
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM080422\
  Data File : BM036096.D                                          
  Acq On    : 04 Aug 2022  13:28
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3935‐14
  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‐BM080122.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BM036096.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.428   391  398  404 rBV  6514449   9212414  43.19%   7.766%
  2   7.034   659  671  684 rBV  6156268   9966735  46.72%   8.402%
  3   7.857   800  811  820 rBV  1323404   2072351   9.71%   1.747%
  4   9.028  1002 1010 1017 rBV  3902557   6375673  29.89%   5.375%
  5  10.663  1278 1288 1294 rBV  1883565   3128764  14.67%   2.638%
 
  6  12.327  1564 1571 1579 rVB   195221    338595   1.59%   0.285%
  7  12.545  1602 1608 1614 rBV   170442    264523   1.24%   0.223%
  8  13.127  1700 1707 1717 rBV  10398352  14762537  69.20%  12.445%
  9  13.821  1820 1825 1830 rBV   140860    223265   1.05%   0.188%
 10  14.498  1932 1940 1946 rBV  2927370   4165650  19.53%   3.512%
 
 11  14.915  2003 2011 2015 rBV3  150088    355592   1.67%   0.300%
 12  15.751  2148 2153 2160 rVB   216140    454986   2.13%   0.384%
 13  15.986  2186 2193 2200 rBV  8459225  11691010  54.81%   9.856%
 14  16.210  2226 2231 2233 rBV2  217948    325795   1.53%   0.275%
 15  16.645  2301 2305 2312 rVB3  147246    237768   1.11%   0.200%
 
 16  16.998  2361 2365 2370 rVB   232012    257678   1.21%   0.217%
 17  17.139  2385 2389 2396 rBV2  158496    269176   1.26%   0.227%
 18  17.239  2401 2406 2411 rVV  3552295   4905260  23.00%   4.135%
 19  17.280  2411 2413 2418 rVB   292278    338706   1.59%   0.286%
 20  17.739  2487 2491 2496 rBV   261691    312854   1.47%   0.264%
 
 21  17.915  2517 2521 2526 rVB   315977    362044   1.70%   0.305%
 22  18.145  2552 2560 2574 rBV2 2791592   4455984  20.89%   3.756%
 23  18.433  2604 2609 2613 rBV   377565    524125   2.46%   0.442%
 24  19.068  2714 2717 2718 rVV   272592    306352   1.44%   0.258%
 25  19.086  2718 2720 2724 rVB2  323875    361108   1.69%   0.304%
 
 26  19.298  2752 2756 2764 rVB2  629420    841259   3.94%   0.709%
 27  19.421  2773 2777 2785 rVB   853424   1129991   5.30%   0.953%
 28  19.650  2812 2816 2826 rVB2  407962    848190   3.98%   0.715%
 29  19.868  2847 2853 2858 rBV  17343516  21331665 100.00%  17.983%
 30  20.156  2899 2902 2904 rBV2  192007    249357   1.17%   0.210%
 
 31  20.674  2986 2990 2993 rVB2  297219    337771   1.58%   0.285%
 32  21.139  3065 3069 3077 rBV  2444820   3148204  14.76%   2.654%
 33  21.421  3112 3117 3121 rBV  4142486   5358636  25.12%   4.517%
 34  21.580  3141 3144 3152 rBV3  255515    384103   1.80%   0.324%
 35  22.033  3218 3221 3223 rBV   281812    375531   1.76%   0.317%
 
 36  23.068  3393 3397 3402 rVB   373845    555163   2.60%   0.468%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM080422\
  Data File : BM036096.D                                          
  Acq On    : 04 Aug 2022  13:28
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3935‐14
  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‐BM080122.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  23.785  3513 3519 3526 rVB  2056202   3917328  18.36%   3.302%
 38  26.491  3971 3979 3992 rVB2 1483941   4476690  20.99%   3.774%
 
 
                        Sum of corrected areas:   118622833
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM080422\
  Data File : BM036096.D                                          
  Acq On    : 04 Aug 2022  13:28
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3935‐14
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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\BM080422\
  Data File : BM036096.D                                          
  Acq On    : 04 Aug 2022  13:28
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3935‐14
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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  3‐Oxa‐1‐azabicyclo[3.2.0]he...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.751    2.18 ng         454986   Acenaphthene‐d10           14.498

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3‐Oxa‐1‐azabicyclo[3.2.0]heptan‐... 169 C9H15NO2       086046‐39‐1 59
 2 Cyclohexylamine, N‐ethyl‐           127 C8H17N         005459‐93‐8 59
 3 L‐Pipecolinic acid                  129 C6H11NO2       003105‐95‐1 58
 4 Boc‐Pyr‐OH, methyl ester            243 C11H17NO5      108963‐96‐8 53
 5 2‐Piperidinemethanol                115 C6H13NO        003433‐37‐2 53
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Abundance Scan 2153 (15.751 min): BM036096.D\data.ms (-2148) (-
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Abundance #44910: 3-Oxa-1-azabicyclo[3.2.0]heptan-4-one, 2-(1,1-d
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Abundance #13630: Cyclohexylamine, N-ethyl-
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Abundance #14729: L-Pipecolinic acid
84.0

28.0
129.0

15.50 16.00

m/z  84.00  100.00%

15.50 16.00

m/z  57.00   39.52%

15.50 16.00

m/z  41.00   33.88%

15.50 16.00

m/z  56.00   20.93%

15.50 16.00

m/z  71.05   20.05%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM080422\
  Data File : BM036096.D                                          
  Acq On    : 04 Aug 2022  13:28
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3935‐14
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.145   18.17 ng        4455980   Phenanthrene‐d10           17.239

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 94
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 91
 4 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 76
 5 8‐Methylnonanoic acid               172 C10H20O2       005963‐14‐4 46
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM080422\
  Data File : BM036096.D                                          
  Acq On    : 04 Aug 2022  13:28
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3935‐14
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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  Pentadecane                     Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.433    2.14 ng         524125   Phenanthrene‐d10           17.239

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentadecane                         212 C15H32         000629‐62‐9 91
 2 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 87
 3 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 83
 4 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 83
 5 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 83
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Abundance #74005: Tetradecane
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m/z  57.05  100.00%
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18.50
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m/z  41.00   31.36%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM080422\
  Data File : BM036096.D                                          
  Acq On    : 04 Aug 2022  13:28
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3935‐14
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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  6  Octadecanoic acid               Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.421    4.22 ng        1129990   Chrysene‐d12               21.421

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 99
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 87
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 74
 4 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 74
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 62
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Abundance #126199: Pentadecanoic acid
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Abundance #109281: Tetradecanoic acid
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129.0
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m/z  73.00  100.00%

19.50

m/z  43.00   85.06%

19.50

m/z  60.00   80.40%

19.50

m/z  57.10   73.70%

19.50

m/z  55.00   65.74%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM080422\
  Data File : BM036096.D                                          
  Acq On    : 04 Aug 2022  13:28
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3935‐14
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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  8  1‐Heptadecene                   Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.139   11.75 ng        3148200   Chrysene‐d12               21.421

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Heptadecene                       238 C17H34         006765‐39‐5 94
 2 1‐Hexacosene                        364 C26H52         018835‐33‐1 94
 3 Heptadecyl heptafluorobutyrate      452 C21H35F7O2     959085‐66‐6 94
 4 Pentadecafluorooctanoic acid, he... 638 C24H33F15O2    1000406‐04‐6 94
 5 Pentadecafluorooctanoic acid, oc... 666 C26H37F15O2    1000406‐04‐8 94
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3069 (21.139 min): BM036096.D\data.ms (-3065) (-
57.1

125.1
226.0 355.1 415.2283.0 535.477.1
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5000

m/z-->

Abundance #121337: 1-Heptadecene
43.0

111.0

238.0168.0
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m/z-->

Abundance #273800: 1-Hexacosene
57.0

125.0

181.0 364.0238.0 306.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #326113: Heptadecyl heptafluorobutyrate
57.0

125.0
238.0

182.0

21.00 21.50

m/z  57.10  100.00%

21.00 21.50

m/z  43.05   81.12%

21.00 21.50

m/z  55.05   77.45%

21.00 21.50

m/z  83.10   76.13%

21.00 21.50

m/z  97.05   67.70%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM080422\
  Data File : BM036096.D                                          
  Acq On    : 04 Aug 2022  13:28
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3935‐14
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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 10  1,1,4a‐Trimethyl‐5,6‐dimeth...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 26.491   22.86 ng        4476690   Perylene‐d12               23.785

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,1,4a‐Trimethyl‐5,6‐dimethylene... 204 C15H24         1000193‐60‐8 58
 2 1,4‐Dimethyl‐8‐isopropylidenetri... 204 C15H24         1010140‐07‐7 58
 3 Naphthalene, 1,2,3,5,6,7,8,8a‐oc... 204 C15H24         004630‐07‐3 50
 4 Farnesyl bromide                    284 C15H25Br       006874‐67‐5 49
 5 1,2,4,8‐Tetramethylbicyclo[6.3.0... 204 C15H24         137235‐51‐9 46

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3979 (26.491 min): BM036096.D\data.ms (-3971) (-
204.1

135.0
69.1

301.1

425.4365.2 489.
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0

5000

m/z-->

Abundance #80273: 1,1,4a-Trimethyl-5,6-dimethylenedecahydronaph
204.0

91.0

147.0
39.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #80299: 1,4-Dimethyl-8-isopropylidenetricyclo[5.3.0.0(4,1
204.0

95.0
147.0

41.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #80513: Naphthalene, 1,2,3,5,6,7,8,8a-octahydro-1,8a-dim
204.0

41.0

93.0

147.0

26.50

m/z 204.10  100.00%

26.50

m/z 135.00   65.18%

26.50

m/z  69.10   52.69%

26.50

m/z 121.05   51.65%

26.50

m/z 133.00   48.60%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM080422\
  Data File : BM036096.D                                          
  Acq On    : 04 Aug 2022  13:28
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3935‐14
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
3‐Oxa‐1‐azabicy...  15.751     2.2  ng     454986   3  14.498 4165650  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.145    18.2  ng    4455980   4  17.239 4905260  20.0
Pentadecane         18.433     2.1  ng     524125   4  17.239 4905260  20.0
Octadecanoic acid   19.421     4.2  ng    1129990   5  21.421 5358640  20.0
1‐Heptadecene       21.139    11.8  ng    3148200   5  21.421 5358640  20.0
1,1,4a‐Trimethy...  26.491    22.9  ng    4476690   6  23.785 3917330  20.0
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