
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM050825\
  Data File : BM050154.D                                          
  Acq On    : 08 May 2025  19:56
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1968‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   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‐BM042825.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BM050154.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.481    81   84   95 rBV   138881    231004   2.11%   0.353%
  2   4.863   314  319  334 rVB   284273    424135   3.87%   0.649%
  3   5.334   393  399  422 rBV  2902540   4689578  42.77%   7.175%
  4   6.934   664  671  704 rBV  2455755   4763271  43.44%   7.288%
  5   7.739   801  808  820 rBV   996519   1633703  14.90%   2.500%
 
  6   8.904   997 1006 1028 rBV  1507800   2978161  27.16%   4.557%
  7  10.533  1276 1283 1303 rBV  1050276   2114256  19.28%   3.235%
  8  11.310  1407 1415 1428 rBV2   82051    264896   2.42%   0.405%
  9  13.004  1696 1703 1729 rBV  4523576   7042292  64.23%  10.775%
 10  14.116  1887 1892 1906 rBV    68823    136649   1.25%   0.209%
 
 11  14.392  1932 1939 1960 rBV  1837390   2925739  26.68%   4.477%
 12  14.610  1966 1976 1988 rBV2   72364    180001   1.64%   0.275%
 13  15.757  2165 2171 2185 rVB    80420    162535   1.48%   0.249%
 14  15.892  2185 2194 2215 rBV  3787100   6329023  57.72%   9.684%
 15  17.139  2400 2406 2419 rBV2 2250129   3498157  31.90%   5.352%
 
 16  17.880  2527 2532 2541 rBV    79966    111041   1.01%   0.170%
 17  18.039  2552 2559 2575 rBV2 1271860   2182540  19.91%   3.339%
 18  18.215  2584 2589 2593 rBV2   63375    119617   1.09%   0.183%
 19  18.939  2708 2712 2717 rBV    90070    155262   1.42%   0.238%
 20  19.203  2752 2757 2763 rBV   620858    809639   7.38%   1.239%
 
 21  19.321  2771 2777 2792 rBV2  652734   1343878  12.26%   2.056%
 22  19.568  2811 2819 2828 rBV   612866    964913   8.80%   1.476%
 23  19.762  2847 2852 2868 rVB  9060485  10964527 100.00%  16.776%
 24  20.221  2928 2930 2935 rVB   116030    132427   1.21%   0.203%
 25  20.362  2951 2954 2958 rBV   114187    134468   1.23%   0.206%
 
 26  20.456  2965 2970 2978 rVB  1183622   1431094  13.05%   2.190%
 27  21.050  3068 3071 3079 rVB3  200683    356356   3.25%   0.545%
 28  21.321  3114 3117 3120 rBV   212575    268474   2.45%   0.411%
 29  21.380  3121 3127 3132 rVV  2880072   4620943  42.14%   7.070%
 30  21.421  3132 3134 3146 rVB   365895    573347   5.23%   0.877%
 
 31  24.374  3628 3636 3645 rVB  1588993   3815449  34.80%   5.838%
 
 
                        Sum of corrected areas:    65357375
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM050825\
  Data File : BM050154.D                                          
  Acq On    : 08 May 2025  19:56
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1968‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM042825.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\BM050825\
  Data File : BM050154.D                                          
  Acq On    : 08 May 2025  19:56
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1968‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM042825.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Propylene Glycol                Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.481    2.83 ng         231004   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.739

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Propylene Glycol                     76 C3H8O2         000057‐55‐6 78
 2 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 50
 3 Propanoic acid, 2‐hydroxy‐, meth... 104 C4H8O3         000547‐64‐8 40
 4 (S)‐(+)‐1,2‐Propanediol              76 C3H8O2         004254‐15‐3 40
 5 R‐(‐)‐1,2‐propanediol                76 C3H8O2         004254‐14‐2 32

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 84 (3.481 min): BM050154.D\data.ms (-81) (-)
45.0

75.0 152.8 207.0112.9 280.9

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #1083: Propylene Glycol
45.0

15.0 76.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #342: Isopropyl Alcohol
45.0

15.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #5320: Propanoic acid, 2-hydroxy-, methyl ester, (.+/-.)-
45.0

89.0

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  44.95  100.00%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  43.00   18.27%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  61.00    6.38%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  44.00    5.21%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  42.00    3.35%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM050825\
  Data File : BM050154.D                                          
  Acq On    : 08 May 2025  19:56
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1968‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM042825.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‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.863    5.19 ng         424135   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.739

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 64
 2 Tetraglyme                          222 C10H22O5       000143‐24‐8 37
 3 Hydrazine, 1,1‐bis(1‐methylethyl)‐  116 C6H16N2        000921‐14‐2 28
 4 1,3‐Dioxolane‐2‐methanol, 2,4‐di... 132 C6H12O3        053951‐43‐2 25
 5 2,5,8,11‐Tetraoxadodecane           178 C8H18O4        000112‐49‐2 23

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 319 (4.863 min): BM050154.D\data.ms (-314) (-)
43.0

101.1

73.0 208.9130.9 177.9154.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #9289: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

101.0

73.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #100836: Tetraglyme
59.0

31.0
103.0

133.0 177.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #9395: Hydrazine, 1,1-bis(1-methylethyl)-
59.0

101.0

27.0

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  43.00  100.00%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  59.10   61.68%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z 101.10   22.62%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  58.05   15.35%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  41.00    9.16%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM050825\
  Data File : BM050154.D                                          
  Acq On    : 08 May 2025  19:56
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1968‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM042825.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  1‐Phenoxypropan‐2‐ol            Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.310    2.51 ng         264896   Naphthalene‐d8             10.533

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Phenoxypropan‐2‐ol                152 C9H12O2        000770‐35‐4 94
 2 Carbonic acid, neopentyl phenyl ... 208 C12H16O3       013183‐19‐2 64
 3 1‐Propanol, 3‐phenoxy‐              152 C9H12O2        006180‐61‐6 60
 4 1‐Propanol, 2‐phenoxy‐              152 C9H12O2        004169‐04‐4 59
 5 3‐Phenoxypropionic acid             166 C9H10O3        007170‐38‐9 53

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1415 (11.310 min): BM050154.D\data.ms (-1407) (-
94.0

152.145.0
121.0 207.167.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #30124: 1-Phenoxypropan-2-ol
94.0

66.0 152.039.0
15.0 119.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #84780: Carbonic acid, neopentyl phenyl ester
94.0

43.0

71.0

193.0121.0 149.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #30139: 1-Propanol, 3-phenoxy-
94.0

152.045.0

121.067.0

11.00 11.50

m/z  93.95  100.00%

11.00 11.50

m/z  77.05   25.91%

11.00 11.50

m/z 152.05   16.31%

11.00 11.50

m/z  78.00   16.17%

11.00 11.50

m/z 108.00   14.09%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM050825\
  Data File : BM050154.D                                          
  Acq On    : 08 May 2025  19:56
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1968‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM042825.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.039   12.48 ng        2182540   Phenanthrene‐d10           17.139

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 91
 3 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 91
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 89
 5 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 52

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance Scan 2559 (18.039 min): BM050154.D\data.ms (-2552) (-
73.0

129.1
213.2

171.1 256.1
36.0 329.8

50 100 150 200 250 300 350

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

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.0

129.0

29.0
199.0 242.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #92068: Tridecanoic acid
73.0

29.0
129.0

214.0171.0

18.00

m/z  73.00  100.00%

18.00

m/z  60.00   80.40%

18.00

m/z  43.10   78.33%

18.00

m/z  57.05   65.44%

18.00

m/z  55.05   63.86%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM050825\
  Data File : BM050154.D                                          
  Acq On    : 08 May 2025  19:56
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1968‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM042825.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.321    5.82 ng        1343880   Chrysene‐d12               21.380

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 99
 2 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 93
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 90
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 87
 5 Octadecanoic acid, 2‐(2‐hydroxye... 372 C22H44O4       000106‐11‐6 80

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance Scan 2777 (19.321 min): BM050154.D\data.ms (-2771) (-
73.0

129.0

185.1 241.2
284.3

327.935.9

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #179093: Octadecanoic acid
73.0

129.0
284.0

28.0
241.0185.0

50 100 150 200 250 300

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

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.0

129.0

29.0
199.0 242.0

19.00 19.50

m/z  73.00  100.00%

19.00 19.50

m/z  43.05   86.55%

19.00 19.50

m/z  60.00   82.81%

19.00 19.50

m/z  57.10   75.74%

19.00 19.50

m/z  55.05   68.12%

8270‐BM042825.M Fri May 09 05:12:41 2025                                                      Page: 7

Instrument :
BNA_M
ClientSampleId :
MH-M



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM050825\
  Data File : BM050154.D                                          
  Acq On    : 08 May 2025  19:56
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1968‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM042825.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  9‐Octadecenamide, (Z)‐          Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.456    6.19 ng        1431090   Chrysene‐d12               21.380

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9‐Octadecenamide, (Z)‐              281 C18H35NO       000301‐02‐0 99
 2 Palmitoleamide                      253 C16H31NO       106010‐22‐4 72
 3 Octadecanamide                      283 C18H37NO       000124‐26‐5 59
 4 Octanamide                          143 C8H17NO        000629‐01‐6 59
 5 Dodecanamide                        199 C12H25NO       001120‐16‐7 59

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2970 (20.456 min): BM050154.D\data.ms (-2965) (-
59.0

126.1
207.0 281.1 332.2 428.9

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #174775: 9-Octadecenamide, (Z)-
59.0

126.0
281.0184.0

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #139496: Palmitoleamide
59.0

126.0
253.0194.0

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #177478: Octadecanamide
59.0

128.0 283.0184.0

20.50

m/z  59.05  100.00%

20.50

m/z  72.05   72.95%

20.50

m/z  55.10   39.10%

20.50

m/z  41.05   32.09%

20.50

m/z  43.05   24.49%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM050825\
  Data File : BM050154.D                                          
  Acq On    : 08 May 2025  19:56
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1968‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM042825.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Propylene Glycol     3.481     2.8  ng     231004   1   7.739 1633700  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   4.863     5.2  ng     424135   1   7.739 1633700  20.0
1‐Phenoxypropan...  11.310     2.5  ng     264896   2  10.533 2114260  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.039    12.5  ng    2182540   4  17.139 3498160  20.0
Octadecanoic acid   19.321     5.8  ng    1343880   5  21.380 4620940  20.0
9‐Octadecenamid...  20.456     6.2  ng    1431090   5  21.380 4620940  20.0
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