
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM040725\
  Data File : BM049836.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  12:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1675‐21
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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‐BM031325.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BM049836.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.375   397  406  415 rBV  7550524  10773333   4.77%   0.971%
  2   6.969   668  677  689 rBV  6920492  10906333   4.83%   0.983%
  3   8.946  1005 1013 1021 rBV  4067790   6720600   2.98%   0.606%
  4  10.581  1285 1291 1299 rBV  1515723   2451103   1.09%   0.221%
  5  13.051  1705 1711 1726 rVB  11364911  16800710   7.45%   1.514%
 
  6  14.427  1940 1945 1951 rVB  2603178   4034698   1.79%   0.364%
  7  14.892  2020 2024 2035 rVB  3987099   7375905   3.27%   0.665%
  8  15.457  2072 2120 2123 rBV4 22372850 207291901  91.88%  18.685%
  9  15.922  2194 2199 2203 rVB  9632743  14559434   6.45%   1.312%
 10  17.104  2396 2400 2407 rVB3 1679459   3038521   1.35%   0.274%
 
 11  17.168  2408 2411 2415 rVB2 2217592   2744605   1.22%   0.247%
 12  17.851  2522 2527 2532 rVB  6649850   8841471   3.92%   0.797%
 13  18.192  2559 2585 2604 rVB2 32685774 225622503 100.00%  20.337%
 14  18.545  2642 2645 2650 rVB  2502187   3323527   1.47%   0.300%
 15  18.627  2655 2659 2663 rVV  8238334  12845851   5.69%   1.158%
 
 16  18.668  2663 2666 2671 rVB  5602610   8669405   3.84%   0.781%
 17  18.762  2679 2682 2694 rVB  1529241   3035485   1.35%   0.274%
 18  19.162  2745 2750 2754 rBV  12403037  17063687   7.56%   1.538%
 19  19.233  2756 2762 2765 rBV  8473857  17314308   7.67%   1.561%
 20  19.433  2776 2796 2807 rVB3 31730167 170006427  75.35%  15.324%
 
 21  19.627  2825 2829 2840 rVB  4007140   7564922   3.35%   0.682%
 22  19.804  2854 2859 2870 rVB  19492759  26732347  11.85%   2.410%
 23  20.386  2953 2958 2964 rBV  7802041  11534853   5.11%   1.040%
 24  21.068  3068 3074 3083 rVB  12441172  21820450   9.67%   1.967%
 25  21.427  3127 3135 3145 rVB2 21044228  43176669  19.14%   3.892%
 
 26  21.792  3189 3197 3207 rVB  15431722  33733892  14.95%   3.041%
 27  22.609  3326 3336 3352 rVB  18054258  48205699  21.37%   4.345%
 28  23.556  3486 3497 3510 rVB  17858428  51864445  22.99%   4.675%
 29  24.415  3637 3643 3657 rVB  1975358   5272928   2.34%   0.475%
 30  24.644  3670 3682 3712 rVB  13355671  46901929  20.79%   4.228%
 
 31  25.939  3889 3902 3915 rVB  7291184  28907048  12.81%   2.606%
 32  28.491  4324 4336 4355 rVB4 6204739  30273623  13.42%   2.729%
 
 
                        Sum of corrected areas:  1109408612
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM040725\
  Data File : BM049836.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  12:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1675‐21
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031325.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\BM040725\
  Data File : BM049836.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  12:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1675‐21
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Dodecanoic acid                 Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.892   36.56 ng        7375910   Acenaphthene‐d10           14.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 96
 2 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 86
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 64
 4 Nonanoic acid                       158 C9H18O2        000112‐05‐0 60
 5 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 53
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Abundance Scan 2024 (14.892 min): BM049836.D\data.ms (-2020) (-
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129.1

171.1
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Abundance #75716: Dodecanoic acid
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171.0
15.0
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Abundance #92068: Tridecanoic acid
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29.0
129.0

214.0171.0
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0
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m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

129.0
29.0 228.0185.0

14.50 15.00

m/z  73.10  100.00%

14.50 15.00

m/z  60.00   80.24%

14.50 15.00

m/z  43.10   48.40%

14.50 15.00

m/z  41.10   45.72%

14.50 15.00

m/z  55.10   45.41%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM040725\
  Data File : BM049836.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  12:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1675‐21
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Octadecanoic acid               Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.457 1027.55 ng      207292000   Acenaphthene‐d10           14.428

 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 78
 3 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 55
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 47
 5 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 30
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2120 (15.457 min): BM049836.D\data.ms (-2072) (-
73.1

241.3129.1
185.2

313.3 387.3 447.3
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0
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m/z-->

Abundance #179091: Octadecanoic acid
43.0

129.0

284.0185.0

237.0
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0
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m/z-->

Abundance #126203: Pentadecanoic acid
73.0

129.0

242.0
185.0

26.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #46961: n-Decanoic acid
60.0

129.0

15.50

m/z  73.10  100.00%

15.50

m/z  60.05   73.09%

15.50

m/z  43.10   65.73%

15.50

m/z  57.10   63.52%

15.50

m/z 241.25   57.07%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM040725\
  Data File : BM049836.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  12:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1675‐21
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Oxirane, tetradecyl‐            Concentration Rank 16

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.104   22.14 ng        3038520   Phenanthrene‐d10           17.169

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Oxirane, tetradecyl‐                240 C16H32O        007320‐37‐8 93
 2 Tridecanal                          198 C13H26O        010486‐19‐8 91
 3 E‐7‐Tetradecenol                    212 C14H28O        037011‐95‐3 87
 4 Oxirane, hexadecyl‐                 268 C18H36O        007390‐81‐0 87
 5 Tetradecanal                        212 C14H28O        000124‐25‐4 86

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2400 (17.104 min): BM049836.D\data.ms (-2396) (-
57.1

129.1
185.1 241.2284.3326.9 415.

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #123932: Oxirane, tetradecyl-
41.0

96.0

138.0182.0 240.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #73887: Tridecanal
57.0

109.0 154.0

198.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #90098: E-7-Tetradecenol
41.0

96.0

194.0138.0

17.00 17.50

m/z  57.10  100.00%

17.00 17.50

m/z  43.10   88.11%

17.00 17.50

m/z  55.10   76.97%

17.00 17.50

m/z  41.10   74.21%

17.00 17.50

m/z  82.10   66.72%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM040725\
  Data File : BM049836.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  12:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1675‐21
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Hexadecanoic acid, methyl e...  Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.851   64.43 ng        8841470   Phenanthrene‐d10           17.169

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexadecanoic acid, methyl ester     270 C17H34O2       000112‐39‐0 95
 2 Methyl tetradecanoate               242 C15H30O2       000124‐10‐7 94
 3 Pentadecanoic acid, 14‐methyl‐, ... 270 C17H34O2       005129‐60‐2 93
 4 Tridecanoic acid, methyl ester      228 C14H28O2       001731‐88‐0 90
 5 Hexadecanoic acid, 2‐methyl‐        270 C17H34O2       027147‐71‐3 83
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Abundance Scan 2527 (17.851 min): BM049836.D\data.ms (-2522) (-
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Abundance #161212: Hexadecanoic acid, methyl ester
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Abundance #126209: Methyl tetradecanoate
74.0

143.015.0 199.0
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0

5000

m/z-->

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

143.0 227.0

17.50 18.00

m/z  74.10  100.00%

17.50 18.00

m/z  87.10   71.63%

17.50 18.00

m/z  43.10   24.86%

17.50 18.00

m/z  55.10   21.37%

17.50 18.00

m/z 143.05   18.22%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM040725\
  Data File : BM049836.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  12:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1675‐21
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031325.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  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.192 1644.12 ng      225623000   Phenanthrene‐d10           17.169

 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 90
 3 6‐Isopropyl‐3‐phenoxytropolone      256 C16H16O3       002904‐79‐2 30
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 30
 5 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 25
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2585 (18.192 min): BM049836.D\data.ms (-2559) (-
73.1 213.2

129.2

284.3 389.3 447.3335.2
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Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
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129.0

213.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #92069: Tridecanoic acid
73.0

129.0

214.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #143380: 6-Isopropyl-3-phenoxytropolone
213.0

120.0
51.0

18.00 18.50

m/z  73.10  100.00%

18.00 18.50

m/z 213.20   89.14%

18.00 18.50

m/z  60.10   70.65%

18.00 18.50

m/z 129.15   65.97%

18.00 18.50

m/z 256.30   59.73%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM040725\
  Data File : BM049836.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  12:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1675‐21
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Tetracosanal                    Concentration Rank 14

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.545   24.22 ng        3323530   Phenanthrene‐d10           17.169

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tetracosanal                        352 C24H48O        057866‐08‐7 94
 2 Eicosanal‐                          296 C20H40O        002400‐66‐0 94
 3 Oxirane, hexadecyl‐                 268 C18H36O        007390‐81‐0 94
 4 14‐Octadecenal                      266 C18H34O        056554‐89‐3 94
 5 Oxirane, heptadecyl‐                282 C19H38O        067860‐04‐2 94

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2645 (18.545 min): BM049836.D\data.ms (-2642) (-
57.1

109.1

222.2166.2 284.3 355.1 429.1

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #262002: Tetracosanal
57.0

110.0
334.0222.0166.0 278.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #194557: Eicosanal-
82.0

29.0 137.0 278.0208.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #158579: Oxirane, hexadecyl-
82.0

29.0

138.0 250.0194.0

18.50

m/z  57.10  100.00%

18.50

m/z  82.10   93.07%

18.50

m/z  43.10   88.47%

18.50

m/z  55.10   79.74%

18.50

m/z  41.10   70.26%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM040725\
  Data File : BM049836.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  12:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1675‐21
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Palmitic Acid, TMS derivative   Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.627   93.61 ng       12845900   Phenanthrene‐d10           17.169

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Palmitic Acid, TMS derivative       328 C19H40O2Si     055520‐89‐3 91
 2 Hentriacontan‐16‐ol, O‐TMS          525 C34H72OSi      1000466‐23‐5 38
 3 Myristic acid, TMS derivative       300 C17H36O2Si     018603‐17‐3 35
 4 Palmitic Acid, TBDMS derivative     370 C22H46O2Si     058160‐87‐5 35
 5 2‐Hexanol, TMS derivative           174 C9H22OSi       017888‐63‐0 30

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2659 (18.627 min): BM049836.D\data.ms (-2655) (-
117.1 313.3

43.1
201.1

257.1 415.1 476.3

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

5000

m/z-->

Abundance #234497: Palmitic Acid, TMS derivative
117.0

313.0

43.0

201.0257.0

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

5000

m/z-->

Abundance #341363: Hentriacontan-16-ol, O-TMS
313.0

73.0

129.0
509.0185.0241.0 434.0

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

5000

m/z-->

Abundance #199633: Myristic acid, TMS derivative
73.0

285.0
132.0

201.017.0

18.50 19.00

m/z 117.10  100.00%

18.50 19.00

m/z  73.10   96.39%

18.50 19.00

m/z 313.30   90.33%

18.50 19.00

m/z  75.05   68.81%

18.50 19.00

m/z 129.05   43.93%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM040725\
  Data File : BM049836.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  12:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1675‐21
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Hexadecanamide                  Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.668   63.17 ng        8669410   Phenanthrene‐d10           17.169

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexadecanamide                      255 C16H33NO       000629‐54‐9 86
 2 Tetradecanamide                     227 C14H29NO       000638‐58‐4 72
 3 Octanamide                          143 C8H17NO        000629‐01‐6 56
 4 9‐Octadecenamide, (Z)‐              281 C18H35NO       000301‐02‐0 56
 5 Undecanamide, 11‐bromo‐             263 C11H22BrNO     005875‐26‐3 53

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2666 (18.668 min): BM049836.D\data.ms (-2663) (-
59.1

128.1 240.2184.2 326.1 389.4 448.3

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #142060: Hexadecanamide
59.0

128.0 212.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #108042: Tetradecanamide
59.0

128.0 184.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #23422: Octanamide
59.0

143.0

18.50 19.00

m/z  59.10  100.00%

18.50 19.00

m/z  72.10   53.35%

18.50 19.00

m/z  43.10   17.60%

18.50 19.00

m/z  41.10   12.29%

18.50 19.00

m/z  55.10   12.05%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM040725\
  Data File : BM049836.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  12:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1675‐21
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Tetradecanoic acid              Concentration Rank 17

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.762   22.12 ng        3035490   Phenanthrene‐d10           17.169

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 70
 2 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 64
 3 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 59
 4 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 53
 5 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 50

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2682 (18.762 min): BM049836.D\data.ms (-2679) (-
73.1

129.1

227.2

284.3 368.9 430.3

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #179090: Octadecanoic acid
43.0

129.0
284.0

185.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

129.0
228.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #92068: Tridecanoic acid
73.0

129.0
214.0

18.50 19.00

m/z  73.10  100.00%

18.50 19.00

m/z  60.00   78.02%

18.50 19.00

m/z  43.10   52.43%

18.50 19.00

m/z  55.10   51.97%

18.50 19.00

m/z 129.05   44.44%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM040725\
  Data File : BM049836.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  12:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1675‐21
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Methyl stearate                 Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.163  124.34 ng       17063700   Phenanthrene‐d10           17.169

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Methyl stearate                     298 C19H38O2       000112‐61‐8 98
 2 Heptadecanoic acid, 15‐methyl‐, ... 298 C19H38O2       054833‐55‐5 90
 3 Hexadecanoic acid, methyl ester     270 C17H34O2       000112‐39‐0 90
 4 Pentadecanoic acid, methyl ester    256 C16H32O2       007132‐64‐1 81
 5 Methyl tetradecanoate               242 C15H30O2       000124‐10‐7 80

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2750 (19.162 min): BM049836.D\data.ms (-2745) (-
74.1

143.1 255.3
199.2

355.1405.2 475.4

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #197271: Methyl stearate
74.0

143.0
298.0199.0

15.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #197350: Heptadecanoic acid, 15-methyl-, methyl ester
74.0

298.0

143.0

199.018.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #161212: Hexadecanoic acid, methyl ester
74.0

143.0
227.0

19.00 19.50

m/z  74.10  100.00%

19.00 19.50

m/z  87.10   76.55%

19.00 19.50

m/z  43.10   26.27%

19.00 19.50

m/z 143.05   22.58%

19.00 19.50

m/z  55.10   22.13%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM040725\
  Data File : BM049836.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  12:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1675‐21
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  9,12‐Octadecadienoic acid (...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.233  126.17 ng       17314300   Phenanthrene‐d10           17.169

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9,12‐Octadecadienoic acid (Z,Z)‐    280 C18H32O2       000060‐33‐3 99
 2 10E,12Z‐Octadecadienoic acid        280 C18H32O2       002420‐56‐6 99
 3 (9E,11E)‐Octadecadienoic acid       280 C18H32O2       000544‐71‐8 99
 4 Linoelaidic acid                    280 C18H32O2       000506‐21‐8 99
 5 Bicyclo[2.2.2]octane, 2‐methyl‐     124 C9H16          000766‐53‐0 87

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2762 (19.233 min): BM049836.D\data.ms (-2756) (-
67.1

123.1 280.3185.2 356.1 429.0 489.0

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

5000

m/z-->

Abundance #173583: 9,12-Octadecadienoic acid (Z,Z)-
67.0

123.0 280.0
182.0

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

5000

m/z-->

Abundance #173577: 10E,12Z-Octadecadienoic acid
67.0

280.0123.0
181.0

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

5000

m/z-->

Abundance #173580: (9E,11E)-Octadecadienoic acid
67.0

280.0123.0
182.0

19.00 19.50

m/z  67.10  100.00%

19.00 19.50

m/z  81.10   85.50%

19.00 19.50

m/z  95.10   59.42%

19.00 19.50

m/z  55.10   57.92%

19.00 19.50

m/z  82.10   51.15%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM040725\
  Data File : BM049836.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  12:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1675‐21
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  Pentadecanoic acid              Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.433   78.75 ng      170006000   Chrysene‐d12               21.409

 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 56
 3 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 30
 4 2‐Decen‐1‐ol, (E)‐, TMS derivative  228 C13H28OSi      1000352‐66‐2 25
 5 1‐Ethyl‐1‐isopentyloxy‐1‐silacyc... 214 C12H26OSi      232270‐69‐8 15

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2796 (19.433 min): BM049836.D\data.ms (-2776) (-
73.1 241.3

171.2

371.3307.3 476.4 549.5

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

5000

m/z-->

Abundance #179089: Octadecanoic acid
73.0

185.0 284.0

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

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.0

199.0

139.015.0

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

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

213.0

19.50

m/z  73.10  100.00%

19.50

m/z 241.25   93.58%

19.50

m/z 185.20   75.19%

19.50

m/z 284.30   74.70%

19.50

m/z 129.15   74.57%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM040725\
  Data File : BM049836.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  12:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1675‐21
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  Hexacosane                      Concentration Rank 20

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.386    5.34 ng       11534900   Chrysene‐d12               21.409

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 95
 2 Docosane, 11‐butyl‐                 366 C26H54         013475‐76‐8 94
 3 Pentadecane, 8‐hexyl‐               296 C21H44         013475‐75‐7 94
 4 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 93
 5 Heptadecane, 9‐octyl‐               352 C25H52         007225‐64‐1 91

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2958 (20.386 min): BM049836.D\data.ms (-2953) (-
57.1

113.1
169.2225.2281.1 415.3337.3 478.4535.2

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance #275539: Hexacosane
57.0

113.0 366.0169.0225.0281.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance #275544: Docosane, 11-butyl-
57.0

113.0 309.0210.0 366.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance #194597: Pentadecane, 8-hexyl-
43.0

196.099.0
252.0

20.00 20.50

m/z  57.10  100.00%

20.00 20.50

m/z  71.10   78.60%

20.00 20.50

m/z  85.10   59.32%

20.00 20.50

m/z  43.10   57.80%

20.00 20.50

m/z  55.10   22.43%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM040725\
  Data File : BM049836.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  12:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1675‐21
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 14  2‐Methyltetracosane             Concentration Rank 19

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.068   10.11 ng       21820500   Chrysene‐d12               21.409

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Methyltetracosane                 352 C25H52         001560‐78‐7 94
 2 Eicosane, 10‐methyl‐                296 C21H44         054833‐23‐7 93
 3 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 91
 4 Triacontane                         422 C30H62         000638‐68‐6 91
 5 Pentadecane, 8‐hexyl‐               296 C21H44         013475‐75‐7 91

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3074 (21.068 min): BM049836.D\data.ms (-3068) (-
57.1

127.2
197.2 281.1337.4 489.4404.2 546.4

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

5000

m/z-->

Abundance #262016: 2-Methyltetracosane
57.0

309.0
127.0

211.0

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

5000

m/z-->

Abundance #194595: Eicosane, 10-methyl-
57.0

154.0
281.0211.0

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

21.00

m/z  57.10  100.00%

21.00

m/z  71.10   81.60%

21.00

m/z  85.10   61.37%

21.00

m/z  43.10   54.82%

21.00

m/z  55.10   21.66%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM040725\
  Data File : BM049836.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  12:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1675‐21
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 15  Tetracosane                     Concentration Rank 18

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.792   15.63 ng       33733900   Chrysene‐d12               21.409

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 95
 2 Eicosane, 9‐octyl‐                  394 C28H58         013475‐77‐9 93
 3 Eicosane, 10‐methyl‐                296 C21H44         054833‐23‐7 93
 4 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 91
 5 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 91

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3197 (21.792 min): BM049836.D\data.ms (-3189) (-
57.1

113.2
169.2225.3281.1337.4394.6 491.2

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance #246485: Tetracosane
57.0

113.0
169.0 338.0225.0281.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance #298428: Eicosane, 9-octyl-
43.0

281.099.0
155.0211.0 337.0394.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance #194595: Eicosane, 10-methyl-
57.0

154.0
281.0211.0

21.50 22.00

m/z  57.10  100.00%

21.50 22.00

m/z  71.10   83.33%

21.50 22.00

m/z  85.10   63.72%

21.50 22.00

m/z  43.10   54.00%

21.50 22.00

m/z  55.10   21.83%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM040725\
  Data File : BM049836.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  12:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1675‐21
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 16  Heneicosane                     Concentration Rank 15

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 22.609   22.33 ng       48205700   Chrysene‐d12               21.409

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 97
 2 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 97
 3 Dotriacontane, 1‐iodo‐              576 C32H65I        1000406‐32‐4 95
 4 Heptadecane, 9‐octyl‐               352 C25H52         007225‐64‐1 93
 5 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 93

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3336 (22.609 min): BM049836.D\data.ms (-3326) (-
57.1

127.2
197.2 267.3 337.4 408.4 489.2547.3

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

5000

m/z-->

Abundance #194588: Heneicosane
57.0

127.0 296.0197.0

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

5000

m/z-->

Abundance #246485: Tetracosane
57.0

127.0
338.0197.0 267.0

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

5000

m/z-->

Abundance #345481: Dotriacontane, 1-iodo-
57.0

127.0
197.0 449.0267.0 337.0

22.50 23.00

m/z  57.10  100.00%

22.50 23.00

m/z  71.10   84.80%

22.50 23.00

m/z  85.10   66.13%

22.50 23.00

m/z  43.10   53.41%

22.50 23.00

m/z  99.15   23.05%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM040725\
  Data File : BM049836.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  12:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1675‐21
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 17  Dotriacontane, 1‐iodo‐          Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 23.556  196.72 ng       51864400   Perylene‐d12               24.415

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 97
 2 Dotriacontane, 1‐iodo‐              576 C32H65I        1000406‐32‐4 95
 3 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 95
 4 Heptadecane, 9‐octyl‐               352 C25H52         007225‐64‐1 93
 5 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 92

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3497 (23.556 min): BM049836.D\data.ms (-3486) (-
57.1

127.2
197.2 267.3 337.4 422.4 523.6

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

5000

m/z-->

Abundance #194590: Heneicosane
57.0

127.0
296.0197.0

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

5000

m/z-->

Abundance #345481: Dotriacontane, 1-iodo-
57.0

127.0
197.0 449.0267.0 337.0

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

5000

m/z-->

Abundance #298426: Octacosane
57.0

127.0
197.0 281.0 394.0

23.50

m/z  57.10  100.00%

23.50

m/z  71.10   83.95%

23.50

m/z  85.10   65.75%

23.50

m/z  43.10   51.87%

23.50

m/z  99.15   22.90%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM040725\
  Data File : BM049836.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  12:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1675‐21
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 18  Octadecane                      Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 24.645  177.90 ng       46901900   Perylene‐d12               24.415

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 97
 2 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 95
 3 Dotriacontane, 1‐iodo‐              576 C32H65I        1000406‐32‐4 95
 4 Docosane, 7‐hexyl‐                  394 C28H58         055373‐86‐9 93
 5 Heneicosane, 11‐pentyl‐             366 C26H54         014739‐72‐1 93

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3682 (24.644 min): BM049836.D\data.ms (-3670) (-
57.1

127.2
197.2 267.3 337.4 407.4 484.4542.5

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

5000

m/z-->

Abundance #246480: Tetracosane
57.0

127.0 338.0197.0 281.0

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

5000

m/z-->

Abundance #141057: Octadecane
57.0

127.0 254.0197.0

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

5000

m/z-->

Abundance #345481: Dotriacontane, 1-iodo-
57.0

127.0
197.0 449.0267.0 337.0

24.50 25.00

m/z  57.10  100.00%

24.50 25.00

m/z  71.10   82.29%

24.50 25.00

m/z  85.10   62.61%

24.50 25.00

m/z  43.10   52.03%

24.50 25.00

m/z  99.10   22.09%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM040725\
  Data File : BM049836.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  12:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1675‐21
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 19  Heptadecane, 9‐octyl‐           Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 25.939  109.64 ng       28907000   Perylene‐d12               24.415

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptadecane, 9‐octyl‐               352 C25H52         007225‐64‐1 93
 2 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 91
 3 Docosane, 11‐butyl‐                 366 C26H54         013475‐76‐8 91
 4 Dotriacontane, 1‐iodo‐              576 C32H65I        1000406‐32‐4 91
 5 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 91

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3902 (25.939 min): BM049836.D\data.ms (-3889) (-
57.1

127.2
197.2 281.1 351.4408.4 486.3 548.4

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

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 #275544: Docosane, 11-butyl-
57.0

127.0 309.0210.0 366.0

26.00

m/z  57.10  100.00%

26.00

m/z  71.10   80.52%

26.00

m/z  85.10   60.74%

26.00

m/z  43.10   53.51%

26.00

m/z  55.10   21.79%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM040725\
  Data File : BM049836.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  12:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1675‐21
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 20  .gamma.‐Sitosterol              Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 28.491  114.83 ng       30273600   Perylene‐d12               24.415

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 .gamma.‐Sitosterol                  414 C29H50O        000083‐47‐6 99
 2 .beta.‐Sitosterol                   414 C29H50O        000083‐46‐5 86
 3 17‐(1,5‐Dimethylhexyl)‐10,13‐dim... 414 C29H50O        1000210‐86‐9 15
 4 5.alpha.‐Stigmast‐9(11)‐en‐3.bet... 414 C29H50O        077794‐81‐1 10
 5 Butylphosphonic acid, 2‐chloroph... 290 C13H20ClO3P    1000315‐13‐2 10
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM040725\
  Data File : BM049836.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  12:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1675‐21
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031325.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Dodecanoic acid     14.892    36.6  ng    7375910   3  14.428 4034700  20.0
Octadecanoic acid   15.457  1027.6  ng   207292000   3  14.428 4034700  20.0
Oxirane, tetrad...  17.104    22.1  ng    3038520   4  17.169 2744610  20.0
Hexadecanoic ac...  17.851    64.4  ng    8841470   4  17.169 2744610  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.192  1644.1  ng   225623000   4  17.169 2744610  20.0
Tetracosanal        18.545    24.2  ng    3323530   4  17.169 2744610  20.0
Palmitic Acid, ...  18.627    93.6  ng   12845900   4  17.169 2744610  20.0
Hexadecanamide      18.668    63.2  ng    8669410   4  17.169 2744610  20.0
Tetradecanoic acid  18.762    22.1  ng    3035490   4  17.169 2744610  20.0
Methyl stearate     19.163   124.3  ng   17063700   4  17.169 2744610  20.0
9,12‐Octadecadi...  19.233   126.2  ng   17314300   4  17.169 2744610  20.0
Pentadecanoic acid  19.433    78.8  ng   170006000   5  21.409 43176700  20.0
Hexacosane          20.386     5.3  ng   11534900   5  21.409 43176700  20.0
2‐Methyltetraco...  21.068    10.1  ng   21820500   5  21.409 43176700  20.0
Tetracosane         21.792    15.6  ng   33733900   5  21.409 43176700  20.0
Heneicosane         22.609    22.3  ng   48205700   5  21.409 43176700  20.0
Dotriacontane, ...  23.556   196.7  ng   51864400   6  24.415 5272930  20.0
Octadecane          24.645   177.9  ng   46901900   6  24.415 5272930  20.0
Heptadecane, 9‐...  25.939   109.6  ng   28907000   6  24.415 5272930  20.0
.gamma.‐Sitosterol  28.491   114.8  ng   30273600   6  24.415 5272930  20.0
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