
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081821\
  Data File : BM031817.D                                          
  Acq On    : 18 Aug 2021  22:08
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3438‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: rteint.p
  Integrator: RTE
  Smoothing : ON                             Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 3 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.2                            Max Peaks: 100
  Stop Thrs : 0                          Peak Location: TOP     
 
  If leading or trailing edge < 100 prefer < Baseline drop else tangent >
  Peak separation: 5
 
  Method    : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM081621.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BM031817.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.175   348  355  364 rBV   813566   1156533  31.03%   6.650%
  2   6.734   613  620  632 rBV   847470   1297007  34.80%   7.458%
  3   7.540   751  757  766 rVB   159303    252460   6.77%   1.452%
  4   8.687   944  952  965 rBV   497124    829134  22.24%   4.768%
  5   9.722  1120 1128 1134 rBV2   33315     52412   1.41%   0.301%
 
  6  10.098  1186 1192 1204 rBV   117611    227028   6.09%   1.305%
  7  10.298  1219 1226 1233 rVB   218427    355769   9.54%   2.046%
  8  12.786  1643 1649 1658 rVB  1249643   1871211  50.20%  10.760%
  9  13.080  1693 1699 1704 rBV    30946     48787   1.31%   0.281%
 10  13.580  1779 1784 1791 rBV3   33585     61444   1.65%   0.353%
 
 11  13.904  1833 1839 1844 rBV7   24458     56432   1.51%   0.324%
 12  13.992  1850 1854 1862 rVB2   46367     74362   2.00%   0.428%
 13  14.069  1862 1867 1872 rBV5   21148     39234   1.05%   0.226%
 14  14.127  1872 1877 1880 rBV2   29811     47312   1.27%   0.272%
 15  14.175  1880 1885 1893 rVB   355922    522663  14.02%   3.005%
 
 16  14.257  1893 1899 1906 rBV6   28830     66408   1.78%   0.382%
 17  14.716  1973 1977 1981 rBV4   30389     46439   1.25%   0.267%
 18  14.804  1987 1992 1993 rBV4   27998     43727   1.17%   0.251%
 19  14.827  1993 1996 2002 rVV4   50855     77014   2.07%   0.443%
 20  14.892  2003 2007 2014 rVB7   43741     86091   2.31%   0.495%
 
 21  14.963  2014 2019 2025 rBV    93541    149629   4.01%   0.860%
 22  15.674  2135 2140 2147 rBV  1230967   1770474  47.50%  10.180%
 23  16.933  2349 2354 2358 rBV   518255    777291  20.85%   4.470%
 24  17.851  2507 2510 2519 rVB3  264310    452623  12.14%   2.603%
 25  18.998  2702 2705 2713 rVB   207921    290841   7.80%   1.672%
 
 26  19.139  2726 2729 2733 rVB2  121777    132379   3.55%   0.761%
 27  19.362  2764 2767 2770 rVB   150581    177542   4.76%   1.021%
 28  19.580  2799 2804 2809 rVB  3164134   3727365 100.00%  21.433%
 29  20.868  3019 3023 3027 rBV2  166209    200266   5.37%   1.152%
 30  21.127  3061 3067 3071 rBV2  681246    959584  25.74%   5.518%
 
 31  21.162  3071 3073 3081 rVB   119810    153604   4.12%   0.883%
 32  21.745  3169 3172 3177 rVB2   63803     87419   2.35%   0.503%
 33  22.380  3277 3280 3291 rVB4   60180     97122   2.61%   0.558%
 34  22.639  3320 3324 3329 rBV   131923    241105   6.47%   1.386%
 35  23.180  3412 3416 3423 rVB    94843    154281   4.14%   0.887%
 
 36  23.274  3426 3432 3438 rVV2  394848    708793  19.02%   4.076%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081821\
  Data File : BM031817.D                                          
  Acq On    : 18 Aug 2021  22:08
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3438‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: rteint.p
  Integrator: RTE
  Smoothing : ON                             Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 3 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.2                            Max Peaks: 100
  Stop Thrs : 0                          Peak Location: TOP     
 
  If leading or trailing edge < 100 prefer < Baseline drop else tangent >
  Peak separation: 5
 
  Method    : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM081621.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  23.780  3516 3518 3526 rVB3   62194     99100   2.66%   0.570%
 
 
                        Sum of corrected areas:    17390885
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081821\
  Data File : BM031817.D                                          
  Acq On    : 18 Aug 2021  22:08
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3438‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM081621.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

3.50 4.00 4.50 5.00 5.50 6.00 6.50 7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
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 9.72210.098
10.298
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13.080 13.58013.90413.99214.06914.127

14.175

14.257 14.71614.80414.82714.89214.963

15.674

16.933
17.851

18.99819.13919.362

19.580

21.00 21.50 22.00 22.50 23.00 23.50 24.00 24.50 25.00 25.50 26.00 26.50 27.00 27.50 28.00 28.50 29.00
0

500000

1000000
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2000000

2500000

3000000
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Abundance TIC: BM031817.D\data.ms

20.868

21.127

21.162 21.745 22.38022.639 23.180

23.274
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081821\
  Data File : BM031817.D                                          
  Acq On    : 18 Aug 2021  22:08
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3438‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM081621.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  (+)‐2‐Bornanone                 Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.722    2.95 ng          52412   Naphthalene‐d8             10.298

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 (+)‐2‐Bornanone                     152 C10H16O        000464‐49‐3 97
 2 Camphor                             152 C10H16O        000076‐22‐2 96
 3 Bicyclo[2.2.1]heptan‐2‐one, 1,7,... 152 C10H16O        000464‐48‐2 95
 4 Carane, 4,5‐epoxy‐, trans           152 C10H16O        006909‐20‐2 46
 5 5,7‐Octadien‐4‐one, 2,6‐dimethyl... 152 C10H16O        006752‐80‐3 43

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1128 (9.722 min): BM031817.D\data.ms (-1120) (-)
95.0

41.0

69.0

152.1

206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #29113: (+)-2-Bornanone
95.0

41.0

69.0 152.0

123.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #29049: Camphor
95.041.0

69.0

152.0

121.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #29373: Bicyclo[2.2.1]heptan-2-one, 1,7,7-trimethyl-, (1S)
95.0

41.0
69.0

152.0

15.0 123.0

9.50 10.00

m/z  95.00  100.00%

9.50 10.00

m/z  41.00   82.43%

9.50 10.00

m/z  81.10   74.57%

9.50 10.00

m/z  69.00   42.20%

9.50 10.00

m/z  39.10   41.14%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081821\
  Data File : BM031817.D                                          
  Acq On    : 18 Aug 2021  22:08
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3438‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM081621.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.098   12.76 ng         227028   Naphthalene‐d8             10.298

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐        162 C8H18O3        000112‐34‐5 90
 2 Ethanol, 1‐(2‐butoxyethoxy)‐        162 C8H18O3        054446‐78‐5 90
 3 Ethylene glycol monoisobutyl ether  118 C6H14O2        004439‐24‐1 64
 4 Propanoic acid, 2‐hydroxy‐, 2‐me... 146 C7H14O3        000585‐24‐0 59
 5 Di‐sec‐Butyl ether                  130 C8H18O         006863‐58‐7 50

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1192 (10.098 min): BM031817.D\data.ms (-1186) (-
45.0

75.0

100.1 131.0 206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #38403: Ethanol, 2-(2-butoxyethoxy)-
57.0

29.0

87.0
132.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #38399: Ethanol, 1-(2-butoxyethoxy)-
57.0

29.0
87.0

132.0 163.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #10091: Ethylene glycol monoisobutyl ether
57.0

29.0
87.0

118.0

10.00 10.50

m/z  45.00  100.00%

10.00 10.50

m/z  57.10   92.87%

10.00 10.50

m/z  41.00   44.41%

10.00 10.50

m/z  75.00   21.17%

10.00 10.50

m/z  43.00   17.21%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081821\
  Data File : BM031817.D                                          
  Acq On    : 18 Aug 2021  22:08
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3438‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM081621.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  unknown13.580                   Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.580    2.35 ng          61444   Acenaphthene‐d10           14.175

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 4‐Amino‐N‐hydroxypyrazolo[3,2‐c]... 193 C6H7N7O        1000443‐50‐2 27
 2 4‐[(4‐Fluorophenyl)methyl]piperi... 193 C12H16FN       092822‐02‐1 27
 3 Glycine, N‐[4‐[(trimethylsilyl)o... 281 C13H19NO4Si    055638‐48‐7 25
 4 2‐Diethylamino‐4‐phenylthiooct‐2... 302 C18H26N2S      1000090‐57‐0 22
 5 3‐(3‐Pyridyl)‐D‐alanine, 3TMS       382 C17H34N2O2Si3  1000512‐77‐7 22

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1784 (13.580 min): BM031817.D\data.ms (-1779) (-
193.1

41.0

123.1
83.0

280.9
326.8

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #68153: 4-Amino-N-hydroxypyrazolo[3,2-c][1,2,4]triazine-
193.0

95.0

146.040.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #67960: 4-[(4-Fluorophenyl)methyl]piperidine
193.0

69.0
109.0

30.0
148.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #174183: Glycine, N-[4-[(trimethylsilyl)oxy]benzoyl]-, meth
193.0

73.0 281.0

135.0

13.50

m/z 193.05  100.00%

13.50

m/z  41.05   69.61%

13.50

m/z  73.05   64.40%

13.50

m/z 123.10   51.84%

13.50

m/z  55.00   51.27%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081821\
  Data File : BM031817.D                                          
  Acq On    : 18 Aug 2021  22:08
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3438‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM081621.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  unknown13.904                   Concentration Rank 14

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.904    2.16 ng          56432   Acenaphthene‐d10           14.175

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Cyclohexyl‐2‐methyl‐prop‐2‐en‐... 152 C10H16O        025183‐82‐8 41
 2 Karahanaenone                       152 C10H16O        1010427‐29‐1 41
 3 Toxoflavin                          193 C7H7N5O2       000084‐82‐2 35
 4 Camphor                             152 C10H16O        000076‐22‐2 30
 5 (+)‐2‐Bornanone                     152 C10H16O        000464‐49‐3 30

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1839 (13.904 min): BM031817.D\data.ms (-1833) (-
41.0 69.0

193.195.1 152.0

123.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #29244: 1-Cyclohexyl-2-methyl-prop-2-en-1-one
69.041.0

152.0
110.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #29085: Karahanaenone
152.0

95.0

67.0
42.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #68181: Toxoflavin
193.0109.0

136.0

83.0

43.0 165.0

14.00

m/z  41.00  100.00%

14.00

m/z  69.05   95.41%

14.00

m/z 193.10   78.30%

14.00

m/z  95.10   76.08%

14.00

m/z 152.00   74.55%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081821\
  Data File : BM031817.D                                          
  Acq On    : 18 Aug 2021  22:08
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3438‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM081621.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Decahydro‐1,1,4a,5,6‐pentam...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.992    2.85 ng          74362   Acenaphthene‐d10           14.175

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Decahydro‐1,1,4a,5,6‐pentamethyl... 208 C15H28         080655‐44‐3 70
 2 Cyclododecanone, 2‐methylene‐       194 C13H22O        003045‐76‐9 46
 3 2,6‐Heptadienal, 2,4‐dimethyl‐      138 C9H14O         085136‐08‐9 41
 4 1,2‐Dimethyl‐4‐oxocyclohex‐2‐ene... 152 C9H12O2        1000187‐01‐2 35
 5 Phosphetane, 1‐chloro‐2,2,3,4,4‐... 194 C8H16ClOP      029276‐11‐7 30

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1854 (13.992 min): BM031817.D\data.ms (-1850) (-
193.169.0

41.0 95.0

123.0

151.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #85375: Decahydro-1,1,4a,5,6-pentamethylnaphthalene
193.0

123.0

95.069.0

151.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #69266: Cyclododecanone, 2-methylene-
41.0

67.0 95.0

123.0
194.0

151.0
15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #20210: 2,6-Heptadienal, 2,4-dimethyl-
109.043.0

69.0

138.018.0

14.00

m/z 193.05  100.00%

14.00

m/z  69.05   85.68%

14.00

m/z  55.10   82.13%

14.00

m/z  41.00   75.24%

14.00

m/z  95.05   74.56%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081821\
  Data File : BM031817.D                                          
  Acq On    : 18 Aug 2021  22:08
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3438‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM081621.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  unknown14.257                   Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.257    2.54 ng          66408   Acenaphthene‐d10           14.175

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexene, 1,5,5‐trimethyl‐6‐a... 180 C12H20O        211563‐96‐1 43
 2 2‐(2‐Ethyl‐1,3‐dimethyl‐cyclopen... 182 C12H22O        1000186‐82‐4 43
 3 photocitral A                       152 C10H16O        055253‐28‐6 43
 4 Benzamide, 3‐fluoro‐N‐(2‐phenyle... 299 C19H22FNO      1000451‐30‐2 38
 5 Bicyclo[2.2.1]heptane, 1,3,3‐tri... 138 C10H18         006248‐88‐0 38

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1899 (14.257 min): BM031817.D\data.ms (-1893) (-
123.0

55.1 81.0

207.1
147.0 179.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #54906: Cyclohexene, 1,5,5-trimethyl-6-acetylmethyl-
123.0

43.0

95.0
165.067.0

144.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #56906: 2-(2-Ethyl-1,3-dimethyl-cyclopent-2-enyl)-propan
123.0

81.0
43.0

167.0102.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #29084: photocitral A
123.0

81.0

41.0

152.0

14.00 14.50

m/z 123.00  100.00%

14.00 14.50

m/z  55.10   57.99%

14.00 14.50

m/z  81.05   56.08%

14.00 14.50

m/z  69.10   53.66%

14.00 14.50

m/z  41.00   46.02%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081821\
  Data File : BM031817.D                                          
  Acq On    : 18 Aug 2021  22:08
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3438‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM081621.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  unknown14.827                   Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.827    2.95 ng          77014   Acenaphthene‐d10           14.175

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Indene, 5‐butyl‐6‐hexyloctahy... 264 C19H36         055044‐36‐5 43
 2 R(‐)3,7‐Dimethyl‐1,6‐octadiene      138 C10H18         010281‐56‐8 27
 3 Butanoic acid, 3‐methyl‐, 5‐meth... 240 C15H28O2       000089‐47‐4 27
 4 1H‐Indene, octahydro‐2,2,4,4,7,7... 208 C15H28         054832‐83‐6 27
 5 4‐Decyne                            138 C10H18         002384‐86‐3 25

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1996 (14.827 min): BM031817.D\data.ms (-1993) (-
55.0 95.0

193.1

137.1

281.0222.2

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #153497: 1H-Indene, 5-butyl-6-hexyloctahydro-
41.0 81.0

123.0

179.0

208.0 264.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #19459: R(-)3,7-Dimethyl-1,6-octadiene
41.0

82.0

138.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #123751: Butanoic acid, 3-methyl-, 5-methyl-2-(1-methyle
95.0

138.057.0

28.0

14.50 15.00

m/z  55.05  100.00%

14.50 15.00

m/z  41.00   91.69%

14.50 15.00

m/z  95.05   87.62%

14.50 15.00

m/z  69.00   79.44%

14.50 15.00

m/z 193.10   78.93%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081821\
  Data File : BM031817.D                                          
  Acq On    : 18 Aug 2021  22:08
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3438‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM081621.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  unknown14.892                   Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.892    3.29 ng          86091   Acenaphthene‐d10           14.175

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Thiopheneacetic acid, 2‐ethylc... 252 C14H20O2S      1000278‐96‐1 22
 2 1H‐Indene, octahydro‐2,2,4,4,7,7... 208 C15H28         054832‐83‐6 22
 3 1‐Cyclopentylethanol, trifluoroa... 210 C9H13F3O2      1000364‐11‐9 14
 4 Benzamide, 4‐fluoro‐N‐allyl‐N‐et... 207 C12H14FNO      1000446‐42‐7 11
 5 2,4,6‐Trimethyl‐2‐(4‐methyl‐pent... 206 C14H22O        1000193‐58‐6 11

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2007 (14.892 min): BM031817.D\data.ms (-2003) (-
193.269.0

41.1 123.1

96.0 159.0

221.0

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

5000

m/z-->

Abundance #137900: 2-Thiopheneacetic acid, 2-ethylcyclohexyl ester
69.0

97.0

41.0

252.0142.0

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

5000

m/z-->

Abundance #85382: 1H-Indene, octahydro-2,2,4,4,7,7-hexamethyl-, tr
193.0

69.0 123.0

41.0

96.0
152.0

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

5000

m/z-->

Abundance #88058: 1-Cyclopentylethanol, trifluoroacetate
69.0

41.0 97.0

141.0

14.50 15.00

m/z 193.15  100.00%

14.50 15.00

m/z  69.05   92.98%

14.50 15.00

m/z  41.10   83.20%

14.50 15.00

m/z 123.10   79.42%

14.50 15.00

m/z  55.10   67.88%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081821\
  Data File : BM031817.D                                          
  Acq On    : 18 Aug 2021  22:08
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3438‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM081621.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  unknown14.963                   Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.963    5.73 ng         149629   Acenaphthene‐d10           14.175

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,2‐Dimethylocta‐3,4‐dienal         152 C10H16O        000590‐71‐6 38
 2 2‐Pyrimidinamine, 4,6‐dimethyl‐     123 C6H9N3         000767‐15‐7 35
 3 4‐Nitrophenyl bicyclo[4.1.0]hept... 261 C14H15NO4      328938‐65‐4 35
 4 Pyridine‐3‐carboxylic acid, 1‐[(... 290 C15H18N2O4     1010310‐27‐9 35
 5 1,1‐Dimethyl‐4‐methylenecyclohexane 124 C9H16          006007‐96‐1 30

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2019 (14.963 min): BM031817.D\data.ms (-2014) (-
123.1

55.1

95.0
173.1

207.2

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

5000

m/z-->

Abundance #29182: 2,2-Dimethylocta-3,4-dienal
123.0

95.0
41.0

68.0 151.0

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

5000

m/z-->

Abundance #11556: 2-Pyrimidinamine, 4,6-dimethyl-
123.0

96.043.0

15.0

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

5000

m/z-->

Abundance #149196: 4-Nitrophenyl bicyclo[4.1.0]heptane-7-carboxyla
123.0

55.0

95.0

231.0 261.0160.0

15.00

m/z 123.10  100.00%

15.00

m/z  55.10   63.97%

15.00

m/z  41.05   58.03%

15.00

m/z  69.05   54.82%

15.00

m/z 109.05   51.02%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081821\
  Data File : BM031817.D                                          
  Acq On    : 18 Aug 2021  22:08
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3438‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM081621.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.851   11.65 ng         452623   Phenanthrene‐d10           16.933

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 95
 3 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 93
 4 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 76
 5 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 76

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2510 (17.851 min): BM031817.D\data.ms (-2507) (-
73.0

43.1

129.0
192.0

256.1159.0
286.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

97.0 213.0 256.0171.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #109279: Tetradecanoic acid
73.0

43.0

129.0

185.0

228.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #92068: Tridecanoic acid
73.0

43.0

129.0
214.0171.0

17.50 18.00

m/z  73.00  100.00%

17.50 18.00

m/z  60.00   78.58%

17.50 18.00

m/z  43.10   77.33%

17.50 18.00

m/z  41.10   68.46%

17.50 18.00

m/z  57.10   52.17%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081821\
  Data File : BM031817.D                                          
  Acq On    : 18 Aug 2021  22:08
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3438‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM081621.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Heptadecanoic acid              Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.139    2.76 ng         132379   Chrysene‐d12               21.127

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 89
 2 Heptadecanoic acid                  270 C17H34O2       000506‐12‐7 89
 3 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 80
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 72
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 70

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2729 (19.139 min): BM031817.D\data.ms (-2726) (-
43.1

129.0
83.1

185.1 241.1
284.1

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 #161156: Heptadecanoic acid
43.0

270.0
129.0

83.0 227.0171.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #179092: Octadecanoic acid
43.0

129.0 284.083.0
185.0 241.0

19.00 19.50

m/z  43.10  100.00%

19.00 19.50

m/z  73.00   95.71%

19.00 19.50

m/z  60.00   79.65%

19.00 19.50

m/z  55.10   78.72%

19.00 19.50

m/z  41.10   74.47%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081821\
  Data File : BM031817.D                                          
  Acq On    : 18 Aug 2021  22:08
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3438‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM081621.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  1‐Docosene                      Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.868    4.17 ng         200266   Chrysene‐d12               21.127

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Docosene                          308 C22H44         001599‐67‐3 96
 2 1‐Heptacosanol                      396 C27H56O        002004‐39‐9 93
 3 n‐Tetracosanol‐1                    354 C24H50O        000506‐51‐4 93
 4 1‐Heneicosanol                      312 C21H44O        015594‐90‐8 93
 5 Octacosanol                         410 C28H58O        000557‐61‐9 90

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3023 (20.868 min): BM031817.D\data.ms (-3019) (-
43.1

97.0

229.1

163.1 277.1 415.355.1

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #209741: 1-Docosene
55.0

111.0

167.0 308.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #299848: 1-Heptacosanol
57.0

111.0

167.0 378.0222.0 278.0322.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #264236: n-Tetracosanol-1
57.0

111.0

167.0 308.0222.0

20.50 21.00

m/z  43.10  100.00%

20.50 21.00

m/z  55.10   95.25%

20.50 21.00

m/z  57.10   87.58%

20.50 21.00

m/z  83.05   80.09%

20.50 21.00

m/z  69.10   75.95%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081821\
  Data File : BM031817.D                                          
  Acq On    : 18 Aug 2021  22:08
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3438‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM081621.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  11‐Methyl‐13‐tetradecen‐1‐o...  Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 22.380    2.74 ng          97122   Perylene‐d12               23.274

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 11‐Methyl‐13‐tetradecen‐1‐ol ace... 268 C17H32O2       1000131‐33‐5 83
 2 Hexacosanal                         380 C26H52O        026627‐85‐0 81
 3 Oxirane, hexadecyl‐                 268 C18H36O        007390‐81‐0 78
 4 Tetracosanal                        352 C24H48O        057866‐08‐7 76
 5 Oxirane, heptadecyl‐                282 C19H38O        067860‐04‐2 62

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3280 (22.380 min): BM031817.D\data.ms (-3277) (-
57.0

254.1
110.0

191.0 356.1 415.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #158426: 11-Methyl-13-tetradecen-1-ol acetate
82.0

208.0

152.0 268.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #287971: Hexacosanal
57.0

110.0
362.0

306.0180.0 250.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #158580: Oxirane, hexadecyl-
82.0

29.0 138.0
183.0 250.0

22.00 22.50

m/z  57.05  100.00%

22.00 22.50

m/z  43.00   97.17%

22.00 22.50

m/z  82.05   78.38%

22.00 22.50

m/z  55.10   67.89%

22.00 22.50

m/z  83.00   61.09%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081821\
  Data File : BM031817.D                                          
  Acq On    : 18 Aug 2021  22:08
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3438‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM081621.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 14  Nonadecane                      Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 23.780    2.80 ng          99100   Perylene‐d12               23.274

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 92
 2 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 90
 3 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 86
 4 Heptadecane, 2,6,10,15‐tetramethyl‐ 296 C21H44         054833‐48‐6 86
 5 Hentriacontane                      437 C31H64         000630‐04‐6 62

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3518 (23.780 min): BM031817.D\data.ms (-3516) (-
57.1

133.0 266.1 369.1183.0 475.

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #158599: Nonadecane
57.0

268.0
113.0

169.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #194590: Heneicosane
57.0

113.0
169.0 296.0225.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #176385: Eicosane
57.0

113.0 282.0169.0 225.0

23.50 24.00

m/z  57.10  100.00%

23.50 24.00

m/z  71.00   70.57%

23.50 24.00

m/z  43.10   59.33%

23.50 24.00

m/z  85.05   40.81%

23.50 24.00

m/z  55.05   25.77%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM081821\
  Data File : BM031817.D                                          
  Acq On    : 18 Aug 2021  22:08
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3438‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM081621.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
(+)‐2‐Bornanone      9.722     3.0  ng      52412   2  10.298  355769  20.0
Ethanol, 2‐(2‐b...  10.098    12.8  ng     227028   2  10.298  355769  20.0
unknown13.580       13.580     2.4  ng      61444   3  14.175  522663  20.0
unknown13.904       13.904     2.2  ng      56432   3  14.175  522663  20.0
Decahydro‐1,1,4...  13.992     2.9  ng      74362   3  14.175  522663  20.0
unknown14.257       14.257     2.5  ng      66408   3  14.175  522663  20.0
unknown14.827       14.827     3.0  ng      77014   3  14.175  522663  20.0
unknown14.892       14.892     3.3  ng      86091   3  14.175  522663  20.0
unknown14.963       14.963     5.7  ng     149629   3  14.175  522663  20.0
n‐Hexadecanoic ...  17.851    11.7  ng     452623   4  16.933  777291  20.0
Heptadecanoic acid  19.139     2.8  ng     132379   5  21.127  959584  20.0
1‐Docosene          20.868     4.2  ng     200266   5  21.127  959584  20.0
11‐Methyl‐13‐te...  22.380     2.7  ng      97122   6  23.274  708793  20.0
Nonadecane          23.780     2.8  ng      99100   6  23.274  708793  20.0
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