
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM080222\
  Data File : BM036069.D                                          
  Acq On    : 03 Aug 2022  01:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3896‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   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‐BM080122.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BM036069.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.434   392  399  413 rBV  6416214   9054906  42.64%   7.546%
  2   7.046   663  673  685 rBV  5979718   9566800  45.05%   7.972%
  3   7.869   806  813  821 rBV  1262269   1963288   9.24%   1.636%
  4   9.040  1003 1012 1023 rBV  3719791   6059257  28.53%   5.049%
  5  10.675  1282 1290 1297 rBV  1795289   2917565  13.74%   2.431%
 
  6  13.133  1701 1708 1721 rBV  9319965  13958105  65.72%  11.632%
  7  14.504  1934 1941 1948 rBV  2586461   3781549  17.81%   3.151%
  8  15.992  2187 2194 2203 rBV  7956697  11148811  52.50%   9.291%
  9  17.245  2401 2407 2411 rBV  3207120   4513627  21.25%   3.761%
 10  17.286  2411 2414 2420 rVB   702231    951705   4.48%   0.793%
 
 11  17.380  2425 2430 2435 rVB   171267    264927   1.25%   0.221%
 12  17.921  2518 2522 2527 rVB   251292    290002   1.37%   0.242%
 13  18.145  2552 2560 2563 rBV2  392041    679787   3.20%   0.566%
 14  19.098  2719 2722 2726 rVB3  201620    228139   1.07%   0.190%
 15  19.304  2752 2757 2763 rVB  1831521   2453290  11.55%   2.044%
 
 16  19.633  2809 2813 2814 rBV   282211    341104   1.61%   0.284%
 17  19.662  2814 2818 2826 rVB  1484103   2098655   9.88%   1.749%
 18  19.874  2848 2854 2859 rVB  17391580  21237487 100.00%  17.698%
 19  20.156  2899 2902 2905 rBV2  230325    255887   1.20%   0.213%
 20  20.903  3025 3029 3034 rBV   333749    459588   2.16%   0.383%
 
 21  21.139  3065 3069 3076 rVB2 3198101   4004457  18.86%   3.337%
 22  21.421  3111 3117 3121 rBV2 4188327   6576452  30.97%   5.480%
 23  21.462  3121 3124 3134 rVB  1007988   1357431   6.39%   1.131%
 24  21.586  3141 3145 3151 rBV2  311847    558344   2.63%   0.465%
 25  22.056  3219 3225 3234 rBV2 2586739   4060542  19.12%   3.384%
 
 26  23.068  3392 3397 3402 rBV2 1355794   2625128  12.36%   2.188%
 27  23.127  3403 3407 3418 rVB3  923517   1810466   8.52%   1.509%
 28  23.680  3497 3501 3510 rVB   593397   1125109   5.30%   0.938%
 29  23.792  3513 3520 3526 rVV2 2044639   4010790  18.89%   3.342%
 30  24.509  3636 3642 3651 rVB   716066   1648979   7.76%   1.374%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:   120002177
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM080222\
  Data File : BM036069.D                                          
  Acq On    : 03 Aug 2022  01:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3896‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM080122.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\BM080222\
  Data File : BM036069.D                                          
  Acq On    : 03 Aug 2022  01:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3896‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM080122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.145    3.01 ng         679787   Phenanthrene‐d10           17.245

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 93
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 89
 4 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 87
 5 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 70
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0

5000
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Abundance Scan 2560 (18.145 min): BM036069.D\data.ms (-2552) (-
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129.1

213.1
171.1 256.1

37.0 341.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
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129.0

213.0 256.0171.0
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Abundance #179089: Octadecanoic acid
73.0

129.0

29.0 185.0 284.0241.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

129.0
29.0 228.0185.0

18.00 18.50

m/z  73.00  100.00%

18.00 18.50

m/z  60.00   84.70%

18.00 18.50

m/z  43.05   78.90%

18.00 18.50

m/z  57.05   68.95%

18.00 18.50

m/z  55.00   61.68%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM080222\
  Data File : BM036069.D                                          
  Acq On    : 03 Aug 2022  01:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3896‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM080122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Cyclohexadecane                 Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.139   12.18 ng        4004460   Chrysene‐d12               21.427

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexadecane                     224 C16H32         000295‐65‐8 94
 2 Heptadecyl heptafluorobutyrate      452 C21H35F7O2     959085‐66‐6 94
 3 Trifluoroacetoxy hexadecane         338 C18H33F3O2     006222‐03‐3 94
 4 Behenic alcohol                     326 C22H46O        000661‐19‐8 91
 5 1‐Tetracosene                       336 C24H48         010192‐32‐2 91

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3069 (21.139 min): BM036069.D\data.ms (-3065) (-
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355.1287.1 417.1 490.2549.
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Abundance #104594: Cyclohexadecane
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Abundance #326113: Heptadecyl heptafluorobutyrate
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Abundance #245846: Trifluoroacetoxy hexadecane
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21.00 21.50

m/z  57.10  100.00%

21.00 21.50

m/z  83.10   87.27%

21.00 21.50

m/z  43.05   86.92%

21.00 21.50

m/z  55.10   85.05%

21.00 21.50

m/z  97.10   75.73%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM080222\
  Data File : BM036069.D                                          
  Acq On    : 03 Aug 2022  01:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3896‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM080122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  5‐Eicosene, (E)‐                Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 22.056   12.35 ng        4060540   Chrysene‐d12               21.427

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 5‐Eicosene, (E)‐                    280 C20H40         074685‐30‐6 99
 2 1‐Heneicosanol                      312 C21H44O        015594‐90‐8 95
 3 Behenic alcohol                     326 C22H46O        000661‐19‐8 94
 4 1‐Heptacosanol                      396 C27H56O        002004‐39‐9 93
 5 1‐Heneicosyl formate                340 C22H44O2       077899‐03‐7 93
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Abundance Scan 3225 (22.056 min): BM036069.D\data.ms (-3219) (-
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Abundance #232316: Behenic alcohol
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m/z  57.05  100.00%

22.00
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22.00
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM080222\
  Data File : BM036069.D                                          
  Acq On    : 03 Aug 2022  01:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3896‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM080122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  1‐Hexacosanol                   Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 24.509    8.22 ng        1648980   Perylene‐d12               23.791

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexacosanol                       382 C26H54O        000506‐52‐5 94
 2 1‐Hexacosene                        364 C26H52         018835‐33‐1 94
 3 n‐Tetracosanol‐1                    354 C24H50O        000506‐51‐4 93
 4 Behenic alcohol                     326 C22H46O        000661‐19‐8 93
 5 Octacosanol                         410 C28H58O        000557‐61‐9 91
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3642 (24.509 min): BM036069.D\data.ms (-3636) (-
57.1

125.1
266.1

209.0 341.0398.0 489.1
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Abundance #289621: 1-Hexacosanol
97.0

41.0

153.0
364.0209.0266.0
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Abundance #273800: 1-Hexacosene
57.0

125.0

181.0 364.0238.0 306.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #264236: n-Tetracosanol-1
57.0

125.0

181.0 308.0238.0

24.50

m/z  57.10  100.00%

24.50

m/z  83.10   91.44%

24.50

m/z  97.05   89.31%

24.50

m/z  43.05   77.55%

24.50

m/z  69.10   75.95%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM080222\
  Data File : BM036069.D                                          
  Acq On    : 03 Aug 2022  01:46
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3896‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM080122.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
n‐Hexadecanoic ...  18.145     3.0  ng     679787   4  17.245 4513630  20.0
Cyclohexadecane     21.139    12.2  ng    4004460   5  21.427 6576450  20.0
5‐Eicosene, (E)‐    22.056    12.4  ng    4060540   5  21.427 6576450  20.0
1‐Hexacosanol       24.509     8.2  ng    1648980   6  23.791 4010790  20.0
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