
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110123\
  Data File : BM042546.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  19:01
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5169‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   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‐BM103023.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BM042546.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.010   305  310  315 rBV    35935     53901   1.75%   0.248%
  2   5.457   379  386  400 rBV  1135787   1607848  52.09%   7.404%
  3   7.087   656  663  675 rBV  1106782   1723047  55.83%   7.934%
  4   7.922   797  805  817 rBV   313923    493247  15.98%   2.271%
  5   9.122  1001 1009 1017 rBV   676229   1090979  35.35%   5.024%
 
  6  10.739  1278 1284 1291 rBV   372712    610330  19.77%   2.810%
  7  11.663  1436 1441 1446 rBV    23290     38504   1.25%   0.177%
  8  11.934  1481 1487 1492 rBV5   17556     31769   1.03%   0.146%
  9  12.716  1615 1620 1627 rBV7   17642     37290   1.21%   0.172%
 10  13.022  1668 1672 1680 rVB    54313     79888   2.59%   0.368%
 
 11  13.192  1695 1701 1712 rBV  1586502   2223072  72.03%  10.237%
 12  13.322  1713 1723 1728 rVV5   26883     79425   2.57%   0.366%
 13  13.416  1733 1739 1746 rBV   203822    325599  10.55%   1.499%
 14  13.969  1829 1833 1839 rVB    60218     90297   2.93%   0.416%
 15  14.398  1902 1906 1914 rVB3   39124     57879   1.88%   0.267%
 
 16  14.569  1930 1935 1945 rVB   539858    806085  26.12%   3.712%
 17  15.345  2064 2067 2071 rVB    55073     65509   2.12%   0.302%
 18  15.745  2129 2135 2140 rBV    77906    137019   4.44%   0.631%
 19  15.969  2170 2173 2180 rBV5   24959     32500   1.05%   0.150%
 20  16.063  2184 2189 2201 rVV  1400703   1969362  63.81%   9.069%
 
 21  16.216  2210 2215 2223 rBV   131540    224027   7.26%   1.032%
 22  16.668  2289 2292 2297 rBV6   26453     38958   1.26%   0.179%
 23  17.004  2345 2349 2352 rBV    64385     75621   2.45%   0.348%
 24  17.045  2352 2356 2361 rVB   101845    129113   4.18%   0.595%
 25  17.321  2398 2403 2408 rBV   675723    942733  30.54%   4.341%
 
 26  17.363  2408 2410 2418 rVB    58894     83864   2.72%   0.386%
 27  17.745  2471 2475 2479 rVB2   84544     97264   3.15%   0.448%
 28  17.939  2505 2508 2514 rVB   106242    122452   3.97%   0.564%
 29  18.174  2543 2548 2556 rBV   531612    764000  24.75%   3.518%
 30  18.439  2590 2593 2597 rVB    77097     83789   2.71%   0.386%
 
 31  19.086  2698 2703 2706 rBV2  638404    790357  25.61%   3.639%
 32  19.115  2706 2708 2720 rVB2  363687    488753  15.84%   2.251%
 33  19.245  2727 2730 2734 rBV    75211     92443   3.00%   0.426%
 34  19.380  2749 2753 2757 rVB   108343    146199   4.74%   0.673%
 35  19.451  2761 2765 2771 rBV   282500    394755  12.79%   1.818%
 
 36  19.745  2812 2815 2822 rVB   122113    147923   4.79%   0.681%
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  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110123\
  Data File : BM042546.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  19:01
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5169‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   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‐BM103023.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  19.939  2843 2848 2855 rBV  2681989   3086415 100.00%  14.212%
 38  20.533  2946 2949 2955 rBV4  105351    175234   5.68%   0.807%
 39  21.168  3055 3057 3064 rVB3  260279    333542  10.81%   1.536%
 40  21.503  3110 3114 3119 rVB   780519    980933  31.78%   4.517%
 
 41  23.927  3521 3526 3534 rVB   502029    964480  31.25%   4.441%
 
 
                        Sum of corrected areas:    21716405
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  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110123\
  Data File : BM042546.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  19:01
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5169‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM103023.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_M\Data\BM110123\
  Data File : BM042546.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  19:01
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5169‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM103023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.010    2.19 ng          53901   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.922

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 72
 2 2‐(2‐methoxyethoxy)propanoic aci... 190 C8H14O5        1000506‐61‐7 45
 3 Acetic acid, 1,1‐dimethylethyl e... 116 C6H12O2        000540‐88‐5 39
 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 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 310 (5.010 min): BM042546.D\data.ms (-305) (-)
43.0

101.1

77.0 207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

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

15.0 101.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #65193: 2-(2-methoxyethoxy)propanoic acid, O-acetyl-
43.0

103.0

15.0 73.0 130.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #9311: Acetic acid, 1,1-dimethylethyl ester
43.0

101.0
15.0 73.0

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  43.05  100.00%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.10   53.28%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.10   18.53%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.00   15.23%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.10    7.09%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110123\
  Data File : BM042546.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  19:01
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5169‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM103023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  2,4,7,9‐Tetramethyl‐5‐decyn...  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.416    8.08 ng         325599   Acenaphthene‐d10           14.569

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,4,7,9‐Tetramethyl‐5‐decyn‐4,7‐... 226 C14H26O2       000126‐86‐3 78
 2 Metacetamol                         151 C8H9NO2        000621‐42‐1 47
 3 Acetaminophen                       151 C8H9NO2        000103‐90‐2 47
 4 2‐Propenal, 3‐(2,2,6‐trimethyl‐7... 194 C12H18O2       055759‐91‐6 45
 5 4‐Amino‐2‐methylpyrimidine          109 C5H7N3         000074‐69‐1 43

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1739 (13.416 min): BM042546.D\data.ms (-1733) (-
43.1

109.1

151.1

69.0
173.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #106944: 2,4,7,9-Tetramethyl-5-decyn-4,7-diol
109.043.0

151.0

69.0

15.0 192.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #28724: Metacetamol
109.0

151.0

43.0
80.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #28727: Acetaminophen
109.0

151.0

43.0 80.0
15.0

13.50

m/z  43.10  100.00%

13.50

m/z 109.10   57.46%

13.50

m/z 151.05   30.71%

13.50

m/z  41.10   27.08%

13.50

m/z  57.10   14.55%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110123\
  Data File : BM042546.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  19:01
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5169‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM103023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Tetradecane, 1‐iodo‐            Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.969    2.24 ng          90297   Acenaphthene‐d10           14.569

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tetradecane, 1‐iodo‐                324 C14H29I        019218‐94‐1 90
 2 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 86
 3 Dodecane, 1‐iodo‐                   296 C12H25I        004292‐19‐7 78
 4 Heptadecane, 2,6‐dimethyl‐          268 C19H40         054105‐67‐8 64
 5 Heptadecane, 2,6,10,14‐tetramethyl‐ 296 C21H44         018344‐37‐1 64

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1833 (13.969 min): BM042546.D\data.ms (-1829) (-
43.1

85.1

141.1 183.1

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #228592: Tetradecane, 1-iodo-
57.0

99.0 155.0 197.0 324.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #107217: Hexadecane
57.0

99.0 141.0 226.0183.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #193303: Dodecane, 1-iodo-
57.0

99.0 155.0
296.0197.0

14.00

m/z  43.10  100.00%

14.00

m/z  57.10   90.09%

14.00

m/z  71.10   81.75%

14.00

m/z  85.10   42.95%

14.00

m/z  41.10   38.63%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110123\
  Data File : BM042546.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  19:01
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5169‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM103023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Pentadecane, 2,6,10‐trimethyl‐  Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.745    3.40 ng         137019   Acenaphthene‐d10           14.569

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentadecane, 2,6,10‐trimethyl‐      254 C18H38         003892‐00‐0 83
 2 Undecane                            156 C11H24         001120‐21‐4 83
 3 Silane, trichlorooctadecyl‐         386 C18H37Cl3Si    000112‐04‐9 80
 4 Heptane, 3,4‐dimethyl‐              128 C9H20          000922‐28‐1 74
 5 Heptadecane, 2,6,10,14‐tetramethyl‐ 296 C21H44         018344‐37‐1 64

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2135 (15.745 min): BM042546.D\data.ms (-2129) (-
57.1

99.0
168.1 281.1221.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #141076: Pentadecane, 2,6,10-trimethyl-
57.0

99.0
183.0141.0 239.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #33081: Undecane
57.0

156.099.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #292194: Silane, trichlorooctadecyl-
57.0

99.0
141.0 189.0231.0273.0315.0 386.015.0

15.50 16.00

m/z  57.10  100.00%

15.50 16.00

m/z  43.10   63.86%

15.50 16.00

m/z  71.10   50.85%

15.50 16.00

m/z  41.10   32.77%

15.50 16.00

m/z  55.05   23.80%

8270‐BM103023.M Thu Nov 02 04:49:18 2023                                                      Page: 7

Instrument :
BNA_M
ClientSampleId :
SU-02-10302023



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110123\
  Data File : BM042546.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  19:01
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5169‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM103023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Dodecane, 2,7,10‐trimethyl‐     Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.216    4.75 ng         224027   Phenanthrene‐d10           17.321

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dodecane, 2,7,10‐trimethyl‐         212 C15H32         074645‐98‐0 90
 2 Hexadecane, 2,6,11,15‐tetramethyl‐  282 C20H42         000504‐44‐9 90
 3 Decane, 5‐propyl‐                   184 C13H28         017312‐62‐8 81
 4 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 80
 5 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 80

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2215 (16.216 min): BM042546.D\data.ms (-2210) (-
57.1

85.1

113.2
183.1155.2 230.3

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

5000

m/z-->

Abundance #90204: Dodecane, 2,7,10-trimethyl-
57.0

85.029.0
113.0

183.0141.0

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

5000

m/z-->

Abundance #176402: Hexadecane, 2,6,11,15-tetramethyl-
57.0

85.0

113.0 169.0
29.0 141.0 197.0 267.0

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

5000

m/z-->

Abundance #59032: Decane, 5-propyl-
57.0

85.0

29.0
140.0

184.0

16.00 16.50

m/z  57.10  100.00%

16.00 16.50

m/z  43.10   79.93%

16.00 16.50

m/z  71.10   72.60%

16.00 16.50

m/z  41.10   41.53%

16.00 16.50

m/z  85.10   32.63%

8270‐BM103023.M Thu Nov 02 04:49:19 2023                                                      Page: 8

Instrument :
BNA_M
ClientSampleId :
SU-02-10302023



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110123\
  Data File : BM042546.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  19:01
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5169‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM103023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Undecane, 5‐methyl‐             Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.045    2.74 ng         129113   Phenanthrene‐d10           17.321

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Undecane, 5‐methyl‐                 170 C12H26         001632‐70‐8 80
 2 Undecane, 2‐methyl‐                 170 C12H26         007045‐71‐8 80
 3 Dodecane                            170 C12H26         000112‐40‐3 80
 4 Tetradecane, 1‐iodo‐                324 C14H29I        019218‐94‐1 80
 5 Dodecane, 2,7,10‐trimethyl‐         212 C15H32         074645‐98‐0 74

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2356 (17.045 min): BM042546.D\data.ms (-2352) (-
57.1

113.1
183.2 246.2214.1150.0 281.1

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #45488: Undecane, 5-methyl-
43.0

85.0

170.0126.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #45487: Undecane, 2-methyl-
43.0

85.0

127.0
170.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #45479: Dodecane
43.0

85.0

170.0127.0

17.00

m/z  57.10  100.00%

17.00

m/z  71.10   74.69%

17.00

m/z  43.10   63.19%

17.00

m/z  85.10   42.91%

17.00

m/z  41.10   38.79%

8270‐BM103023.M Thu Nov 02 04:49:21 2023                                                      Page: 9
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110123\
  Data File : BM042546.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  19:01
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5169‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM103023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Dodecane, 2‐methyl‐             Concentration Rank 14

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.745    2.06 ng          97264   Phenanthrene‐d10           17.321

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dodecane, 2‐methyl‐                 184 C13H28         001560‐97‐0 76
 2 Docosane                            310 C22H46         000629‐97‐0 72
 3 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 72
 4 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 72
 5 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 72

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2475 (17.745 min): BM042546.D\data.ms (-2471) (-
57.1

167.199.1
211.1 281.1

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #59048: Dodecane, 2-methyl-
57.0

141.099.0

184.015.0

50 100 150 200 250 300
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
0

5000

m/z-->

Abundance #176386: Eicosane
57.0

99.0
141.0 282.0183.0 225.0

17.50 18.00

m/z  57.10  100.00%

17.50 18.00

m/z  43.10   85.11%

17.50 18.00

m/z  71.10   67.31%

17.50 18.00

m/z  41.10   45.75%

17.50 18.00

m/z  85.10   45.05%

8270‐BM103023.M Thu Nov 02 04:49:21 2023                                                      Page: 10
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110123\
  Data File : BM042546.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  19:01
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5169‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM103023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Hexadecanoic acid, methyl e...  Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.939    2.60 ng         122452   Phenanthrene‐d10           17.321

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexadecanoic acid, methyl ester     270 C17H34O2       000112‐39‐0 97
 2 Tridecanoic acid, methyl ester      228 C14H28O2       001731‐88‐0 94
 3 Pentadecanoic acid, 14‐methyl‐, ... 270 C17H34O2       005129‐60‐2 93
 4 Pentadecanoic acid, methyl ester    256 C16H32O2       007132‐64‐1 81
 5 7‐Methyloctanoic acid, methyl ester 172 C10H20O2       005129‐53‐3 76

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2508 (17.939 min): BM042546.D\data.ms (-2505) (-
74.1

43.1

143.0 227.3101.1 185.2 270.3

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

5000

m/z-->

Abundance #161212: Hexadecanoic acid, methyl ester
74.0

43.0

143.0
101.0 227.0171.0199.0 270.0

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

5000

m/z-->

Abundance #109337: Tridecanoic acid, methyl ester
74.0

43.0

143.0 185.0101.0 228.0

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

5000

m/z-->

Abundance #161236: Pentadecanoic acid, 14-methyl-, methyl ester
74.0

43.0

143.0101.0 227.0 270.0185.0

18.00

m/z  74.10  100.00%

18.00

m/z  87.05   72.78%

18.00

m/z  43.10   39.42%

18.00

m/z  55.10   32.11%

18.00

m/z  41.10   31.75%

8270‐BM103023.M Thu Nov 02 04:49:23 2023                                                      Page: 11

Instrument :
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110123\
  Data File : BM042546.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  19:01
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5169‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM103023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.174   16.21 ng         764000   Phenanthrene‐d10           17.321

 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 94
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 87
 4 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 68
 5 12‐Bromododecanoic acid             278 C12H23BrO2     073367‐80‐3 50

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2548 (18.174 min): BM042546.D\data.ms (-2543) (-
73.143.1

129.0
213.2

171.1 256.3

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 #109281: Tetradecanoic acid
73.0

43.0

129.0
228.0185.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0

199.0 242.0

167.0

18.00 18.50

m/z  73.10  100.00%

18.00 18.50

m/z  43.10   97.93%

18.00 18.50

m/z  60.10   86.89%

18.00 18.50

m/z  41.10   83.67%

18.00 18.50

m/z  55.10   74.98%

8270‐BM103023.M Thu Nov 02 04:49:26 2023                                                      Page: 12
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110123\
  Data File : BM042546.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  19:01
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5169‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM103023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  9,12‐Octadecadienoic acid, ...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.086   16.77 ng         790357   Phenanthrene‐d10           17.321

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9,12‐Octadecadienoic acid, methy... 294 C19H34O2       002462‐85‐3 99
 2 9,12‐Octadecadienoic acid, methy... 294 C19H34O2       002566‐97‐4 99
 3 9,12‐Octadecadienoic acid (Z,Z)‐... 294 C19H34O2       000112‐63‐0 98
 4 Methyl 10‐trans,12‐cis‐octadecad... 294 C19H34O2       1000336‐44‐2 97
 5 8,11‐Octadecadienoic acid, methy... 294 C19H34O2       056599‐58‐7 96

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2703 (19.086 min): BM042546.D\data.ms (-2698) (-
67.0

109.1

150.0 263.3206.2 341.1303.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #191900: 9,12-Octadecadienoic acid, methyl ester
67.0

29.0 109.0

150.0 294.0223.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #191926: 9,12-Octadecadienoic acid, methyl ester, (E,E)-
67.0

109.0

149.0 262.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #191920: 9,12-Octadecadienoic acid (Z,Z)-, methyl ester
67.0

109.0
294.0

150.0
220.0

19.00

m/z  67.05  100.00%

19.00

m/z  81.10   79.82%

19.00

m/z  55.10   71.88%

19.00

m/z  41.10   70.78%

19.00

m/z  95.10   50.30%

8270‐BM103023.M Thu Nov 02 04:49:27 2023                                                      Page: 13
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110123\
  Data File : BM042546.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  19:01
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5169‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM103023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  15‐Octadecenoic acid, methy...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.115   10.37 ng         488753   Phenanthrene‐d10           17.321

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 15‐Octadecenoic acid, methyl ester  296 C19H36O2       004764‐72‐1 99
 2 9‐Octadecenoic acid (Z)‐, methyl... 296 C19H36O2       000112‐62‐9 99
 3 12‐Octadecenoic acid, methyl ester  296 C19H36O2       056554‐46‐2 99
 4 9‐Octadecenoic acid, methyl ester   296 C19H36O2       002462‐84‐2 99
 5 11‐Octadecenoic acid, methyl ester  296 C19H36O2       052380‐33‐3 99

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2708 (19.115 min): BM042546.D\data.ms (-2706) (-
55.1

97.1

264.3222.3180.2138.2 354.9

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #194417: 15-Octadecenoic acid, methyl ester
55.0

97.0
264.0

222.0180.0138.0
300.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

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

97.0

137.0 180.0 264.0222.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #194418: 12-Octadecenoic acid, methyl ester
55.0

97.0 264.0

222.0180.0138.0

19.00 19.50

m/z  55.10  100.00%

19.00 19.50

m/z  41.10   81.45%

19.00 19.50

m/z  43.10   62.95%

19.00 19.50

m/z  69.10   61.02%

19.00 19.50

m/z  74.10   52.32%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110123\
  Data File : BM042546.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  19:01
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5169‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM103023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  Octadecanoic acid               Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.451    8.05 ng         394755   Chrysene‐d12               21.503

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 99
 2 Octadecanoic acid, 2‐(2‐hydroxye... 372 C22H44O4       000106‐11‐6 91
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 86
 4 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 76
 5 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 70

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2765 (19.451 min): BM042546.D\data.ms (-2761) (-
43.1

129.083.1
185.2 241.2

284.3
357.2

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #179089: Octadecanoic acid
73.0

129.0

29.0 185.0 284.0241.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #281394: Octadecanoic acid, 2-(2-hydroxyethoxy)ethyl es
43.0

284.0

129.083.0
185.0 241.0

372.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.0

129.0

29.0
199.0 242.0

19.50

m/z  43.10  100.00%

19.50

m/z  73.10   81.91%

19.50

m/z  60.05   77.49%

19.50

m/z  41.10   77.11%

19.50

m/z  57.10   75.07%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110123\
  Data File : BM042546.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  19:01
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5169‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM103023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  Eicosanoic acid                 Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.533    3.57 ng         175234   Chrysene‐d12               21.503

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eicosanoic acid                     312 C20H40O2       000506‐30‐9 78
 2 Pyrene, 1‐methyl‐                   216 C17H12         002381‐21‐7 56
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 48
 4 11H‐Benzo[b]fluorene                216 C17H12         000243‐17‐4 42
 5 Pyrene, 2‐methyl‐                   216 C17H12         003442‐78‐2 42

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2949 (20.533 min): BM042546.D\data.ms (-2946) (-
43.1

216.1

129.1

269.1
357.0 429.

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #214913: Eicosanoic acid
43.0

129.0

312.0

185.0
241.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #94569: Pyrene, 1-methyl-
216.0

108.0
163.063.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.0

129.0

199.0
27.0

244.0

20.50

m/z  43.10  100.00%

20.50

m/z 216.10   74.69%

20.50

m/z  55.10   71.53%

20.50

m/z  41.10   69.24%

20.50

m/z  73.10   68.99%

8270‐BM103023.M Thu Nov 02 04:49:30 2023                                                      Page: 16

Instrument :
BNA_M
ClientSampleId :
SU-02-10302023



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110123\
  Data File : BM042546.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  19:01
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5169‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM103023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 14  1‐Hexadecene, 16‐bromo‐         Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.168    6.80 ng         333542   Chrysene‐d12               21.503

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexadecene, 16‐bromo‐             302 C16H31Br       118625‐56‐2 80
 2 1‐Hexadecanol                       242 C16H34O        036653‐82‐4 58
 3 Cyclohexane, 1,2,4,5‐tetraethyl‐... 196 C14H28         061142‐24‐3 58
 4 1‐Docosene                          308 C22H44         001599‐67‐3 46
 5 Cyclopentane, 1‐ethyl‐3‐methyl‐     112 C8H16          003726‐47‐4 42

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3057 (21.168 min): BM042546.D\data.ms (-3055) (-
55.1

111.1

357.3161.1 227.1 296.1 475.1

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #201914: 1-Hexadecene, 16-bromo-
55.0

111.0
164.0 304.0

218.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #126369: 1-Hexadecanol
55.0

111.0

196.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #71781: Cyclohexane, 1,2,4,5-tetraethyl-, (1.alpha.,2.alph
55.0

111.0

167.0

21.00 21.50

m/z  55.10  100.00%

21.00 21.50

m/z  83.10   96.09%

21.00 21.50

m/z  97.10   75.14%

21.00 21.50

m/z  69.10   74.33%

21.00 21.50

m/z  43.10   54.80%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM110123\
  Data File : BM042546.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  19:01
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5169‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM103023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
2‐Pentanone, 4‐...   5.010     2.2  ng      53901   1   7.922  493247  20.0
2,4,7,9‐Tetrame...  13.416     8.1  ng     325599   3  14.569  806085  20.0
Tetradecane, 1‐...  13.969     2.2  ng      90297   3  14.569  806085  20.0
Pentadecane, 2,...  15.745     3.4  ng     137019   3  14.569  806085  20.0
Dodecane, 2,7,1...  16.216     4.8  ng     224027   4  17.321  942733  20.0
Undecane, 5‐met...  17.045     2.7  ng     129113   4  17.321  942733  20.0
Dodecane, 2‐met...  17.745     2.1  ng      97264   4  17.321  942733  20.0
Hexadecanoic ac...  17.939     2.6  ng     122452   4  17.321  942733  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.174    16.2  ng     764000   4  17.321  942733  20.0
9,12‐Octadecadi...  19.086    16.8  ng     790357   4  17.321  942733  20.0
15‐Octadecenoic...  19.115    10.4  ng     488753   4  17.321  942733  20.0
Octadecanoic acid   19.451     8.1  ng     394755   5  21.503  980933  20.0
Eicosanoic acid     20.533     3.6  ng     175234   5  21.503  980933  20.0
1‐Hexadecene, 1...  21.168     6.8  ng     333542   5  21.503  980933  20.0
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