
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF122923\
  Data File : BF136826.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2023  13:37
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   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‐BF122023.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF136826.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.028   497  500  506 rVB    24388     28323   1.59%   0.200%
  2   5.428   564  568  571 rBV  1584259   1431686  80.20%  10.098%
  3   6.428   734  738  741 rBV  1592765   1455142  81.51%  10.264%
  4   6.781   794  798  801 rBV   550421    414563  23.22%   2.924%
  5   7.345   889  894  897 rBV  1064861    969521  54.31%   6.838%
 
  6   8.057  1011 1015 1019 rBV   671692    544598  30.51%   3.841%
  7   8.375  1066 1069 1077 rBV2   17343     29207   1.64%   0.206%
  8   9.133  1193 1198 1202 rBV  1883987   1785165 100.00%  12.592%
  9   9.816  1310 1314 1317 rBV   729716    598206  33.51%   4.219%
 10  10.610  1445 1449 1452 rBV  1198468   1025177  57.43%   7.231%
 
 11  11.310  1564 1568 1571 rBV   677758    626617  35.10%   4.420%
 12  11.575  1606 1613 1632 rBV5   40427    175038   9.81%   1.235%
 13  11.845  1655 1659 1670 rBV   423017    398212  22.31%   2.809%
 14  12.092  1698 1701 1705 rVB   168286    123491   6.92%   0.871%
 15  12.557  1773 1780 1787 rBV   130209    211325  11.84%   1.491%
 
 16  12.633  1790 1793 1806 rVB   241974    267669  14.99%   1.888%
 17  12.904  1835 1839 1842 rBV  1885645   1650177  92.44%  11.639%
 18  13.510  1924 1942 1959 rVB10  127192    728284  40.80%   5.137%
 19  13.769  1982 1986 1991 rBV    19737     18807   1.05%   0.133%
 20  13.810  1991 1993 1996 rBV    22691     19328   1.08%   0.136%
 
 21  13.863  1996 2002 2013 rVV5   36634    122789   6.88%   0.866%
 22  13.963  2013 2019 2023 rVB   515609    455396  25.51%   3.212%
 23  14.133  2044 2048 2051 rBV2   50480     47974   2.69%   0.338%
 24  14.433  2097 2099 2104 rVB    61794     60532   3.39%   0.427%
 25  14.745  2146 2152 2157 rBV    95591    100384   5.62%   0.708%
 
 26  14.821  2161 2165 2169 rVB    55064     58962   3.30%   0.416%
 27  15.086  2206 2210 2215 rVB   107268    120993   6.78%   0.853%
 28  15.445  2266 2271 2274 rBV   303292    386323  21.64%   2.725%
 29  15.474  2274 2276 2284 rVB    80825    106215   5.95%   0.749%
 30  15.921  2347 2352 2358 rBV    67173    108273   6.07%   0.764%
 
 31  16.445  2436 2441 2446 rBV2   32313     57413   3.22%   0.405%
 32  17.062  2542 2546 2554 rVB3   25476     51622   2.89%   0.364%
 
 
                        Sum of corrected areas:    14177412
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF122923\
  Data File : BF136826.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2023  13:37
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122023.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\BF122923\
  Data File : BF136826.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2023  13:37
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  1‐Hexadecanol                   Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.575    5.59 ng         175038   Phenanthrene‐d10           11.310

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexadecanol                       242 C16H34O        036653‐82‐4 94
 2 Cetene                              224 C16H32         000629‐73‐2 91
 3 9‐Octadecene, (E)‐                  252 C18H36         007206‐25‐9 91
 4 5‐Octadecene, (E)‐                  252 C18H36         007206‐21‐5 91
 5 Trichloroacetic acid, pentadecyl... 372 C17H31Cl3O2    074339‐53‐0 90

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1613 (11.575 min): BF136826.D\data.ms (-1606) (-)
55.0

83.1

111.0

140.1

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

5000

m/z-->

Abundance #126374: 1-Hexadecanol
43.0

69.0

97.0

125.0
196.0154.0 224.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #104590: Cetene
41.0

69.0
97.0

125.0
224.0154.0

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

5000

m/z-->

Abundance #138524: 9-Octadecene, (E)-
55.0

83.0

29.0
111.0

139.0 252.0168.0 224.0196.0

11.50

m/z  54.95  100.00%

11.50

m/z  43.05   81.77%

11.50

m/z  57.00   81.55%

11.50

m/z  69.00   77.98%

11.50

m/z  83.10   77.10%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF122923\
  Data File : BF136826.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2023  13:37
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.845   12.71 ng         398212   Phenanthrene‐d10           11.310

 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 94
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 91
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 81
 5 8‐Methylnonanoic acid               172 C10H20O2       005963‐14‐4 60

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1659 (11.845 min): BF136826.D\data.ms (-1655) (-)
73.043.0

129.1

213.2
157.1 185.2101.0 256.3

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 #92069: Tridecanoic acid
73.0

43.0

129.0

171.0
214.0

101.0

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

11.50 12.00

m/z  72.95  100.00%

11.50 12.00

m/z  43.05   99.49%

11.50 12.00

m/z  60.00   87.84%

11.50 12.00

m/z  55.05   76.11%

11.50 12.00

m/z  57.10   71.97%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF122923\
  Data File : BF136826.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2023  13:37
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Isopropyl palmitate             Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.092    3.94 ng         123491   Phenanthrene‐d10           11.310

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Isopropyl palmitate                 298 C19H38O2       000142‐91‐6 90
 2 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 64
 3 Heptanoic acid, 2,2‐dimethyl‐6‐o... 186 C10H18O3       000926‐27‐2 46
 4 Nonanoic acid, 1‐methylethyl ester  200 C12H24O2       028267‐32‐5 40
 5 Dodecanoic acid, 1‐methylethyl e... 242 C15H30O2       010233‐13‐3 40

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1701 (12.092 min): BF136826.D\data.ms (-1698) (-)
43.0

102.0

256.1

213.2171.0139.1

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #197285: Isopropyl palmitate
43.0

102.0

256.0

213.0157.0 298.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #143509: n-Hexadecanoic acid
43.0

256.0
129.0

83.0 213.0
171.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #60502: Heptanoic acid, 2,2-dimethyl-6-oxo-, methyl este
43.0

83.0

129.0

186.0

12.00

m/z  43.05  100.00%

12.00

m/z  60.00   59.45%

12.00

m/z  41.05   47.79%

12.00

m/z  56.95   47.07%

12.00

m/z  55.05   42.88%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF122923\
  Data File : BF136826.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2023  13:37
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  cis‐Vaccenic acid               Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.557    6.74 ng         211325   Phenanthrene‐d10           11.310

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 cis‐Vaccenic acid                   282 C18H34O2       000506‐17‐2 91
 2 Oleic Acid                          282 C18H34O2       000112‐80‐1 91
 3 trans‐13‐Octadecenoic acid          282 C18H34O2       000693‐71‐0 91
 4 cis‐7‐Hexadecenoic acid             254 C16H30O2       002416‐19‐5 90
 5 cis‐13‐Octadecenoic acid            282 C18H34O2       013126‐39‐1 87

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1780 (12.557 min): BF136826.D\data.ms (-1773) (-)
55.0

97.0

151.0 264.3221.2

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #176209: cis-Vaccenic acid
55.0

97.0

264.0137.0 180.0 222.015.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #176208: Oleic Acid
55.0

97.0

264.0
137.0 222.0180.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #176229: trans-13-Octadecenoic acid
55.0

97.0

264.0137.0 180.0 222.015.0

12.50

m/z  55.05  100.00%

12.50

m/z  41.05   66.19%

12.50

m/z  69.00   61.87%

12.50

m/z  43.05   55.19%

12.50

m/z  83.10   44.85%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF122923\
  Data File : BF136826.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2023  13:37
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Octadecanoic acid               Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.633    8.54 ng         267669   Phenanthrene‐d10           11.310

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 99
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 90
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 74
 4 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 72
 5 Octadecanoic acid, 2‐(2‐hydroxye... 372 C22H44O4       000106‐11‐6 72

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1793 (12.633 min): BF136826.D\data.ms (-1790) (-)
43.1

129.1
83.0

185.2 241.2
284.1

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #179091: Octadecanoic acid
43.0

129.0

83.0
284.0185.0 241.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.0

41.0

129.0

199.0 242.0

167.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

41.0
129.0

228.0185.0

12.50 13.00

m/z  43.10  100.00%

12.50 13.00

m/z  73.00   88.78%

12.50 13.00

m/z  60.00   77.78%

12.50 13.00

m/z  55.05   75.12%

12.50 13.00

m/z  57.10   73.01%

8270‐BF122023.M Mon Jan 01 02:03:15 2024                                                      Page: 7

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
GHL-SS-14-2-4



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF122923\
  Data File : BF136826.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2023  13:37
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Friedelan‐3‐one                 Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.510   31.98 ng         728284   Chrysene‐d12               13.963

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Friedelan‐3‐one                     426 C30H50O        000559‐74‐0 74
 2 2,4a,8,8‐Tetramethyldecahydrocyc... 206 C15H26         074022‐04‐1 72
 3 Costunolide                         232 C15H20O2       000553‐21‐9 51
 4 3(4H)‐Phenanthrenone, 4a,4b,5,6,... 246 C17H26O        057684‐12‐5 49
 5 6‐Isopropenyl‐4,8a‐dimethyl‐4a,5... 218 C15H22O        086917‐79‐5 47

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1942 (13.510 min): BF136826.D\data.ms (-1924) (-)
95.1

41.0 205.2
149.0

273.1

426.2341.3

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #316502: Friedelan-3-one
69.0

123.0

273.0205.0
426.0

341.018.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #82907: 2,4a,8,8-Tetramethyldecahydrocyclopropa[d]nap
123.0

41.0

191.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #113927: Costunolide
81.0

232.0

29.0

150.0

13.50

m/z  95.10  100.00%

13.50

m/z  69.05   88.85%

13.50

m/z  55.05   83.36%

13.50

m/z 123.10   79.75%

13.50

m/z 109.05   77.38%

8270‐BF122023.M Mon Jan 01 02:03:16 2024                                                      Page: 8

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
GHL-SS-14-2-4



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF122923\
  Data File : BF136826.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2023  13:37
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  2‐ Bromopropionic acid, pen...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.863    5.39 ng         122789   Chrysene‐d12               13.963

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexadecanol                       242 C16H34O        036653‐82‐4 91
 2 2‐ Bromopropionic acid, pentadec... 362 C18H35BrO2     1000292‐44‐2 91
 3 Eicosyl methyl ether                312 C21H44O        1000406‐29‐4 87
 4 1‐Octadecanol                       270 C18H38O        000112‐92‐5 87
 5 Acetic acid n‐octadecyl ester       312 C20H40O2       000822‐23‐1 87

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2002 (13.863 min): BF136826.D\data.ms (-1996) (-)
43.0

97.0

126.1 191.0161.1 287.1

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #126378: 1-Hexadecanol
69.0

111.0

29.0 196.0140.0 225.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #271379: 2- Bromopropionic acid, pentadecyl ester
57.0

97.0

27.0
153.0182.0 255.0211.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #215088: Eicosyl methyl ether
83.045.0

125.0

280.0154.0 196.0225.0

13.50 14.00

m/z  43.05  100.00%

13.50 14.00

m/z  55.10   95.86%

13.50 14.00

m/z  57.10   86.45%

13.50 14.00

m/z  97.05   73.31%

13.50 14.00

m/z  83.00   73.17%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF122923\
  Data File : BF136826.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2023  13:37
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  1H‐Indole, 2‐methyl‐3‐phenyl‐   Concentration Rank 15

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.133    2.11 ng          47974   Chrysene‐d12               13.963

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Indole, 2‐methyl‐3‐phenyl‐       207 C15H13N        004757‐69‐1 45
 2 Benz[b]‐1,4‐oxazepine‐4(5H)‐thio... 207 C11H13NOS      1000258‐63‐4 43
 3 5‐Methyl‐2‐phenylindolizine         207 C15H13N        036944‐99‐7 43
 4 1H‐Indole, 5‐methyl‐2‐phenyl‐       207 C15H13N        013228‐36‐9 30
 5 6‐Methyl‐5‐[1‐piperidinyl]‐2,4‐p... 207 C10H17N5       164589‐37‐1 30

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2048 (14.133 min): BF136826.D\data.ms (-2044) (-)
91.057.1

207.1
128.9

178.1
281.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #84029: 1H-Indole, 2-methyl-3-phenyl-
207.0

130.0 178.030.0 102.063.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #83671: Benz[b]-1,4-oxazepine-4(5H)-thione, 2,3-dihydro
207.0

174.0

134.085.0
41.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #84022: 5-Methyl-2-phenylindolizine
207.0

178.0130.077.028.0

14.00 14.50

m/z  91.05  100.00%

14.00 14.50

m/z  57.10   88.32%

14.00 14.50

m/z 207.05   79.00%

14.00 14.50

m/z 128.95   72.88%

14.00 14.50

m/z  43.05   51.75%

8270‐BF122023.M Mon Jan 01 02:03:18 2024                                                      Page: 10
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF122923\
  Data File : BF136826.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2023  13:37
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Tetracosane                     Concentration Rank 14

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.433    2.66 ng          60532   Chrysene‐d12               13.963

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 91
 2 Nonacosane                          408 C29H60         000630‐03‐5 90
 3 Docosane                            310 C22H46         000629‐97‐0 87
 4 Tridecane, 3‐methyl‐                198 C14H30         006418‐41‐3 86
 5 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 86

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2099 (14.433 min): BF136826.D\data.ms (-2097) (-)
57.0

99.0
155.1 211.0 281.0 397.1

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #246482: Tetracosane
57.0

99.0

141.0 338.0183.0225.0267.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #307031: Nonacosane
57.0

99.0
141.0183.0225.0267.0 408.0309.0351.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #212282: Docosane
57.0

99.0
141.0 310.0183.0 239.0

14.50

m/z  57.05  100.00%

14.50

m/z  71.05   68.86%

14.50

m/z  43.10   66.40%

14.50

m/z  85.10   48.00%

14.50

m/z  55.00   26.25%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF122923\
  Data File : BF136826.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2023  13:37
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Triacontane                     Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.745    5.20 ng         100384   Perylene‐d12               15.445

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Triacontane                         422 C30H62         000638‐68‐6 87
 2 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 87
 3 Decane, 3,8‐dimethyl‐               170 C12H26         017312‐55‐9 87
 4 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 87
 5 Heptadecane, 9‐octyl‐               352 C25H52         007225‐64‐1 87

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2152 (14.745 min): BF136826.D\data.ms (-2146) (-)
57.1

113.1
183.0 253.1

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #314331: Triacontane
57.0

113.0
169.0 422.0225.0 281.0 337.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #194590: Heneicosane
57.0

113.0
169.0 296.0225.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #45512: Decane, 3,8-dimethyl-
57.0

113.0
170.0

14.50 15.00

m/z  57.10  100.00%

14.50 15.00

m/z  43.05   67.24%

14.50 15.00

m/z  71.10   63.70%

14.50 15.00

m/z  85.10   45.83%

14.50 15.00

m/z  41.05   24.06%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF122923\
  Data File : BF136826.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2023  13:37
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Supraene                        Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.821    3.05 ng          58962   Perylene‐d12               15.445

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Supraene                            410 C30H50         007683‐64‐9 90
 2 Squalene                            410 C30H50         000111‐02‐4 87
 3 1,5,9‐Undecatriene, 2,6,10‐trime... 192 C14H24         062951‐96‐6 87
 4 4,8,12‐Tetradecatrienal, 5,9,13‐... 248 C17H28O        066408‐55‐7 64
 5 1,5,9‐Decatriene, 2,3,5,8‐tetram... 192 C14H24         230646‐72‐7 59

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2165 (14.821 min): BF136826.D\data.ms (-2161) (-)
69.0

137.0
203.1 282.0 341.2

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #308259: Supraene
69.0

137.0
27.0 191.0 341.0 410.0273.0

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

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #66996: 1,5,9-Undecatriene, 2,6,10-trimethyl-, (Z)-
69.0

27.0 123.0
177.0

14.50 15.00

m/z  69.05  100.00%

14.50 15.00

m/z  81.05   59.73%

14.50 15.00

m/z  41.10   25.13%

14.50 15.00

m/z  95.00   12.95%

14.50 15.00

m/z 137.00   11.97%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF122923\
  Data File : BF136826.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2023  13:37
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  Heneicosane                     Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.086    6.26 ng         120993   Perylene‐d12               15.445

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 91
 2 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 91
 3 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 91
 4 Pentacosane                         352 C25H52         000629‐99‐2 91
 5 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 91

0 50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2210 (15.086 min): BF136826.D\data.ms (-2206) (-)
57.1

99.0
141.0 207.0 267.1

0 50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #194588: Heneicosane
57.0

99.0
141.0183.0 296.0225.015.0

0 50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #298427: Octacosane
57.0

99.0
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF122923\
  Data File : BF136826.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2023  13:37
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  Heptacosane                     Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.921    5.61 ng         108273   Perylene‐d12               15.445

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 90
 2 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 90
 3 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 90
 4 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 90
 5 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 87

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2352 (15.921 min): BF136826.D\data.ms (-2347) (-)
57.1

99.0

155.1 197.1 252.1 355.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #287976: Heptacosane
57.0

99.0
141.0 183.0 380.0225.0 267.0 309.015.0

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

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

16.00

m/z  57.10  100.00%

16.00

m/z  71.10   67.81%

16.00

m/z  43.10   59.03%

16.00

m/z  85.05   44.99%

16.00

m/z  55.05   20.89%

8270‐BF122023.M Mon Jan 01 02:03:24 2024                                                      Page: 15

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
GHL-SS-14-2-4



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF122923\
  Data File : BF136826.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2023  13:37
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 14  Eicosane                        Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.445    2.97 ng          57413   Perylene‐d12               15.445

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 93
 2 Hentriacontane                      437 C31H64         000630‐04‐6 90
 3 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 90
 4 Pentacosane                         352 C25H52         000629‐99‐2 90
 5 Triacontane                         422 C30H62         000638‐68‐6 90
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF122923\
  Data File : BF136826.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2023  13:37
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 15  Pentacosane                     Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.062    2.67 ng          51622   Perylene‐d12               15.445

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentacosane                         352 C25H52         000629‐99‐2 86
 2 Hentriacontane                      437 C31H64         000630‐04‐6 86
 3 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 86
 4 Carbonic acid, eicosyl vinyl ester  368 C23H44O3       1000382‐54‐3 80
 5 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 80
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF122923\
  Data File : BF136826.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2023  13:37
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O5899‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122023.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
1‐Hexadecanol       11.575     5.6  ng     175038   4  11.310  626617  20.0
n‐Hexadecanoic ...  11.845    12.7  ng     398212   4  11.310  626617  20.0
Isopropyl palmi...  12.092     3.9  ng     123491   4  11.310  626617  20.0
cis‐Vaccenic acid   12.557     6.7  ng     211325   4  11.310  626617  20.0
Octadecanoic acid   12.633     8.5  ng     267669   4  11.310  626617  20.0
Friedelan‐3‐one     13.510    32.0  ng     728284   5  13.963  455396  20.0
2‐ Bromopropion...  13.863     5.4  ng     122789   5  13.963  455396  20.0
1H‐Indole, 2‐me...  14.133     2.1  ng      47974   5  13.963  455396  20.0
Tetracosane         14.433     2.7  ng      60532   5  13.963  455396  20.0
Triacontane         14.745     5.2  ng     100384   6  15.445  386323  20.0
Supraene            14.821     3.0  ng      58962   6  15.445  386323  20.0
Heneicosane         15.086     6.3  ng     120993   6  15.445  386323  20.0
Heptacosane         15.921     5.6  ng     108273   6  15.445  386323  20.0
Eicosane            16.445     3.0  ng      57413   6  15.445  386323  20.0
Pentacosane         17.062     2.7  ng      51622   6  15.445  386323  20.0
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