
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM100921\
  Data File : BM032399.D                                          
  Acq On    : 08 Oct 2021  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4144‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   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‐BM100221.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BM032399.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.190   393  400  419 rBV  4895534   6850902  13.99%   3.121%
  2   6.807   667  675  686 rBV  4090914   6469740  13.21%   2.947%
  3   7.613   805  812  820 rBV  1731537   2600116   5.31%   1.184%
  4   8.766  1001 1008 1017 rBV  3405136   5531343  11.30%   2.520%
  5  10.184  1242 1249 1259 rBV  3535525   5326645  10.88%   2.426%
 
  6  10.401  1270 1286 1293 rVV  2237301   4303240   8.79%   1.960%
  7  12.877  1700 1707 1719 rBV  7227880  11289919  23.06%   5.143%
  8  13.072  1731 1740 1747 rBV   517365   1081437   2.21%   0.493%
  9  13.730  1842 1852 1860 rBV   458023    745212   1.52%   0.339%
 10  13.936  1877 1887 1892 rBV  15958883  40957442  83.65%  18.657%
 
 11  14.260  1935 1942 1954 rVB  2913043   4223194   8.63%   1.924%
 12  14.819  2012 2037 2040 rBV  10047915  48962572 100.00%  22.303%
 13  14.907  2049 2052 2063 rVB   455344    717188   1.46%   0.327%
 14  15.113  2082 2087 2093 rVB   759045    987234   2.02%   0.450%
 15  15.213  2099 2104 2109 rVB   467422    614028   1.25%   0.280%
 
 16  15.748  2189 2195 2200 rBV2 4962855   7427818  15.17%   3.384%
 17  15.813  2200 2206 2218 rVB  14885652  27480847  56.13%  12.518%
 18  16.089  2248 2253 2257 rBV   596654    711031   1.45%   0.324%
 19  16.430  2301 2311 2320 rBV2 4006875   7100553  14.50%   3.234%
 20  16.989  2400 2406 2415 rVV  3070221   4177850   8.53%   1.903%
 
 21  17.371  2465 2471 2484 rBV  3750138   4834015   9.87%   2.202%
 22  17.654  2514 2519 2524 rBV2  463553    572479   1.17%   0.261%
 23  17.889  2552 2559 2566 rBV  1882792   2865407   5.85%   1.305%
 24  18.824  2714 2718 2722 rVB   699689    742785   1.52%   0.338%
 25  19.159  2771 2775 2790 rBV   451554    838454   1.71%   0.382%
 
 26  19.606  2845 2851 2856 rBV  8252059  10376660  21.19%   4.727%
 27  20.859  3060 3064 3071 rBV  1303859   1668873   3.41%   0.760%
 28  21.153  3109 3114 3123 rBV  2804860   3555571   7.26%   1.620%
 29  21.295  3134 3138 3142 rVB   597881    625520   1.28%   0.285%
 30  21.706  3205 3208 3215 rVB   565959    646681   1.32%   0.295%
 
 31  21.959  3247 3251 3257 rBV   975132   1182802   2.42%   0.539%
 32  22.142  3279 3282 3288 rVB   461182    538392   1.10%   0.245%
 33  23.294  3472 3478 3487 rVB2 2003497   3523895   7.20%   1.605%
 
 
                        Sum of corrected areas:   219529845
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM100921\
  Data File : BM032399.D                                          
  Acq On    : 08 Oct 2021  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4144‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM100221.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\BM100921\
  Data File : BM032399.D                                          
  Acq On    : 08 Oct 2021  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4144‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM100221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Ethanol, 1‐(2‐butoxyethoxy)‐    Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.184   24.76 ng        5326650   Naphthalene‐d8             10.401

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethanol, 1‐(2‐butoxyethoxy)‐        162 C8H18O3        054446‐78‐5 90
 2 Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐        162 C8H18O3        000112‐34‐5 90
 3 Ethylene glycol monoisobutyl ether  118 C6H14O2        004439‐24‐1 64
 4 Ethanol, 2‐[2‐(2‐methylpropoxy)e... 162 C8H18O3        018912‐80‐6 56
 5 3,3‐Dimethylbutane‐2‐ol             102 C6H14O         000464‐07‐3 50
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m/z  45.05   90.07%
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m/z  41.05   33.63%
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m/z  75.05   20.12%
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m/z  56.05   16.12%

8270‐BM100221.M Mon Oct 11 14:17:58 2021                                                      Page: 3

Instrument :
BNA_M
ClientSampleId :
IDW-LIQ-DRUM-1-100721



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM100921\
  Data File : BM032399.D                                          
  Acq On    : 08 Oct 2021  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4144‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM100221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  trans‐2‐Decenoic acid           Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.072    5.12 ng        1081440   Acenaphthene‐d10           14.260

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 trans‐2‐Decenoic acid               170 C10H18O2       000334‐49‐6 91
 2 2‐Decenoic acid                     170 C10H18O2       003913‐85‐7 87
 3 2‐Heptene                            98 C7H14          000592‐77‐8 18
 4 (Z)‐2‐Heptene                        98 C7H14          006443‐92‐1 18
 5 3‐Heptene, (E)‐                      98 C7H14          014686‐14‐7 18
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Abundance #44947: 2-Decenoic acid
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Abundance #3707: 2-Heptene
41.0

69.0
98.0

15.0
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m/z  43.10  100.00%

13.00

m/z  73.05   80.77%

13.00

m/z  41.10   77.50%

13.00

m/z  55.10   62.48%

13.00

m/z  56.10   53.15%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM100921\
  Data File : BM032399.D                                          
  Acq On    : 08 Oct 2021  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4144‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM100221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Undecanoic acid                 Concentration Rank 15

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.730    3.53 ng         745212   Acenaphthene‐d10           14.260

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 94
 2 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 86
 3 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 81
 4 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 80
 5 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 80
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Abundance #46963: n-Decanoic acid
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13.50 14.00

m/z  73.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  59.95   92.61%

13.50 14.00

m/z  43.10   55.46%

13.50 14.00

m/z  41.10   54.95%

13.50 14.00

m/z  55.05   54.55%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM100921\
  Data File : BM032399.D                                          
  Acq On    : 08 Oct 2021  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4144‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM100221.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‐Decene                        Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.936  193.96 ng       40957400   Acenaphthene‐d10           14.260

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Decene                            140 C10H20         000872‐05‐9 96
 2 Cyclodecane                         140 C10H20         000293‐96‐9 93
 3 1‐Undecanol                         172 C11H24O        000112‐42‐5 91
 4 2‐Butenedioic acid (Z)‐, monodod... 284 C16H28O4       002424‐61‐5 91
 5 Cyclododecane                       168 C12H24         000294‐62‐2 91
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14.00
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM100921\
  Data File : BM032399.D                                          
  Acq On    : 08 Oct 2021  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4144‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM100221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Dodecanoic acid                 Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.819  231.88 ng       48962600   Acenaphthene‐d10           14.260

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 98
 2 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 64
 3 Octanoic acid                       144 C8H16O2        000124‐07‐2 52
 4 Nonanoic acid                       158 C9H18O2        000112‐05‐0 46
 5 Ethanone, 1‐(4,5‐dihydro‐2‐thiaz... 129 C5H7NOS        029926‐41‐8 43
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Abundance Scan 2037 (14.819 min): BM032399.D\data.ms (-2012) (-
73.0

41.1

129.1
157.2

101.1
200.2 241.4

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #75716: Dodecanoic acid
60.0

129.0
157.0

29.0
101.0 200.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #60690: Undecanoic acid
60.0

29.0
129.0

101.0 157.0 186.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #24058: Octanoic acid
60.0

27.0

101.0
144.0

14.50 15.00

m/z  73.05  100.00%

14.50 15.00

m/z  60.10   87.27%

14.50 15.00

m/z  55.10   54.82%

14.50 15.00

m/z  41.10   54.32%

14.50 15.00

m/z  43.10   53.83%

8270‐BM100221.M Mon Oct 11 14:18:01 2021                                                      Page: 7

Instrument :
BNA_M
ClientSampleId :
IDW-LIQ-DRUM-1-100721



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM100921\
  Data File : BM032399.D                                          
  Acq On    : 08 Oct 2021  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4144‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM100221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  1‐Dodecanol                     Concentration Rank 18

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.907    3.40 ng         717188   Acenaphthene‐d10           14.260

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Dodecanol                         186 C12H26O        000112‐53‐8 91
 2 n‐Tridecan‐1‐ol                     200 C13H28O        000112‐70‐9 91
 3 Trichloroacetic acid, tridecyl e... 344 C15H27Cl3O2    074339‐51‐8 91
 4 Cyclododecane                       168 C12H24         000294‐62‐2 91
 5 Pentadecafluorooctanoic acid, do... 582 C20H25F15O2    1000406‐04‐2 91

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2052 (14.907 min): BM032399.D\data.ms (-2049) (-
55.1

83.1

111.1

154.1 182.2 220.9

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

5000

m/z-->

Abundance #61045: 1-Dodecanol
55.0

83.0

29.0
111.0

140.0
168.0

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

5000

m/z-->

Abundance #76025: n-Tridecan-1-ol
55.0 83.0

111.0
29.0

154.0
182.0

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

5000

m/z-->

Abundance #252708: Trichloroacetic acid, tridecyl ester
43.0

69.0

97.0

126.0
154.0 182.0

15.00

m/z  55.10  100.00%

15.00

m/z  69.10   85.68%

15.00

m/z  43.10   77.17%

15.00

m/z  83.10   76.36%

15.00

m/z  41.10   72.02%

8270‐BM100221.M Mon Oct 11 14:18:01 2021                                                      Page: 8

Instrument :
BNA_M
ClientSampleId :
IDW-LIQ-DRUM-1-100721



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM100921\
  Data File : BM032399.D                                          
  Acq On    : 08 Oct 2021  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4144‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM100221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  2‐Dodecenoic acid               Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.113    4.68 ng         987234   Acenaphthene‐d10           14.260

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Dodecenoic acid                   198 C12H22O2       004412‐16‐2 90
 2 trans‐2‐Dodecenoic acid             198 C12H22O2       032466‐54‐9 90
 3 trans‐2‐undecenoic acid             184 C11H20O2       015790‐94‐0 58
 4 Palmitoleic acid                    254 C16H30O2       000373‐49‐9 53
 5 Chloromethyl 7‐chlorododecanoate    282 C13H24Cl2O2    080419‐03‐0 43

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2087 (15.113 min): BM032399.D\data.ms (-2082) (-
43.1

73.0

113.1
151.0 180.2 266.8208.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #73541: 2-Dodecenoic acid
43.0

73.0

113.0
180.0151.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #73579: trans-2-Dodecenoic acid
43.0

73.0

138.0110.0
180.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #58553: trans-2-undecenoic acid
43.0 73.0

124.0

166.015.0

15.00 15.50

m/z  43.10  100.00%

15.00 15.50

m/z  41.10   91.57%

15.00 15.50

m/z  73.05   79.21%

15.00 15.50

m/z  55.10   77.43%

15.00 15.50

m/z  57.10   62.28%

8270‐BM100221.M Mon Oct 11 14:18:02 2021                                                      Page: 9

Instrument :
BNA_M
ClientSampleId :
IDW-LIQ-DRUM-1-100721



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM100921\
  Data File : BM032399.D                                          
  Acq On    : 08 Oct 2021  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4144‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM100221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Benzene, (1‐methylnonyl)‐       Concentration Rank 20

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.213    2.91 ng         614028   Acenaphthene‐d10           14.260

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, (1‐methylnonyl)‐           218 C16H26         004537‐13‐7 87
 2 Benzene, (1‐methyldecyl)‐           232 C17H28         004536‐88‐3 59
 3 Benzene, (1‐methylundecyl)‐         246 C18H30         002719‐61‐1 59
 4 1‐Hexene, 3‐methyl‐6‐phenyl‐4‐(1... 294 C21H26O        1010194‐52‐4 59
 5 1‐Hexene, 6‐phenyl‐4‐(1‐phenylet... 280 C20H24O        1010190‐48‐6 59

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2104 (15.213 min): BM032399.D\data.ms (-2099) (-
105.1

218.277.141.1 147.1 189.1 267.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #96885: Benzene, (1-methylnonyl)-
105.0

218.077.041.0 147.0175.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #114093: Benzene, (1-methyldecyl)-
105.0

41.0 232.077.0 147.0175.0203.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #131090: Benzene, (1-methylundecyl)-
105.0

41.0 246.077.0 147.0 207.0175.0

15.00 15.50

m/z 105.10  100.00%

15.00 15.50

m/z  91.10   12.57%

15.00 15.50

m/z 106.05   12.54%

15.00 15.50

m/z 218.20    7.04%

15.00 15.50

m/z  79.10    5.05%

8270‐BM100221.M Mon Oct 11 14:18:03 2021                                                      Page: 10

Instrument :
BNA_M
ClientSampleId :
IDW-LIQ-DRUM-1-100721



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM100921\
  Data File : BM032399.D                                          
  Acq On    : 08 Oct 2021  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4144‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM100221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Cyclododecane                   Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.813  131.56 ng       27480800   Phenanthrene‐d10           16.989

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclododecane                       168 C12H24         000294‐62‐2 97
 2 n‐Pentadecanol                      228 C15H32O        000629‐76‐5 94
 3 1‐Tetradecanol                      214 C14H30O        000112‐72‐1 94
 4 n‐Tridecan‐1‐ol                     200 C13H28O        000112‐70‐9 91
 5 3‐Tetradecene, (Z)‐                 196 C14H28         041446‐67‐7 91

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2206 (15.813 min): BM032399.D\data.ms (-2200) (-
55.1

97.1

168.2 213.3 267.0 341.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #43471: Cyclododecane
55.0

97.0

140.0
15.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #109473: n-Pentadecanol
43.0 83.0

125.0
182.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #92362: 1-Tetradecanol
83.0

43.0

125.0
168.0

213.0

15.50 16.00

m/z  55.10  100.00%

15.50 16.00

m/z  69.10   84.49%

15.50 16.00

m/z  83.10   83.33%

15.50 16.00

m/z  41.10   76.05%

15.50 16.00

m/z  43.10   74.11%

8270‐BM100221.M Mon Oct 11 14:18:03 2021                                                      Page: 11

Instrument :
BNA_M
ClientSampleId :
IDW-LIQ-DRUM-1-100721



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM100921\
  Data File : BM032399.D                                          
  Acq On    : 08 Oct 2021  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4144‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM100221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Benzene, (1‐methyldecyl)‐       Concentration Rank 17

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.089    3.40 ng         711031   Phenanthrene‐d10           16.989

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, (1‐methyldecyl)‐           232 C17H28         004536‐88‐3 93
 2 Benzene, (1‐methylnonyl)‐           218 C16H26         004537‐13‐7 72
 3 Benzene, (1‐methylundecyl)‐         246 C18H30         002719‐61‐1 59
 4 Benzene, (1‐methylhexyl)‐           176 C13H20         002132‐84‐5 53
 5 Benzene, (1‐methyldodecyl)‐         260 C19H32         004534‐53‐6 53

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2253 (16.089 min): BM032399.D\data.ms (-2248) (-
105.1

232.341.1 147.0 189.1 340.9

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #114094: Benzene, (1-methyldecyl)-
105.0

232.0
65.0 147.0 190.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #96885: Benzene, (1-methylnonyl)-
105.0

218.041.0 147.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #131090: Benzene, (1-methylundecyl)-
105.0

41.0 246.0147.0 207.0

16.00

m/z 105.10  100.00%

16.00

m/z 106.05   13.06%

16.00

m/z  91.10   12.20%

16.00

m/z 232.30    5.81%

16.00

m/z  41.10    4.78%

8270‐BM100221.M Mon Oct 11 14:18:04 2021                                                      Page: 12

Instrument :
BNA_M
ClientSampleId :
IDW-LIQ-DRUM-1-100721



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM100921\
  Data File : BM032399.D                                          
  Acq On    : 08 Oct 2021  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4144‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM100221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Tetradecanoic acid              Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.430   33.99 ng        7100550   Phenanthrene‐d10           16.989

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 95
 2 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 86
 3 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 80
 4 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 76
 5 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 64

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2311 (16.430 min): BM032399.D\data.ms (-2301) (-
73.1

129.1
185.2

228.3
37.0 329.8267.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #109280: Tetradecanoic acid
73.0

129.0 228.0
185.029.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #92069: Tridecanoic acid
73.0

129.0
29.0 171.0

214.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #75716: Dodecanoic acid
60.0

129.0

171.0
15.0

16.50

m/z  73.10  100.00%

16.50

m/z  60.00   86.96%

16.50

m/z  43.10   67.47%

16.50

m/z  55.10   61.50%

16.50

m/z  41.10   60.51%

8270‐BM100221.M Mon Oct 11 14:18:05 2021                                                      Page: 13

Instrument :
BNA_M
ClientSampleId :
IDW-LIQ-DRUM-1-100721



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM100921\
  Data File : BM032399.D                                          
  Acq On    : 08 Oct 2021  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4144‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM100221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  Cyclohexadecane                 Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.371   23.14 ng        4834020   Phenanthrene‐d10           16.989

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexadecane                     224 C16H32         000295‐65‐8 98
 2 1‐Tetradecene                       196 C14H28         001120‐36‐1 96
 3 Cyclododecane                       168 C12H24         000294‐62‐2 95
 4 1‐Octadecanol                       270 C18H38O        000112‐92‐5 95
 5 1‐Hexadecanol                       242 C16H34O        036653‐82‐4 95

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2471 (17.371 min): BM032399.D\data.ms (-2465) (-
55.1

97.1

140.2 196.2 260.4 341.

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #104594: Cyclohexadecane
55.0

97.0

224.0139.0 181.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #71726: 1-Tetradecene
41.0

83.0

125.0 196.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #43471: Cyclododecane
55.0

97.0

140.0
15.0

17.00 17.50

m/z  55.10  100.00%

17.00 17.50

m/z  83.05   88.73%

17.00 17.50

m/z  69.10   85.15%

17.00 17.50

m/z  43.10   78.49%

17.00 17.50

m/z  57.10   77.95%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM100921\
  Data File : BM032399.D                                          
  Acq On    : 08 Oct 2021  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4144‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM100221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.889   13.72 ng        2865410   Phenanthrene‐d10           16.989

 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 95
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 95
 4 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 93
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 68

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2559 (17.889 min): BM032399.D\data.ms (-2552) (-
73.1

129.0

213.2
171.2 256.3

37.0 355.

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #143511: n-Hexadecanoic acid
73.0

129.0 256.0

213.0

171.0
29.0

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

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

129.0
29.0 228.0185.0

17.50 18.00

m/z  73.10  100.00%

17.50 18.00

m/z  60.10   83.56%

17.50 18.00

m/z  43.10   77.75%

17.50 18.00

m/z  57.05   69.82%

17.50 18.00

m/z  55.10   68.10%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM100921\
  Data File : BM032399.D                                          
  Acq On    : 08 Oct 2021  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4144‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM100221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 14  9‐Octadecenoic acid, methyl...  Concentration Rank 14

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.824    3.56 ng         742785   Phenanthrene‐d10           16.989

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9‐Octadecenoic acid, methyl este... 296 C19H36O2       001937‐62‐8 99
 2 11‐Octadecenoic acid, methyl ester  296 C19H36O2       052380‐33‐3 99
 3 11‐Octadecenoic acid, methyl est... 296 C19H36O2       001937‐63‐9 99
 4 10‐Octadecenoic acid, methyl ester  296 C19H36O2       013481‐95‐3 99
 5 15‐Octadecenoic acid, methyl ester  296 C19H36O2       004764‐72‐1 99

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2718 (18.824 min): BM032399.D\data.ms (-2714) (-
55.1

97.1

264.3222.2180.2137.0
343.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #194449: 9-Octadecenoic acid, methyl ester, (E)-
55.0

97.0
264.0

222.0180.0137.0
299.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #194424: 11-Octadecenoic acid, methyl ester
55.0

97.0 264.0

222.0
180.0138.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #194453: 11-Octadecenoic acid, methyl ester, (Z)-
55.0

97.0
264.0

222.0180.0138.0
299.0

18.50 19.00

m/z  55.10  100.00%

18.50 19.00

m/z  69.10   67.25%

18.50 19.00

m/z  74.05   57.73%

18.50 19.00

m/z  41.10   56.45%

18.50 19.00

m/z  83.10   49.86%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM100921\
  Data File : BM032399.D                                          
  Acq On    : 08 Oct 2021  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4144‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM100221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 15  Octadecanoic acid               Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.159    4.72 ng         838454   Chrysene‐d12               21.153

 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 93
 3 Octadecanoic acid, 2‐(2‐hydroxye... 372 C22H44O4       000106‐11‐6 91
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 87
 5 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 83

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2775 (19.159 min): BM032399.D\data.ms (-2771) (-
73.1

129.1

185.2 241.2

325.0 431.

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #179093: Octadecanoic acid
73.0

129.0
284.0

28.0
185.0

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 #281394: Octadecanoic acid, 2-(2-hydroxyethoxy)ethyl es
43.0

284.0

129.0
185.0

239.0 372.0

19.00 19.50

m/z  73.10  100.00%

19.00 19.50

m/z  43.10   94.73%

19.00 19.50

m/z  60.00   85.49%

19.00 19.50

m/z  57.10   75.73%

19.00 19.50

m/z  55.10   74.87%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM100921\
  Data File : BM032399.D                                          
  Acq On    : 08 Oct 2021  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4144‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM100221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 16  Pentadecafluorooctanoic aci...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.859    9.39 ng        1668870   Chrysene‐d12               21.153

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexadecane                     224 C16H32         000295‐65‐8 96
 2 Pentadecafluorooctanoic acid, oc... 666 C26H37F15O2    1000406‐04‐8 93
 3 1‐Decanol, 2‐hexyl‐                 242 C16H34O        002425‐77‐6 91
 4 Ethanol, 2‐(tetradecyloxy)‐         258 C16H34O2       002136‐70‐1 90
 5 Pentafluoropropionic acid, hepta... 402 C20H35F5O2     959218‐78‐1 81

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3064 (20.859 min): BM032399.D\data.ms (-3060) (-
57.1

125.1
207.1 281.1 401.9 505.2

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650
0

5000

m/z-->

Abundance #104594: Cyclohexadecane
55.0

125.0
224.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650
0

5000

m/z-->

Abundance #348538: Pentadecafluorooctanoic acid, octadecyl ester
57.0

125.0
252.0

648.0369.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650
0

5000

m/z-->

Abundance #126386: 1-Decanol, 2-hexyl-
57.0

125.0
196.0

20.50 21.00

m/z  57.10  100.00%

20.50 21.00

m/z  43.10   74.45%

20.50 21.00

m/z  71.10   62.76%

20.50 21.00

m/z  55.10   56.70%

20.50 21.00

m/z  83.10   49.91%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM100921\
  Data File : BM032399.D                                          
  Acq On    : 08 Oct 2021  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4144‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM100221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 17  Eicosane                        Concentration Rank 16

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.295    3.52 ng         625520   Chrysene‐d12               21.153

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 94
 2 Tricosane                           324 C23H48         000638‐67‐5 93
 3 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 91
 4 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 91
 5 Docosane, 1‐iodo‐                   436 C22H45I        1000406‐31‐9 91

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3138 (21.295 min): BM032399.D\data.ms (-3134) (-
57.1

127.1 207.1 267.0 341.1 402.9 549.2489.1

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 #229643: 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 #298427: Octacosane
57.0

127.0 197.0 281.0 394.0

21.00 21.50

m/z  57.10  100.00%

21.00 21.50

m/z  71.10   68.30%

21.00 21.50

m/z  43.10   59.01%

21.00 21.50

m/z  85.10   52.56%

21.00 21.50

m/z  55.10   20.61%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM100921\
  Data File : BM032399.D                                          
  Acq On    : 08 Oct 2021  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4144‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM100221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 18  Heptadecane                     Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.706    3.64 ng         646681   Chrysene‐d12               21.153

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptadecane                         240 C17H36         000629‐78‐7 94
 2 Heneicosane, 11‐(1‐ethylpropyl)‐    366 C26H54         055282‐11‐6 91
 3 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 91
 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 3208 (21.706 min): BM032399.D\data.ms (-3205) (-
57.1

127.1 197.2 281.1 355.1 415.1 475.1 549.2

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

5000

m/z-->

Abundance #123961: Heptadecane
57.0

127.0 240.0

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

5000

m/z-->

Abundance #275555: Heneicosane, 11-(1-ethylpropyl)-
43.0

113.0 295.0183.0

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

21.50 22.00

m/z  57.10  100.00%

21.50 22.00

m/z  71.10   70.12%

21.50 22.00

m/z  43.10   59.64%

21.50 22.00

m/z  85.10   51.60%

21.50 22.00

m/z  55.10   24.21%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM100921\
  Data File : BM032399.D                                          
  Acq On    : 08 Oct 2021  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4144‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM100221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 19  1,4‐Benzenedicarboxylic aci...  Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.959    6.65 ng        1182800   Chrysene‐d12               21.153

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,4‐Benzenedicarboxylic acid, bi... 390 C24H38O4       006422‐86‐2 87
 2 Terephthalic acid, 3‐methylbut‐2... 348 C21H32O4       1000356‐27‐6 64
 3 1,3‐Benzenedicarboxylic acid, bi... 390 C24H38O4       000137‐89‐3 62
 4 Terephthalic acid, monochloride,... 296 C16H21ClO3     1000324‐22‐9 38
 5 Terephthalic acid, di(4‐octyl) e... 390 C24H38O4       1000323‐74‐2 35

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3251 (21.959 min): BM032399.D\data.ms (-3247) (-
70.1

149.0

261.1

326.0 430.1 504.1

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

5000

m/z-->

Abundance #295785: 1,4-Benzenedicarboxylic acid, bis(2-ethylhexyl)
261.0

149.0
70.0

361.0

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

5000

m/z-->

Abundance #257919: Terephthalic acid, 3-methylbut-2-yl octyl ester
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM100921\
  Data File : BM032399.D                                          
  Acq On    : 08 Oct 2021  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4144‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM100221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 20  Heneicosane                     Concentration Rank 19

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 22.142    3.03 ng         538392   Chrysene‐d12               21.153

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptadecane                         240 C17H36         000629‐78‐7 94
 2 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 91
 3 Hexatriacontane                     507 C36H74         000630‐06‐8 91
 4 Triacontane, 1‐iodo‐                548 C30H61I        1000406‐32‐3 91
 5 Pentacosane                         352 C25H52         000629‐99‐2 91
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Abundance Scan 3282 (22.142 min): BM032399.D\data.ms (-3279) (-
57.1

113.1
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57.0

113.0 169.0 225.0 281.0 337.0 393.0 449.0 506.0

22.00 22.50
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22.00 22.50

m/z  71.10   69.71%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM100921\
  Data File : BM032399.D                                          
  Acq On    : 08 Oct 2021  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4144‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM100221.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Ethanol, 1‐(2‐b...  10.184    24.8  ng    5326650   2  10.401 4303240  20.0
trans‐2‐Decenoi...  13.072     5.1  ng    1081440   3  14.260 4223190  20.0
Undecanoic acid     13.730     3.5  ng     745212   3  14.260 4223190  20.0
1‐Decene            13.936   194.0  ng   40957400   3  14.260 4223190  20.0
Dodecanoic acid     14.819   231.9  ng   48962600   3  14.260 4223190  20.0
1‐Dodecanol         14.907     3.4  ng     717188   3  14.260 4223190  20.0
2‐Dodecenoic acid   15.113     4.7  ng     987234   3  14.260 4223190  20.0
Benzene, (1‐met...  15.213     2.9  ng     614028   3  14.260 4223190  20.0
Cyclododecane       15.813   131.6  ng   27480800   4  16.989 4177850  20.0
Benzene, (1‐met...  16.089     3.4  ng     711031   4  16.989 4177850  20.0
Tetradecanoic acid  16.430    34.0  ng    7100550   4  16.989 4177850  20.0
Cyclohexadecane     17.371    23.1  ng    4834020   4  16.989 4177850  20.0
n‐Hexadecanoic ...  17.889    13.7  ng    2865410   4  16.989 4177850  20.0
9‐Octadecenoic ...  18.824     3.6  ng     742785   4  16.989 4177850  20.0
Octadecanoic acid   19.159     4.7  ng     838454   5  21.153 3555570  20.0
Pentadecafluoro...  20.859     9.4  ng    1668870   5  21.153 3555570  20.0
Eicosane            21.295     3.5  ng     625520   5  21.153 3555570  20.0
Heptadecane         21.706     3.6  ng     646681   5  21.153 3555570  20.0
1,4‐Benzenedica...  21.959     6.7  ng    1182800   5  21.153 3555570  20.0
Heneicosane         22.142     3.0  ng     538392   5  21.153 3555570  20.0
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