
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF110122\
  Data File : BF130906.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2022  18:20
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N5235‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   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‐BF102722.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF130906.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.251    21   28   36 rVB   991471   1313319  61.57%   8.815%
  2   5.163   519  523  530 rVB   240511    277710  13.02%   1.864%
  3   5.551   584  589  592 rBV  1999105   1818034  85.23%  12.202%
  4   6.551   754  759  762 rBV  1763581   1869203  87.63%  12.546%
  5   6.934   820  824  827 rBV   686369    545497  25.57%   3.661%
 
  6   7.498   914  920  923 rBV  1332941   1217587  57.08%   8.172%
  7   8.122  1022 1026 1038 rBV    30845     74038   3.47%   0.497%
  8   8.216  1038 1042 1046 rBV   762436    689341  32.32%   4.627%
  9   9.298  1221 1226 1229 rBV  2610431   2133067 100.00%  14.317%
 10   9.980  1338 1342 1345 rBV   956541    726685  34.07%   4.877%
 
 11  10.769  1472 1476 1480 rBV  1216355   1013048  47.49%   6.799%
 12  11.474  1592 1596 1599 rBV   684916    600824  28.17%   4.033%
 13  11.986  1678 1683 1688 rBV2   67636     79899   3.75%   0.536%
 14  12.563  1777 1781 1787 rBV4   26107     40694   1.91%   0.273%
 15  12.686  1800 1802 1805 rBV    26806     28415   1.33%   0.191%
 
 16  12.921  1839 1842 1845 rBV2   42863     52916   2.48%   0.355%
 17  13.063  1862 1866 1869 rBV  1631689   1336209  62.64%   8.968%
 18  13.286  1901 1904 1907 rBV    41114     33911   1.59%   0.228%
 19  13.627  1960 1962 1965 rVB    41492     36804   1.73%   0.247%
 20  13.962  2016 2019 2022 rVB    49920     49577   2.32%   0.333%
 
 21  14.121  2042 2046 2049 rVB   477497    409140  19.18%   2.746%
 22  14.215  2060 2062 2065 rVB    60636     52399   2.46%   0.352%
 23  14.274  2070 2072 2075 rVB    57426     55882   2.62%   0.375%
 24  14.586  2122 2125 2129 rVB    56255     50489   2.37%   0.339%
 25  14.904  2177 2179 2184 rVB    52543     48868   2.29%   0.328%
 
 26  15.639  2300 2304 2308 rBV2  264504    345663  16.20%   2.320%
 
 
                        Sum of corrected areas:    14899219
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF110122\
  Data File : BF130906.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2022  18:20
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N5235‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF102722.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\BF110122\
  Data File : BF130906.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2022  18:20
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N5235‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF102722.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.251   48.15 ng        1313320   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.934

 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 Silane, tetramethyl‐                 88 C4H12Si        000075‐76‐3 17
 4 1,3‐Dioxolane, 2‐methyl‐             88 C4H8O2         000497‐26‐7 9 
 5 Acetamide, N‐ethyl‐                  87 C4H9NO         000625‐50‐3 9 

0 20 40 60 80 100 120
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 28 (2.251 min): BF130906.D\data.ms (-21) (-)
73.1

43.0

88.158.0

0 20 40 60 80 100 120
0

5000

m/z-->

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

43.0

27.0 88.058.0

0 20 40 60 80 100 120
0

5000

m/z-->

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

55.0

39.0
88.0 112.0 129.0

0 20 40 60 80 100 120
0

5000

m/z-->

Abundance #2246: Silane, tetramethyl-
73.0

43.0
15.0 58.0 88.0

2.20 2.40 2.60

m/z  73.10  100.00%

2.20 2.40 2.60

m/z  43.05   48.36%

2.20 2.40 2.60

m/z  55.10   32.16%

2.20 2.40 2.60

m/z  87.10   26.36%

2.20 2.40 2.60

m/z  41.05   15.90%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF110122\
  Data File : BF130906.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2022  18:20
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N5235‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF102722.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  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.163   10.18 ng         277710   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.934

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 50
 2 3‐Hexanol, 4‐methyl‐                116 C7H16O         000615‐29‐2 33
 3 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 32
 4 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 12
 5 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 9 

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 523 (5.163 min): BF130906.D\data.ms (-519) (-)
43.0

59.0

101.0

83.1

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

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

59.0

15.0 101.0
83.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

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

41.0

87.0
15.0

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

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  43.00  100.00%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.05   58.13%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.00   18.03%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.00   14.57%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.05    9.85%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF110122\
  Data File : BF130906.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2022  18:20
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N5235‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF102722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐    Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.122    2.15 ng          74038   Naphthalene‐d8              8.216

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐        162 C8H18O3        000112‐34‐5 90
 2 Ethanol, 2‐[2‐(2‐methylpropoxy)e... 162 C8H18O3        018912‐80‐6 78
 3 Methoxyacetic acid, 2‐butyl ester   146 C7H14O3        070159‐90‐9 53
 4 Ethanol, 2‐butoxy‐                  118 C6H14O2        000111‐76‐2 50
 5 Ethylene glycol diglycidyl ether    174 C8H14O4        002224‐15‐9 50

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1026 (8.122 min): BF130906.D\data.ms (-1022) (-)
45.0

75.0
100.1 131.1

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #38401: Ethanol, 2-(2-butoxyethoxy)-
57.0

29.0

75.0
100.0 132.0116.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #38409: Ethanol, 2-[2-(2-methylpropoxy)ethoxy]-
45.0

89.0
29.0

73.0 119.0 144.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #25397: Methoxyacetic acid, 2-butyl ester
45.0

29.0
89.0

70.0 116.0

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  44.95  100.00%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  57.05   98.02%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  41.10   39.59%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  56.00   19.02%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  75.00   16.89%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF110122\
  Data File : BF130906.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2022  18:20
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N5235‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF102722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.986    2.66 ng          79899   Phenanthrene‐d10           11.474

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 98
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 80
 3 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 64
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 59
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 50

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1683 (11.986 min): BF130906.D\data.ms (-1678) (-)
73.043.0

129.0
198.0

171.0101.1 256.1227.1

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

97.0 213.0 256.0157.0185.0

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

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

5000

m/z-->

Abundance #92070: Tridecanoic acid
73.0

43.0

129.0
171.0 214.0

101.0
15.0

12.00

m/z  73.00  100.00%

12.00

m/z  43.05   95.97%

12.00

m/z  60.00   82.58%

12.00

m/z  41.10   77.78%

12.00

m/z  55.05   77.04%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF110122\
  Data File : BF130906.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2022  18:20
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N5235‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF102722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Eicosane                        Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.963    2.42 ng          49577   Chrysene‐d12               14.121

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 92
 2 Hexadecane, 1‐iodo‐                 352 C16H33I        000544‐77‐4 80
 3 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 80
 4 Tetradecane, 1‐iodo‐                324 C14H29I        019218‐94‐1 72
 5 Octadecane, 2‐methyl‐               268 C19H40         001560‐88‐9 60

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2019 (13.962 min): BF130906.D\data.ms (-2016) (-)
57.1

99.1 230.1178.3140.9 303.1 357.2

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 #261137: Hexadecane, 1-iodo-
57.0

99.0
225.0155.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #74005: Tetradecane
57.0

99.0
198.0141.015.0

14.00

m/z  57.10  100.00%

14.00

m/z  43.10   65.78%

14.00

m/z  71.10   47.16%

14.00

m/z  85.05   42.62%

14.00

m/z  55.05   29.30%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF110122\
  Data File : BF130906.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2022  18:20
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N5235‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF102722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Triphenylphosphine oxide        Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.215    2.56 ng          52399   Chrysene‐d12               14.121

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Triphenylphosphine oxide            278 C18H15OP       000791‐28‐6 90
 2 (E)‐7‐Benzylidene‐1‐azabicyclo[3... 293 C15H19NO3S     1000483‐83‐4 90
 3 Vanadium, cycloheptatrienyl‐(pen... 277 C17H22V        1000155‐20‐5 50
 4 Formaldehyde, (triphenylphosphor... 304 C19H17N2P      015990‐54‐2 50
 5 5‐Methyl‐8‐phenylfuro[3',2':5,6]... 277 C16H11N3O2     1000460‐07‐9 47

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2062 (14.215 min): BF130906.D\data.ms (-2060) (-)
277.1

183.077.0

115.041.0 238.2 315.3

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #171172: Triphenylphosphine oxide
277.0

77.0 199.0
152.0

27.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

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

77.0
183.0

128.039.0 228.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #169750: Vanadium, cycloheptatrienyl-(pentamethylcyclo
277.0

195.0
51.0 91.0 142.0

232.0

14.00 14.50

m/z 277.10  100.00%

14.00 14.50

m/z 278.10   28.76%

14.00 14.50

m/z 183.00   20.54%

14.00 14.50

m/z  77.05   18.87%

14.00 14.50

m/z 201.00   18.78%

8270‐BF102722.M Mon Nov 07 11:13:38 2022                                                      Page: 8

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
LSP-DS-01-09-11

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
LSP-DS-01-09-11

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
LSP-DS-01-09-11

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
LSP-DS-01-09-11

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
LSP-DS-01-09-11

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
LSP-DS-01-09-11



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF110122\
  Data File : BF130906.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2022  18:20
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N5235‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF102722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Dodecane, 2‐methyl‐6‐propyl‐    Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.274    2.73 ng          55882   Chrysene‐d12               14.121

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dodecane, 2‐methyl‐6‐propyl‐        226 C16H34         055045‐08‐4 81
 2 Tridecane, 1‐iodo‐                  310 C13H27I        035599‐77‐0 72
 3 Tetradecane, 4‐ethyl‐               226 C16H34         055045‐14‐2 72
 4 Docosane                            310 C22H46         000629‐97‐0 72
 5 Eicosane, 3‐methyl‐                 296 C21H44         006418‐46‐8 64

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2072 (14.274 min): BF130906.D\data.ms (-2070) (-)
57.0

99.0 281.1215.0169.1 317.2

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #107244: Dodecane, 2-methyl-6-propyl-
57.0

99.0 140.0 182.0
226.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #211086: Tridecane, 1-iodo-
57.0

183.099.0
141.0 310.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #107225: Tetradecane, 4-ethyl-
43.0

85.0

197.0127.0

14.00 14.50

m/z  57.05  100.00%

14.00 14.50

m/z  43.10   67.85%

14.00 14.50

m/z  71.10   55.24%

14.00 14.50

m/z  85.05   41.61%

14.00 14.50

m/z  41.00   22.99%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF110122\
  Data File : BF130906.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2022  18:20
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N5235‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF102722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Heptadecane                     Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.586    2.47 ng          50489   Chrysene‐d12               14.121

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptadecane                         240 C17H36         000629‐78‐7 87
 2 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 87
 3 Tetradecane, 2,6,10‐trimethyl‐      240 C17H36         014905‐56‐7 86
 4 Tricosane                           324 C23H48         000638‐67‐5 86
 5 1‐Iodoundecane                      282 C11H23I        004282‐44‐4 81

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2125 (14.586 min): BF130906.D\data.ms (-2122) (-)
57.1

99.1
152.9 239.1 284.1 329.9194.2

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #123958: Heptadecane
57.0

99.0
141.0 240.0183.015.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #141057: Octadecane
57.0

99.0
141.0 254.0183.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #123971: Tetradecane, 2,6,10-trimethyl-
57.0

155.0113.0
225.0

14.50

m/z  57.10  100.00%

14.50

m/z  71.10   55.18%

14.50

m/z  43.10   51.51%

14.50

m/z  85.05   41.02%

14.50

m/z  55.05   21.70%

8270‐BF102722.M Mon Nov 07 11:13:51 2022                                                      Page: 10

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
LSP-DS-01-09-11

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
LSP-DS-01-09-11

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
LSP-DS-01-09-11

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
LSP-DS-01-09-11

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
LSP-DS-01-09-11

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
LSP-DS-01-09-11



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF110122\
  Data File : BF130906.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2022  18:20
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N5235‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF102722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Hexadecane                      Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.904    2.83 ng          48868   Perylene‐d12               15.639

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 95
 2 Docosane                            310 C22H46         000629‐97‐0 93
 3 Heptadecane                         240 C17H36         000629‐78‐7 91
 4 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 83
 5 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 80

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2179 (14.904 min): BF130906.D\data.ms (-2177) (-)
57.1

99.1 179.1 256.1 303.1 357.1140.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #107216: Hexadecane
57.0

99.0
141.0 226.0183.018.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #212281: Docosane
57.0

99.0
141.0 183.0 310.0225.0 267.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #123959: Heptadecane
57.0

99.0
141.0 240.0182.0

15.00

m/z  57.10  100.00%

15.00

m/z  71.10   62.46%

15.00

m/z  43.10   53.34%

15.00

m/z  85.10   38.91%

15.00

m/z  41.10   24.65%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF110122\
  Data File : BF130906.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2022  18:20
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N5235‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF102722.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...   2.251    48.1  ng    1313320   1   6.934  545497  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   5.163    10.2  ng     277710   1   6.934  545497  20.0
Ethanol, 2‐(2‐b...   8.122     2.1  ng      74038   2   8.216  689341  20.0
n‐Hexadecanoic ...  11.986     2.7  ng      79899   4  11.474  600824  20.0
Eicosane            13.963     2.4  ng      49577   5  14.121  409140  20.0
Triphenylphosph...  14.215     2.6  ng      52399   5  14.121  409140  20.0
Dodecane, 2‐met...  14.274     2.7  ng      55882   5  14.121  409140  20.0
Heptadecane         14.586     2.5  ng      50489   5  14.121  409140  20.0
Hexadecane          14.904     2.8  ng      48868   6  15.639  345663  20.0
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