‐h...  10.945     3.4  ng     152533   4  11.410  897512  20.0
n‐Hexadecanoic ...  11.933     6.7  ng     301586   4  11.410  897512  20.0
5‐Eicosene, (E)‐    13.898     8.4  ng     362160   5  14.045  860025  20.0
Oxalic acid, is...  14.527     2.2  ng      93159   5  14.045  860025  20.0
Oxirane, hexade...  14.980     3.1  ng     139426   6  15.527  899329  20.0
Eicosane            15.174     2.3  ng     102232   6  15.527  899329  20.0
1‐Heneicosanol      15.204     6.3  ng     285476   6  15.527  899329  20.0
Octadecanal         15.774     2.3  ng     102481   6  15.527  899329  20.0
Hexacosane          16.015     6.3  ng     285667   6  15.527  899329  20.0
Behenic alcohol     16.074     3.1  ng     137826   6  15.527  899329  20.0
Stigmasterol        17.221     3.8  ng     171859   6  15.527  899329  20.0
.beta.‐Sitosterol   17.639     5.8  ng     262088   6  15.527  899329  20.0
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