
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM061422\
  Data File : BM035468.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2022  16:14
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3308‐03
  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‐BM061022.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BM035468.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.404   387  394  407 rBV  1586505   2427599  17.42%   2.511%
  2   7.004   659  666  680 rBV   744780   1360538   9.76%   1.407%
  3   7.816   797  804  813 rBV   725083   1163095   8.35%   1.203%
  4   8.981   992 1002 1020 rBV  2447289   4177204  29.98%   4.320%
  5  10.610  1271 1279 1292 rBV   907912   1606256  11.53%   1.661%
 
  6  13.080  1692 1699 1711 rBV  5940516   8883986  63.75%   9.189%
  7  14.457  1927 1933 1944 rBV  1339418   1971528  14.15%   2.039%
  8  15.727  2142 2149 2160 rBV   145268    426960   3.06%   0.442%
  9  15.951  2181 2187 2206 rVB  4487802   6551151  47.01%   6.776%
 10  16.621  2297 2301 2309 rBV7  104603    230394   1.65%   0.238%
 
 11  17.204  2395 2400 2407 rBV  1559614   2185146  15.68%   2.260%
 12  17.886  2511 2516 2519 rBV3  106938    213579   1.53%   0.221%
 13  18.115  2548 2555 2564 rBV  3282986   4820410  34.59%   4.986%
 14  18.398  2600 2603 2608 rBV3  147080    210973   1.51%   0.218%
 15  19.192  2735 2738 2742 rBV   154758    209680   1.50%   0.217%
 
 16  19.250  2743 2748 2749 rBV2  232780    330417   2.37%   0.342%
 17  19.274  2749 2752 2759 rVB3  253286    377066   2.71%   0.390%
 18  19.398  2762 2773 2781 rBV  8737123  13935226 100.00%  14.413%
 19  19.833  2842 2847 2855 rBV  9404122  11638531  83.52%  12.038%
 20  20.468  2948 2955 2964 rBV   842913   1666569  11.96%   1.724%
 
 21  20.650  2980 2986 2995 rVB4  508371   1197487   8.59%   1.239%
 22  21.262  3084 3090 3096 rBV  1008743   2072591  14.87%   2.144%
 23  21.391  3108 3112 3121 rBV2 2128705   2892356  20.76%   2.992%
 24  21.986  3207 3213 3219 rBV  1514878   2564913  18.41%   2.653%
 25  22.780  3341 3348 3355 rVB  1280323   2726141  19.56%   2.820%
 
 26  22.997  3380 3385 3393 rVB3  581314   1254670   9.00%   1.298%
 27  23.456  3457 3463 3477 rVB3  688932   1982358  14.23%   2.050%
 28  23.668  3493 3499 3505 rVB   828047   1925734  13.82%   1.992%
 29  23.738  3505 3511 3520 rVB2 1520804   3015623  21.64%   3.119%
 30  24.685  3667 3672 3681 rVB   640500   1620607  11.63%   1.676%
 
 31  25.509  3802 3812 3832 rVB3 2826595  11045266  79.26%  11.424%
 
 
                        Sum of corrected areas:    96684054
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM061422\
  Data File : BM035468.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2022  16:14
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3308‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM061022.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\BM061422\
  Data File : BM035468.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2022  16:14
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3308‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM061022.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  L‐Proline, 5‐oxo‐, methyl e...  Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.727    4.33 ng         426960   Acenaphthene‐d10           14.457

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 L‐Proline, 5‐oxo‐, methyl ester     143 C6H9NO3        004931‐66‐2 64
 2 DL‐Proline, 5‐oxo‐, methyl ester    143 C6H9NO3        054571‐66‐3 64
 3 4‐Methylproline methyl ester        143 C7H13NO2       145730‐69‐4 64
 4 DL‐Proline, 5‐oxo‐, ethyl ester     157 C7H11NO3       066183‐71‐9 58
 5 4‐Methyleneproline                  127 C6H9NO2        1000131‐14‐7 56
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Abundance Scan 2149 (15.727 min): BM035468.D\data.ms (-2142) (-
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Abundance #23296: DL-Proline, 5-oxo-, methyl ester
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Abundance #23336: 4-Methylproline methyl ester
84.0

41.0

143.0

15.50 16.00

m/z  84.00  100.00%

15.50 16.00

m/z  41.05   32.10%

15.50 16.00

m/z  56.10   20.38%

15.50 16.00

m/z  44.00   12.49%

15.50 16.00

m/z  85.10    5.42%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM061422\
  Data File : BM035468.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2022  16:14
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3308‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM061022.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  (E)‐4‐(3‐Hydroxyprop‐1‐en‐1...  Concentration Rank 16

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.621    2.11 ng         230394   Phenanthrene‐d10           17.203

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 (E)‐4‐(3‐Hydroxyprop‐1‐en‐1‐yl)‐... 180 C10H12O3       032811‐40‐8 93
 2 Coniferyl aldehyde                  178 C10H10O3       000458‐36‐6 90
 3 2‐Piperidinone, 1‐(3,4,5,6‐tetra... 180 C10H16N2O      092637‐46‐2 41
 4 4‐(1‐Hydroxyallyl)‐2‐methoxyphenol  180 C10H12O3       112465‐50‐6 38
 5 3,7‐Benzofurandiol, 2,3‐dihydro‐... 180 C10H12O3       017781‐15‐6 25

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2301 (16.621 min): BM035468.D\data.ms (-2297) (-
73.043.0 137.0

180.0

107.0
240.2

209.1 282.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #54491: (E)-4-(3-Hydroxyprop-1-en-1-yl)-2-methoxypheno
137.0

180.0

91.0

51.0
15.0

50 100 150 200 250
0
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m/z-->

Abundance #52246: Coniferyl aldehyde
178.0

135.0

77.0

39.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #54578: 2-Piperidinone, 1-(3,4,5,6-tetrahydro-2-pyridinyl)-
180.0124.0

55.0

94.0

16.50 17.00

m/z  73.00  100.00%

16.50 17.00

m/z  43.05   99.03%

16.50 17.00

m/z 137.00   97.42%

16.50 17.00

m/z  60.00   89.98%

16.50 17.00

m/z  41.10   82.07%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM061422\
  Data File : BM035468.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2022  16:14
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3308‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM061022.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.115   44.12 ng        4820410   Phenanthrene‐d10           17.203

 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 93
 3 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 91
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 72
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 70
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m/z-->

Abundance Scan 2555 (18.115 min): BM035468.D\data.ms (-2548) (-
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355.
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Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

213.0 256.0171.0
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0
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Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.0

129.0

29.0
199.0 242.0

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

18.00 18.50

m/z  73.00  100.00%

18.00 18.50

m/z  43.10   95.99%

18.00 18.50

m/z  60.00   90.35%

18.00 18.50

m/z  57.10   77.85%

18.00 18.50

m/z  41.10   73.05%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM061422\
  Data File : BM035468.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2022  16:14
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3308‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM061022.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  9,12‐Octadecadienoic acid (...  Concentration Rank 15

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.250    3.02 ng         330417   Phenanthrene‐d10           17.203

 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 Linoelaidic acid                    280 C18H32O2       000506‐21‐8 98
 4 (9E,11E)‐Octadecadienoic acid       280 C18H32O2       000544‐71‐8 96
 5 1,11‐Dodecadiene                    166 C12H22         005876‐87‐9 89
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0
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m/z-->

Abundance Scan 2748 (19.250 min): BM035468.D\data.ms (-2743) (-
67.1

123.1
280.1209.1 415.1326.9
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Abundance #173583: 9,12-Octadecadienoic acid (Z,Z)-
67.0
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Abundance #173577: 10E,12Z-Octadecadienoic acid
67.0

280.0123.0
168.0 220.015.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #173566: Linoelaidic acid
67.0

123.0 280.0
168.0 224.0

19.00 19.50

m/z  67.10  100.00%

19.00 19.50

m/z  55.00   89.74%

19.00 19.50

m/z  41.00   83.19%

19.00 19.50

m/z  81.10   80.85%

19.00 19.50

m/z  95.10   60.91%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM061422\
  Data File : BM035468.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2022  16:14
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3308‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM061022.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  7‐Heptadecene, 17‐chloro‐       Concentration Rank 14

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.274    3.45 ng         377066   Phenanthrene‐d10           17.203

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 7‐Heptadecene, 17‐chloro‐           272 C17H33Cl       056554‐79‐1 58
 2 3‐Heptafluorobutyroxytetradecane    410 C18H29F7O2     1000245‐49‐8 58
 3 2‐Octene, 4‐ethyl‐, (E)‐            140 C10H20         074630‐09‐4 50
 4 1‐Dodecanethiol                     202 C12H26S        000112‐55‐0 46
 5 Cyclotetradecane                    196 C14H28         000295‐17‐0 41

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2752 (19.274 min): BM035468.D\data.ms (-2749) (-
55.1

97.1

264.3202.1139.0 327.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #163815: 7-Heptadecene, 17-chloro-
55.0

97.0

272.0
145.0 188.0 229.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #307569: 3-Heptafluorobutyroxytetradecane
41.0

83.0

125.0 169.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #20707: 2-Octene, 4-ethyl-, (E)-
55.0

98.0
140.0

19.00 19.50

m/z  55.10  100.00%

19.00 19.50

m/z  69.10   81.06%

19.00 19.50

m/z  43.10   74.85%

19.00 19.50

m/z  41.00   69.72%

19.00 19.50

m/z  83.10   59.34%

8270‐BM061022.M Wed Jun 15 18:16:02 2022                                                      Page: 7

Instrument :
BNA_M
ClientSampleId :
SP-303-20220609



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM061422\
  Data File : BM035468.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2022  16:14
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3308‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM061022.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Octadecanoic acid               Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.398   96.36 ng       13935200   Chrysene‐d12               21.392

 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 90
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 87
 4 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 83
 5 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 70

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2773 (19.398 min): BM035468.D\data.ms (-2762) (-
43.1

129.1

185.2 241.2

286.3 341.1 429.

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #179089: Octadecanoic acid
73.0

129.0

185.0 284.0
27.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.0

129.0

199.0
27.0

244.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

129.0
228.0

27.0
181.0

19.00 19.50

m/z  43.10  100.00%

19.00 19.50

m/z  73.00   93.67%

19.00 19.50

m/z  60.00   84.13%

19.00 19.50

m/z  57.10   83.15%

19.00 19.50

m/z  55.10   73.90%

8270‐BM061022.M Wed Jun 15 18:16:03 2022                                                      Page: 8

Instrument :
BNA_M
ClientSampleId :
SP-303-20220609



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM061422\
  Data File : BM035468.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2022  16:14
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3308‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM061022.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Heneicosane                     Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.468   11.52 ng        1666570   Chrysene‐d12               21.392

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 97
 2 Pentadecane, 8‐hexyl‐               296 C21H44         013475‐75‐7 94
 3 Tricosane                           324 C23H48         000638‐67‐5 93
 4 Eicosane, 10‐methyl‐                296 C21H44         054833‐23‐7 93
 5 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 91

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2955 (20.468 min): BM035468.D\data.ms (-2948) (-
57.1

113.1
169.2 281.1225.2 357.2 431.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #194587: Heneicosane
57.0

113.0
169.0 296.0225.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #194597: Pentadecane, 8-hexyl-
43.0

196.099.0
252.0

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

20.50

m/z  57.10  100.00%

20.50

m/z  43.05   67.69%

20.50

m/z  71.10   62.47%

20.50

m/z  85.10   45.75%

20.50

m/z  55.10   27.18%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM061422\
  Data File : BM035468.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2022  16:14
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3308‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM061022.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Supraene                        Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.650    8.28 ng        1197490   Chrysene‐d12               21.392

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Supraene                            410 C30H50         007683‐64‐9 83
 2 4,8,12‐Tetradecatrienal, 5,9,13‐... 248 C17H28O        066408‐55‐7 59
 3 2,3,5‐Trimethyl‐2,3,5‐hexanetric... 203 C12H17N3       003974‐79‐6 47
 4 1,5‐Heptadiene, 3,4‐dimethyl‐       124 C9H16          1000061‐77‐9 43
 5 2,6‐Octadiene, 2,7‐dimethyl‐        138 C10H18         016736‐42‐8 43

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2986 (20.650 min): BM035468.D\data.ms (-2980) (-
69.1

149.0

203.1 341.1282.1 430.9 489.

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #308259: Supraene
69.0

137.0
191.0 341.0 410.0273.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #133568: 4,8,12-Tetradecatrienal, 5,9,13-trimethyl-
69.0

136.0

248.0191.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #78820: 2,3,5-Trimethyl-2,3,5-hexanetricarbonitrile
69.0

135.0
188.015.0

20.50 21.00

m/z  69.10  100.00%

20.50 21.00

m/z  81.10   48.64%

20.50 21.00

m/z  41.00   27.99%

20.50 21.00

m/z 149.00   22.39%

20.50 21.00

m/z  95.10   12.74%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM061422\
  Data File : BM035468.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2022  16:14
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3308‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM061022.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Eicosane                        Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.262   14.33 ng        2072590   Chrysene‐d12               21.392

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 97
 2 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 95
 3 2‐Bromo dodecane                    248 C12H25Br       013187‐99‐0 93
 4 Tetratetracontane                   619 C44H90         007098‐22‐8 91
 5 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 91

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3090 (21.262 min): BM035468.D\data.ms (-3084) (-
57.1

127.1 207.1 281.1 429.1355.1 503.2

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

5000

m/z-->

Abundance #194587: Heneicosane
57.0

127.0 296.0197.0

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

5000

m/z-->

Abundance #176384: Eicosane
57.0

127.0
282.0197.0

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

5000

m/z-->

Abundance #132769: 2-Bromo dodecane
57.0

169.0
248.0

21.00 21.50

m/z  57.10  100.00%

21.00 21.50

m/z  71.10   65.47%

21.00 21.50

m/z  43.05   62.65%

21.00 21.50

m/z  85.10   48.60%

21.00 21.50

m/z  55.05   23.36%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM061422\
  Data File : BM035468.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2022  16:14
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3308‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM061022.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Tricosane                       Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.986   17.74 ng        2564910   Chrysene‐d12               21.392

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tricosane                           324 C23H48         000638‐67‐5 95
 2 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 95
 3 Heptadecane, 9‐hexyl‐               324 C23H48         055124‐79‐3 94
 4 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 91
 5 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 91

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3213 (21.986 min): BM035468.D\data.ms (-3207) (-
57.1

127.1 197.2 281.1 355.1 475.2 549.3417.0

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

5000

m/z-->

Abundance #229644: Tricosane
57.0

324.0127.0 197.0 267.0

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

5000

m/z-->

Abundance #176386: Eicosane
57.0

127.0 282.0197.0

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

5000

m/z-->

Abundance #229650: Heptadecane, 9-hexyl-
43.0

210.0113.0
267.0324.0

22.00

m/z  57.10  100.00%

22.00

m/z  71.10   63.27%

22.00

m/z  43.10   60.35%

22.00

m/z  85.10   47.27%

22.00

m/z  55.05   23.45%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM061422\
  Data File : BM035468.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2022  16:14
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3308‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM061022.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Hexacosane                      Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 22.780   18.08 ng        2726140   Perylene‐d12               23.738

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 91
 2 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 91
 3 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 91
 4 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 91
 5 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 91

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3348 (22.780 min): BM035468.D\data.ms (-3341) (-
57.1

127.1
197.2 309.3 475.1 549.3383.1

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

5000

m/z-->

Abundance #275537: Hexacosane
57.0

127.0 367.0197.0 267.0

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

5000

m/z-->

Abundance #298427: Octacosane
57.0

127.0 197.0 281.0 394.0

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

5000

m/z-->

Abundance #246483: Tetracosane
57.0

127.0 338.0197.0

22.50 23.00

m/z  57.10  100.00%

22.50 23.00

m/z  71.10   63.83%

22.50 23.00

m/z  43.05   61.06%

22.50 23.00

m/z  85.10   47.77%

22.50 23.00

m/z  55.05   22.48%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM061422\
  Data File : BM035468.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2022  16:14
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3308‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM061022.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  unknown22.997                   Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 22.997    8.32 ng        1254670   Perylene‐d12               23.738

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Quinoline, 6‐methyl‐                143 C10H9N         000091‐62‐3 18
 2 Glutaric acid, ethyl 1‐phenylpro... 278 C16H22O4       1000358‐94‐7 15
 3 1‐Adamantan‐1‐ylmethyl‐6‐amino‐1... 275 C15H21N3O2     1000297‐13‐5 11
 4 1H‐Pyrazole, 5‐chloro‐1‐methyl‐3... 158 C7H11ClN2      1000319‐90‐4 11
 5 Urea, 1‐(naphthalen‐1‐yl)‐3‐(2‐p... 396 C19H13F5N2O2   1000311‐19‐6 11

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3385 (22.997 min): BM035468.D\data.ms (-3380) (-
43.0 135.1

394.4

275.1
211.1

549.9459.0

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

5000

m/z-->

Abundance #23151: Quinoline, 6-methyl-
143.0

63.0

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

5000

m/z-->

Abundance #170821: Glutaric acid, ethyl 1-phenylpropyl ester
143.0

77.0
221.0278.0

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

5000

m/z-->

Abundance #167154: 1-Adamantan-1-ylmethyl-6-amino-1H-pyrimidine
135.0

275.0
41.0

192.0

23.00

m/z  43.00  100.00%

23.00

m/z 135.05   96.13%

23.00

m/z 143.05   93.37%

23.00

m/z  55.00   58.87%

23.00

m/z  81.10   58.52%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM061422\
  Data File : BM035468.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2022  16:14
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3308‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM061022.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  Cholesterol                     Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 23.456   13.15 ng        1982360   Perylene‐d12               23.738

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cholesterol                         386 C27H46O        000057‐88‐5 99
 2 26‐Nor‐5‐cholesten‐3.beta.‐ol‐25... 386 C26H42O2       007494‐34‐0 99
 3 Lathosterol                         386 C27H46O        000080‐99‐9 59
 4 Cholest‐5‐en‐3‐ol (3.beta.)‐, ac... 428 C29H48O2       000604‐35‐3 30
 5 Silane, chlorodiisopropylethyl‐     178 C8H19ClSi      1000305‐87‐7 25

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3463 (23.456 min): BM035468.D\data.ms (-3457) (-
43.1

107.1

275.3
213.2161.1

386.4

329.1 477.3

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #292874: Cholesterol
43.0

105.0 386.0

275.0159.0
213.0

327.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #292861: 26-Nor-5-cholesten-3.beta.-ol-25-one
43.0

105.0
213.0 386.0159.0 275.0

327.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #292875: Lathosterol
43.0 386.0

255.0
105.0

161.0

329.0

23.50

m/z  43.10  100.00%

23.50

m/z  55.10   81.23%

23.50

m/z 107.10   78.22%

23.50

m/z 145.05   74.96%

23.50

m/z 105.05   72.89%

8270‐BM061022.M Wed Jun 15 18:16:10 2022                                                      Page: 15

Instrument :
BNA_M
ClientSampleId :
SP-303-20220609



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM061422\
  Data File : BM035468.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2022  16:14
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3308‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM061022.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 14  Tetracosane                     Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 23.668   12.77 ng        1925730   Perylene‐d12               23.738

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 97
 2 2‐Bromo dodecane                    248 C12H25Br       013187‐99‐0 93
 3 Triacontane                         422 C30H62         000638‐68‐6 91
 4 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 91
 5 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 91

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3499 (23.668 min): BM035468.D\data.ms (-3493) (-
57.1

127.1 207.0 281.1337.3393.4 503.2

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

5000

m/z-->

Abundance #246482: Tetracosane
57.0

127.0 338.0197.0 267.0

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

5000

m/z-->

Abundance #132769: 2-Bromo dodecane
57.0

169.0
248.0

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

5000

m/z-->

Abundance #314331: Triacontane
57.0

127.0
422.0197.0 267.0 337.0

23.50 24.00

m/z  57.10  100.00%

23.50 24.00

m/z  71.10   63.38%

23.50 24.00

m/z  43.10   58.81%

23.50 24.00

m/z  85.10   49.05%

23.50 24.00

m/z  55.05   23.04%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM061422\
  Data File : BM035468.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2022  16:14
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3308‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM061022.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 15  2‐Bromo dodecane                Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 24.685   10.75 ng        1620610   Perylene‐d12               23.738

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Bromo dodecane                    248 C12H25Br       013187‐99‐0 93
 2 Hentriacontane                      437 C31H64         000630‐04‐6 90
 3 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 90
 4 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 90
 5 Heneicosane, 11‐decyl‐              437 C31H64         055320‐06‐4 90

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3672 (24.685 min): BM035468.D\data.ms (-3667) (-
57.1

127.1
197.2 295.1 431.2356.1 503.0

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

5000

m/z-->

Abundance #132769: 2-Bromo dodecane
57.0

169.0
248.0

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

5000

m/z-->

Abundance #320590: Hentriacontane
57.0

127.0 197.0 267.0 351.0 436.0

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

5000

m/z-->

Abundance #194587: Heneicosane
57.0

127.0 296.0197.0

24.50 25.00

m/z  57.10  100.00%

24.50 25.00

m/z  71.10   62.86%

24.50 25.00

m/z  43.10   59.11%

24.50 25.00

m/z  85.10   46.61%

24.50 25.00

m/z  55.05   21.92%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM061422\
  Data File : BM035468.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2022  16:14
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3308‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM061022.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 16  .gamma.‐Sitosterol              Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 25.509   73.25 ng       11045300   Perylene‐d12               23.738

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 .gamma.‐Sitosterol                  414 C29H50O        000083‐47‐6 98
 2 .beta.‐Sitosterol                   414 C29H50O        000083‐46‐5 94
 3 (3S,8S,9S,10R,13R,14S,17R)‐17‐((... 414 C29H50O        029365‐29‐5 87
 4 Campesterol                         400 C28H48O        000474‐62‐4 64
 5 Ergost‐7‐en‐3‐ol, (3.beta.)‐        400 C28H48O        026047‐31‐4 49

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3812 (25.509 min): BM035468.D\data.ms (-3802) (-
43.1

107.1

213.2

303.3
414.5

359.1 491.1

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance #310597: .gamma.-Sitosterol
43.0

107.0
414.0

303.0213.0

358.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance #310596: .beta.-Sitosterol
43.0

107.0 414.0
213.0 303.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance #310626: (3S,8S,9S,10R,13R,14S,17R)-17-((2R,5R)-5,6-
43.0

382.0145.0

213.0 289.0

25.50

m/z  43.10  100.00%

25.50

m/z  55.05   60.71%

25.50

m/z 107.10   57.16%

25.50

m/z 105.05   53.86%

25.50

m/z 145.05   52.47%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM061422\
  Data File : BM035468.D                                          
  Acq On    : 14 Jun 2022  16:14
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3308‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM061022.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
L‐Proline, 5‐ox...  15.727     4.3  ng     426960   3  14.457 1971530  20.0
(E)‐4‐(3‐Hydrox...  16.621     2.1  ng     230394   4  17.203 2185150  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.115    44.1  ng    4820410   4  17.203 2185150  20.0
9,12‐Octadecadi...  19.250     3.0  ng     330417   4  17.203 2185150  20.0
7‐Heptadecene, ...  19.274     3.5  ng     377066   4  17.203 2185150  20.0
Octadecanoic acid   19.398    96.4  ng   13935200   5  21.392 2892360  20.0
Heneicosane         20.468    11.5  ng    1666570   5  21.392 2892360  20.0
Supraene            20.650     8.3  ng    1197490   5  21.392 2892360  20.0
Eicosane            21.262    14.3  ng    2072590   5  21.392 2892360  20.0
Tricosane           21.986    17.7  ng    2564910   5  21.392 2892360  20.0
Hexacosane          22.780    18.1  ng    2726140   6  23.738 3015620  20.0
unknown22.997       22.997     8.3  ng    1254670   6  23.738 3015620  20.0
Cholesterol         23.456    13.2  ng    1982360   6  23.738 3015620  20.0
Tetracosane         23.668    12.8  ng    1925730   6  23.738 3015620  20.0
2‐Bromo dodecane    24.685    10.8  ng    1620610   6  23.738 3015620  20.0
.gamma.‐Sitosterol  25.509    73.3  ng   11045300   6  23.738 3015620  20.0

8270‐BM061022.M Wed Jun 15 18:16:13 2022                                                      Pag 19

Instrument :
BNA_M
ClientSampleId :
SP-303-20220609


