
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM041423\
  Data File : BM039434.D                                          
  Acq On    : 14 Apr 2023  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2341‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: rteint.p
  Integrator: RTE
  Smoothing : ON                             Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 3 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.2                            Max Peaks: 100
  Stop Thrs : 0                          Peak Location: TOP     
 
  If leading or trailing edge < 100 prefer < Baseline drop else tangent >
  Peak separation: 5
 
  Method    : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM032923.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BM039434.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.940   293  298  308 rBV   619338    845464   7.93%   1.407%
  2   5.428   374  381  398 rBV  1341734   2079927  19.52%   3.462%
  3   7.051   649  657  675 rBV  1530021   2716411  25.49%   4.521%
  4   7.851   786  793  802 rBV   615928   1008483   9.46%   1.678%
  5   9.022   983  992 1013 rBV  1097747   2001404  18.78%   3.331%
 
  6  10.663  1263 1271 1286 rBV   775331   1367993  12.84%   2.277%
  7  13.127  1683 1690 1704 rBV  2881410   4306806  40.41%   7.168%
  8  14.510  1918 1925 1936 rBV  1149308   1738674  16.31%   2.894%
  9  14.939  1992 1998 2010 rBV   171486    345273   3.24%   0.575%
 10  15.868  2152 2156 2173 rVB2  411433    777129   7.29%   1.293%
 
 11  16.004  2173 2179 2195 rVB  1098769   1657153  15.55%   2.758%
 12  16.668  2288 2292 2299 rBV3   61367    112758   1.06%   0.188%
 13  17.262  2387 2393 2402 rVB  1324480   2044192  19.18%   3.402%
 14  17.927  2501 2506 2511 rVB   229279    313694   2.94%   0.522%
 15  18.168  2539 2547 2555 rBV  4660121   8015170  75.20%  13.340%
 
 16  18.345  2573 2577 2591 rVB2  352600   1166851  10.95%   1.942%
 17  19.445  2756 2764 2787 rBV  6297105  10657864 100.00%  17.738%
 18  19.650  2793 2799 2811 rVB   830110   1807916  16.96%   3.009%
 19  19.886  2834 2839 2852 rVB  4885322   6046216  56.73%  10.063%
 20  20.592  2954 2959 2966 rVB   842353   1558259  14.62%   2.593%
 
 21  21.150  3050 3054 3063 rBV   634307    940602   8.83%   1.565%
 22  21.362  3085 3090 3098 rBV2 1014538   1801993  16.91%   2.999%
 23  21.450  3100 3105 3118 rVV  1581282   2302095  21.60%   3.831%
 24  22.074  3208 3211 3219 rVB   713812   1227513  11.52%   2.043%
 25  22.874  3343 3347 3357 rVB   516860    986083   9.25%   1.641%
 
 26  23.833  3505 3510 3524 rVB2 1079159   2258113  21.19%   3.758%
 
 
                        Sum of corrected areas:    60084036
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM041423\
  Data File : BM039434.D                                          
  Acq On    : 14 Apr 2023  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2341‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM032923.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\BM041423\
  Data File : BM039434.D                                          
  Acq On    : 14 Apr 2023  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2341‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM032923.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  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.940   16.77 ng         845464   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.851

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 72
 2 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 17
 3 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 17
 4 Morpholine, 4‐methyl‐               101 C5H11NO        000109‐02‐4 9 
 5 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 9 

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 298 (4.940 min): BM039434.D\data.ms (-293) (-)
43.0

101.0

149.0 221.1190.9 281.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

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

101.0
13.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #4529: 2,3-Butanedione, monooxime
43.0

101.0

13.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #21825: Acetic acid, cyano-, 1,1-dimethylethyl ester
59.0

126.0

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  43.00  100.00%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  59.00   59.95%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z 101.00   21.45%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  58.00   14.77%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  41.00    8.86%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM041423\
  Data File : BM039434.D                                          
  Acq On    : 14 Apr 2023  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2341‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM032923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Dodecanoic acid                 Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.939    3.97 ng         345273   Acenaphthene‐d10           14.510

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 93
 2 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 80
 3 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 80
 4 Nonanoic acid                       158 C9H18O2        000112‐05‐0 58
 5 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 52

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1998 (14.939 min): BM039434.D\data.ms (-1992) (-
73.0

43.0

129.0

170.9200.1 280.8

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #75719: Dodecanoic acid
73.0

129.0
43.0 200.0

164.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #60689: Undecanoic acid
60.0

129.029.0
186.097.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #92068: Tridecanoic acid
73.0

43.0

129.0
214.0171.0

15.00

m/z  73.00  100.00%

15.00

m/z  60.00   89.60%

15.00

m/z  43.00   62.53%

15.00

m/z  41.00   56.16%

15.00

m/z  55.00   55.92%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM041423\
  Data File : BM039434.D                                          
  Acq On    : 14 Apr 2023  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2341‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM032923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Benzophenone                    Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.868    8.94 ng         777129   Acenaphthene‐d10           14.510

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 96
 2 Benzenecarbothioic acid, S‐methy... 152 C8H8OS         005925‐68‐8 49
 3 Benzene, 4‐methyl‐1,2‐dinitro‐      182 C7H6N2O4       000610‐39‐9 46
 4 2‐Chloro‐1‐phenyl‐1‐propanone       168 C9H9ClO        006084‐17‐9 43
 5 Benzenebutanoic acid, .gamma.‐oxo‐  178 C10H10O3       002051‐95‐8 43
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0
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m/z-->

Abundance Scan 2156 (15.868 min): BM039434.D\data.ms (-2152) (-
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239.0 334.9281.1142.9
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Abundance #56925: Benzophenone
105.0

182.0

51.0
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Abundance #30107: Benzenecarbothioic acid, S-methyl ester
105.0

51.0

152.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #57322: Benzene, 4-methyl-1,2-dinitro-
30.0

182.078.0

134.0

15.50 16.00

m/z 105.00  100.00%

15.50 16.00

m/z  77.00   66.18%

15.50 16.00

m/z 182.00   49.84%

15.50 16.00

m/z  50.95   25.08%

15.50 16.00

m/z  83.00   11.46%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM041423\
  Data File : BM039434.D                                          
  Acq On    : 14 Apr 2023  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2341‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM032923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  7,9‐Di‐tert‐butyl‐1‐oxaspir...  Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.927    3.07 ng         313694   Phenanthrene‐d10           17.262

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 7,9‐Di‐tert‐butyl‐1‐oxaspiro(4,5... 276 C17H24O3       082304‐66‐3 99
 2 Butylated Hydroxytoluene            220 C15H24O        000128‐37‐0 60
 3 Ethanone, 1‐(5,6,7,8‐tetrahydro‐... 220 C14H20O2       071596‐88‐8 50
 4 Benzenamine, N,N‐diethyl‐4‐(2‐ni... 220 C12H16N2O2     064462‐51‐7 42
 5 1‐Methyl‐1H‐pyrazolo[3,4‐b]pyrid... 220 C10H16N4Si     1000468‐34‐6 41

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2506 (17.927 min): BM039434.D\data.ms (-2501) (-
57.0 205.0

109.0 261.0160.9
340.9

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #168692: 7,9-Di-tert-butyl-1-oxaspiro(4,5)deca-6,9-diene-
57.0

205.0

91.0
135.0 261.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #99218: Butylated Hydroxytoluene
205.0

57.0 145.0105.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #99056: Ethanone, 1-(5,6,7,8-tetrahydro-2,8,8-trimethyl-4
205.043.0

163.0
121.0

77.0

18.00

m/z  57.05  100.00%

18.00

m/z 205.00   86.18%

18.00

m/z  55.00   61.84%

18.00

m/z  41.00   49.83%

18.00

m/z 217.05   46.72%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM041423\
  Data File : BM039434.D                                          
  Acq On    : 14 Apr 2023  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2341‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM032923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.168   78.42 ng        8015170   Phenanthrene‐d10           17.262

 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 95
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 93
 4 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 87
 5 8‐Methylnonanoic acid               172 C10H20O2       005963‐14‐4 46

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2547 (18.168 min): BM039434.D\data.ms (-2539) (-
73.0

129.0

213.1
171.1 256.1

315.035.9 357.

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #143508: n-Hexadecanoic acid
43.0

256.0

129.0
83.0 213.0

171.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #92069: Tridecanoic acid
73.0

129.0
29.0 171.0

214.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

129.0
29.0 228.0185.0

18.00 18.50

m/z  73.00  100.00%

18.00 18.50

m/z  60.00   83.56%

18.00 18.50

m/z  43.00   76.96%

18.00 18.50

m/z  57.10   64.82%

18.00 18.50

m/z  55.00   61.74%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM041423\
  Data File : BM039434.D                                          
  Acq On    : 14 Apr 2023  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2341‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM032923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.345   11.42 ng        1166850   Phenanthrene‐d10           17.262

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 94
 2 Tetracosane, 1‐iodo‐                464 C24H49I        1000406‐32‐0 91
 3 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 87
 4 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 87
 5 Decane, 1‐iodo‐                     268 C10H21I        002050‐77‐3 81

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2577 (18.345 min): BM039434.D\data.ms (-2573) (-
57.1

99.1
141.0 183.1 267.1224.0 323.3

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #176384: Eicosane
57.0

99.0
141.0 282.0183.0 225.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #330025: Tetracosane, 1-iodo-
57.0

99.0
155.0 337.0197.0 239.0 281.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #141057: Octadecane
57.0

99.0
141.0 254.0183.0

18.00 18.50

m/z  57.10  100.00%

18.00 18.50

m/z  71.10   72.49%

18.00 18.50

m/z  43.00   56.93%

18.00 18.50

m/z  85.10   55.15%

18.00 18.50

m/z  41.00   21.20%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM041423\
  Data File : BM039434.D                                          
  Acq On    : 14 Apr 2023  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2341‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM032923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Octadecanoic acid               Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.445   92.59 ng       10657900   Chrysene‐d12               21.450

 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 87
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 87
 4 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 68
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 62

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2764 (19.445 min): BM039434.D\data.ms (-2756) (-
73.0

129.0

185.1 241.2

325.1 414.9

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #179089: Octadecanoic acid
73.0

129.0

185.0 284.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #126202: Pentadecanoic acid
43.0

242.0
129.0

185.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

129.0
228.0

26.0 181.0

19.50

m/z  73.00  100.00%

19.50

m/z  43.05   83.64%

19.50

m/z  60.00   81.48%

19.50

m/z  57.10   73.12%

19.50

m/z  55.00   65.11%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM041423\
  Data File : BM039434.D                                          
  Acq On    : 14 Apr 2023  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2341‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM032923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Heneicosane                     Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.650   15.71 ng        1807920   Chrysene‐d12               21.450

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 91
 2 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 83
 3 Octadecane, 1‐iodo‐                 380 C18H37I        000629‐93‐6 83
 4 Dodecane, 2‐methyl‐6‐propyl‐        226 C16H34         055045‐08‐4 80
 5 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 74

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2799 (19.650 min): BM039434.D\data.ms (-2793) (-
57.1

113.1
169.1 225.1 309.2 380.2 428.9

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 #287976: Heptacosane
57.0

113.0
169.0 380.0225.0 281.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #287349: Octadecane, 1-iodo-
57.0

113.0 253.0169.0

19.50 20.00

m/z  57.10  100.00%

19.50 20.00

m/z  71.10   71.48%

19.50 20.00

m/z  43.05   60.54%

19.50 20.00

m/z  85.10   52.77%

19.50 20.00

m/z  55.00   21.91%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM041423\
  Data File : BM039434.D                                          
  Acq On    : 14 Apr 2023  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2341‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM032923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Tricosane                       Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.592   13.54 ng        1558260   Chrysene‐d12               21.450

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tricosane                           324 C23H48         000638‐67‐5 94
 2 Heptadecane, 9‐hexyl‐               324 C23H48         055124‐79‐3 94
 3 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 91
 4 Eicosane, 10‐methyl‐                296 C21H44         054833‐23‐7 91
 5 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 91

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2959 (20.592 min): BM039434.D\data.ms (-2954) (-
57.0

113.1
169.1 281.0225.1 337.3 474.9390.1

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #229644: Tricosane
57.0

324.0113.0
169.0 267.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #229650: Heptadecane, 9-hexyl-
43.0

210.099.0
155.0 267.0 323.0

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

20.50

m/z  57.05  100.00%

20.50

m/z  71.05   72.52%

20.50

m/z  43.05   60.19%

20.50

m/z  85.05   51.66%

20.50

m/z  55.00   21.38%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM041423\
  Data File : BM039434.D                                          
  Acq On    : 14 Apr 2023  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2341‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM032923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Cyclohexadecane                 Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.150    8.17 ng         940602   Chrysene‐d12               21.450

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexadecane                     224 C16H32         000295‐65‐8 94
 2 Pentadecafluorooctanoic acid, pe... 624 C23H31F15O2    1000406‐04‐5 94
 3 Cyclopentadecane                    210 C15H30         000295‐48‐7 93
 4 n‐Nonadecanol‐1                     284 C19H40O        001454‐84‐8 93
 5 Cyclooctacosane                     392 C28H56         000297‐24‐5 91

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3054 (21.150 min): BM039434.D\data.ms (-3050) (-
57.0

125.1
207.0

280.1 460.9356.0

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

5000

m/z-->

Abundance #104594: Cyclohexadecane
55.0

125.0
224.0

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

5000

m/z-->

Abundance #347387: Pentadecafluorooctanoic acid, pentadecyl ester
57.0

125.0 210.0
415.0 606.0281.0

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

5000

m/z-->

Abundance #87654: Cyclopentadecane
55.0

125.0 210.0

21.00 21.50

m/z  57.05  100.00%

21.00 21.50

m/z  43.00   85.73%

21.00 21.50

m/z  55.00   80.62%

21.00 21.50

m/z  83.05   77.20%

21.00 21.50

m/z  69.00   69.38%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM041423\
  Data File : BM039434.D                                          
  Acq On    : 14 Apr 2023  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2341‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM032923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Tetracosane                     Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 22.074   10.66 ng        1227510   Chrysene‐d12               21.450

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 91
 2 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 91
 3 Heptadecane, 9‐octyl‐               352 C25H52         007225‐64‐1 91
 4 Dotriacontane, 1‐iodo‐              576 C32H65I        1000406‐32‐4 91
 5 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 90

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3211 (22.074 min): BM039434.D\data.ms (-3208) (-
57.1

127.1
211.1 283.0 351.2 448.1505.2

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

5000

m/z-->

Abundance #246481: Tetracosane
57.0

127.0 197.0 338.0267.0

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

5000

m/z-->

Abundance #307033: Octacosane, 2-methyl-
57.0

127.0 365.0197.0 267.0

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

5000

m/z-->

Abundance #262017: Heptadecane, 9-octyl-
57.0

239.0127.0
296.0

22.00

m/z  57.10  100.00%

22.00

m/z  71.10   71.38%

22.00

m/z  43.00   57.52%

22.00

m/z  85.10   54.65%

22.00

m/z  55.05   25.68%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM041423\
  Data File : BM039434.D                                          
  Acq On    : 14 Apr 2023  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2341‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM032923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  Tetracosane, 1‐iodo‐            Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 22.874    8.73 ng         986083   Perylene‐d12               23.833

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 93
 2 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 90
 3 Tetracosane, 1‐iodo‐                464 C24H49I        1000406‐32‐0 87
 4 Heptadecane, 9‐octyl‐               352 C25H52         007225‐64‐1 87
 5 Docosane, 1‐iodo‐                   436 C22H45I        1000406‐31‐9 87
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM041423\
  Data File : BM039434.D                                          
  Acq On    : 14 Apr 2023  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2341‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM032923.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‐...   4.940    16.8  ng     845464   1   7.851 1008480  20.0
Dodecanoic acid     14.939     4.0  ng     345273   3  14.510 1738670  20.0
Benzophenone        15.868     8.9  ng     777129   3  14.510 1738670  20.0
7,9‐Di‐tert‐but...  17.927     3.1  ng     313694   4  17.262 2044190  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.168    78.4  ng    8015170   4  17.262 2044190  20.0
Eicosane            18.345    11.4  ng    1166850   4  17.262 2044190  20.0
Octadecanoic acid   19.445    92.6  ng   10657900   5  21.450 2302100  20.0
Heneicosane         19.650    15.7  ng    1807920   5  21.450 2302100  20.0
Tricosane           20.592    13.5  ng    1558260   5  21.450 2302100  20.0
Cyclohexadecane     21.150     8.2  ng     940602   5  21.450 2302100  20.0
Tetracosane         22.074    10.7  ng    1227510   5  21.450 2302100  20.0
Tetracosane, 1‐...  22.874     8.7  ng     986083   6  23.833 2258110  20.0
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