
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP011521\
  Data File : BP004598.D                                          
  Acq On    : 16 Jan 2021  03:24
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1120‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   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_P\METHODS\8270E‐BP011221.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP004598.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.399   369  376  393 rBV  1129075   1794135   4.26%   1.313%
  2   6.981   635  645  661 rBV  1112579   1890558   4.49%   1.384%
  3   7.805   777  785  794 rBV   772821   1262883   3.00%   0.924%
  4   8.963   976  982  990 rBV   697278   1172739   2.79%   0.858%
  5  10.599  1249 1260 1275 rBV  1041114   1932793   4.59%   1.415%
 
  6  12.257  1535 1542 1556 rBV   287737    515540   1.23%   0.377%
  7  13.069  1673 1680 1691 rBV  2057652   3188097   7.58%   2.334%
  8  14.457  1908 1916 1926 rBV  1740271   2590879   6.16%   1.897%
  9  15.957  2164 2171 2178 rBV  1664214   2517487   5.98%   1.843%
 10  17.222  2379 2386 2392 rBV  2043836   3078235   7.31%   2.253%
 
 11  17.898  2494 2501 2505 rBV  12126668  17643824  41.93%  12.916%
 12  18.116  2534 2538 2552 rBV   365627    657503   1.56%   0.481%
 13  19.016  2682 2691 2693 rBV  18626021  42083734 100.00%  30.806%
 14  19.045  2693 2696 2704 rVV3 17354762  29662905  70.49%  21.714%
 15  19.110  2704 2707 2710 rVB2  417252    483384   1.15%   0.354%
 
 16  19.157  2710 2715 2720 rVB  7384329   8905604  21.16%   6.519%
 17  19.210  2720 2724 2726 rBV   450505    575800   1.37%   0.422%
 18  19.510  2770 2775 2781 rVB2  397258    629915   1.50%   0.461%
 19  19.786  2817 2822 2830 rVB  3834640   4845660  11.51%   3.547%
 20  20.022  2859 2862 2864 rBV   430958    548046   1.30%   0.401%
 
 21  20.110  2875 2877 2885 rVB   460734    524368   1.25%   0.384%
 22  20.222  2892 2896 2901 rBV   781931   1057206   2.51%   0.774%
 23  20.827  2993 2999 3003 rBV3  339534    696287   1.65%   0.510%
 24  21.145  3050 3053 3059 rVB   866741    927615   2.20%   0.679%
 25  21.316  3077 3082 3090 rVB  2706531   3586651   8.52%   2.626%
 
 26  23.663  3476 3481 3496 rVB2 1854573   3835010   9.11%   2.807%
 
 
                        Sum of corrected areas:   136606858
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP011521\
  Data File : BP004598.D                                          
  Acq On    : 16 Jan 2021  03:24
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1120‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP011221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

3.50 4.00 4.50 5.00 5.50 6.00 6.50 7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

5000000

   1e+07

 1.5e+07

Time-->

Abundance TIC: BP004598.D\data.ms

 5.399  6.981  7.805  8.963 10.599

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50 17.00 17.50 18.00 18.50 19.00 19.50 20.00
0

5000000

   1e+07

 1.5e+07

Time-->

Abundance TIC: BP004598.D\data.ms

12.257

13.069 14.457 15.957 17.222

17.898

18.116

19.01619.045

19.110

19.157

19.21019.510

19.786

20.02220.11020.222

21.00 21.50 22.00 22.50 23.00 23.50 24.00 24.50 25.00 25.50 26.00 26.50 27.00 27.50 28.00 28.50 29.00
0

5000000

   1e+07

 1.5e+07

Time-->

Abundance TIC: BP004598.D\data.ms

20.827
21.145

21.316
23.663
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP011521\
  Data File : BP004598.D                                          
  Acq On    : 16 Jan 2021  03:24
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1120‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP011221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown12.257                   Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.257    5.33 ng         515540   Naphthalene‐d8             10.599

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethyl cyclopropanecarboxylate       114 C6H10O2        004606‐07‐9 38
 2 2‐Butenoic acid, 2‐propenylidene... 210 C11H14O4       055030‐70‐1 33
 3 Cyclopropanecarboxylic acid, 3‐m... 154 C9H14O2        1000299‐37‐4 9 
 4 Pentanoic acid, 2‐hydroxy‐4‐meth... 146 C7H14O3        040348‐72‐9 9 
 5 Cyclopropanecarboxylic acid, sil... 192 C4H5AgO2       075112‐77‐5 9 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1542 (12.257 min): BP004598.D\data.ms (-1535) (-)
69.0

154.0 281.1 521.3453.8217.0 370.0

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

5000

m/z-->

Abundance #7242: Ethyl cyclopropanecarboxylate
69.0

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

5000

m/z-->

Abundance #69029: 2-Butenoic acid, 2-propenylidene ester
69.0

141.0 210.0

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

5000

m/z-->

Abundance #27753: Cyclopropanecarboxylic acid, 3-methylbut-2-eny
69.0

154.0

12.00 12.50

m/z  69.00  100.00%

12.00 12.50

m/z  41.05   22.27%

12.00 12.50

m/z 103.00   19.75%

12.00 12.50

m/z  87.00   18.33%

12.00 12.50

m/z  39.00   15.88%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP011521\
  Data File : BP004598.D                                          
  Acq On    : 16 Jan 2021  03:24
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1120‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP011221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  2  Hexadecanoic acid, methyl e...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.898  114.64 ng       17643800   Phenanthrene‐d10           17.222

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexadecanoic acid, methyl ester     270 C17H34O2       000112‐39‐0 97
 2 Tridecanoic acid, methyl ester      228 C14H28O2       001731‐88‐0 96
 3 Pentadecanoic acid, 14‐methyl‐, ... 270 C17H34O2       005129‐60‐2 95
 4 Methyl tetradecanoate               242 C15H30O2       000124‐10‐7 89
 5 Hexadecanoic acid, 2‐methyl‐        270 C17H34O2       027147‐71‐3 74

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2501 (17.898 min): BP004598.D\data.ms (-2494) (-)
74.0

143.0 227.2

327.1386.1444.3502.9

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

5000

m/z-->

Abundance #119408: Hexadecanoic acid, methyl ester
74.0

143.0
227.0

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

5000

m/z-->

Abundance #84483: Tridecanoic acid, methyl ester
74.0

143.0

228.015.0

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

5000

m/z-->

Abundance #119423: Pentadecanoic acid, 14-methyl-, methyl ester
74.0

143.0 227.0

17.50 18.00

m/z  74.05  100.00%

17.50 18.00

m/z  87.05   83.58%

17.50 18.00

m/z 143.00   26.27%

17.50 18.00

m/z 227.15   25.07%

17.50 18.00

m/z  43.05   24.13%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP011521\
  Data File : BP004598.D                                          
  Acq On    : 16 Jan 2021  03:24
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1120‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP011221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  3  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.116    4.27 ng         657503   Phenanthrene‐d10           17.222

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 98
 2 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 91
 3 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 87
 4 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 86
 5 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 80

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2538 (18.116 min): BP004598.D\data.ms (-2534) (-)
73.0

213.2

143.0 343.1278.1 461.1401.2 525.5

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

5000

m/z-->

Abundance #107549: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

213.0

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

5000

m/z-->

Abundance #84453: Tetradecanoic acid
73.0

228.0

143.0

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

5000

m/z-->

Abundance #131261: Octadecanoic acid
73.0

185.0 284.0

18.00 18.50

m/z  73.00  100.00%

18.00 18.50

m/z  60.00   77.86%

18.00 18.50

m/z  43.10   70.44%

18.00 18.50

m/z  57.05   60.60%

18.00 18.50

m/z  55.10   57.41%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP011521\
  Data File : BP004598.D                                          
  Acq On    : 16 Jan 2021  03:24
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1120‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP011221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  4  8,11‐Octadecadienoic acid, ...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.016  273.43 ng       42083700   Phenanthrene‐d10           17.222

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 8,11‐Octadecadienoic acid, methy... 294 C19H34O2       056599‐58‐7 99
 2 Methyl 9‐cis,11‐trans‐octadecadi... 294 C19H34O2       1000336‐44‐0 99
 3 9,12‐Octadecadienoic acid, methy... 294 C19H34O2       002566‐97‐4 99
 4 9,12‐Octadecadienoic acid (Z,Z)‐... 294 C19H34O2       000112‐63‐0 99
 5 10,13‐Octadecadienoic acid, meth... 294 C19H34O2       056554‐62‐2 99

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2691 (19.016 min): BP004598.D\data.ms (-2682) (-)
67.0

135.0 263.3
192.2 332.3 431.0488.7546.7

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

5000

m/z-->

Abundance #139707: 8,11-Octadecadienoic acid, methyl ester
67.0

294.0
150.0

220.0

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

5000

m/z-->

Abundance #139701: Methyl 9-cis,11-trans-octadecadienoate
67.0

294.0
150.0

220.0

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

5000

m/z-->

Abundance #139733: 9,12-Octadecadienoic acid, methyl ester, (E,E)-
67.0

135.0 262.0

19.00

m/z  67.05  100.00%

19.00

m/z  81.10   96.70%

19.00

m/z  95.05   73.78%

19.00

m/z  55.10   55.60%

19.00

m/z  79.05   48.91%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP011521\
  Data File : BP004598.D                                          
  Acq On    : 16 Jan 2021  03:24
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1120‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP011221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  5  16‐Octadecenoic acid, methy...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.045  192.73 ng       29662900   Phenanthrene‐d10           17.222

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 16‐Octadecenoic acid, methyl ester  296 C19H36O2       056554‐49‐5 97
 2 9‐Octadecenoic acid, methyl este... 296 C19H36O2       001937‐62‐8 92
 3 3‐Octadecenoic acid, methyl ester   296 C19H36O2       056599‐33‐8 89
 4 cis‐13‐Octadecenoic acid, methyl... 296 C19H36O2       1000333‐58‐3 89
 5 9‐Octadecenoic acid (Z)‐, methyl... 296 C19H36O2       000112‐62‐9 86

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2696 (19.045 min): BP004598.D\data.ms (-2693) (-)
55.1 264.3

180.2

121.1

323.3 428.5 490.4549.3

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

5000

m/z-->

Abundance #141288: 16-Octadecenoic acid, methyl ester
55.0

264.0
123.0

181.0

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

5000

m/z-->

Abundance #141310: 9-Octadecenoic acid, methyl ester, (E)-
55.0

264.0123.0

181.0

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

5000

m/z-->

Abundance #141279: 3-Octadecenoic acid, methyl ester
74.0

264.0

180.0

19.00

m/z  55.10  100.00%

19.00

m/z 264.30   87.47%

19.00

m/z  97.10   82.71%

19.00

m/z  83.10   76.90%

19.00

m/z  69.10   76.07%

8270E‐BP011221.M Mon Jan 18 14:46:18 2021                                                      Page: 7

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
AU-04-011321



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP011521\
  Data File : BP004598.D                                          
  Acq On    : 16 Jan 2021  03:24
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1120‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP011221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  6  9,12,15‐Octadecatrienoic ac...  Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.110    3.14 ng         483384   Phenanthrene‐d10           17.222

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9,12,15‐Octadecatrienoic acid, m... 292 C19H32O2       000301‐00‐8 99
 2 7,10,13‐Hexadecatrienoic acid, m... 264 C17H28O2       056554‐30‐4 94
 3 Methyl 8,11,14‐heptadecatrienoate   278 C18H30O2       1000336‐35‐1 91
 4 9,12,15‐Octadecatrienoic acid, (... 278 C18H30O2       000463‐40‐1 90
 5 Ethyl 9,12,15‐octadecatrienoate     306 C20H34O2       1000336‐77‐4 90

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2707 (19.110 min): BP004598.D\data.ms (-2704) (-)
79.0

135.1
191.1 292.1 400.3 480.4 540.3

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

5000

m/z-->

Abundance #138096: 9,12,15-Octadecatrienoic acid, methyl ester, (Z
79.0

135.0
236.0292.0

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

5000

m/z-->

Abundance #114197: 7,10,13-Hexadecatrienoic acid, methyl ester
79.0

135.0
264.0208.0

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

5000

m/z-->

Abundance #126109: Methyl 8,11,14-heptadecatrienoate
79.0

135.0
278.0222.0

19.00 19.50

m/z  79.00  100.00%

19.00 19.50

m/z  67.00   60.76%

19.00 19.50

m/z  93.10   55.88%

19.00 19.50

m/z  55.05   53.78%

19.00 19.50

m/z  41.10   47.91%
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Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
AU-04-011321



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP011521\
  Data File : BP004598.D                                          
  Acq On    : 16 Jan 2021  03:24
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1120‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP011221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  7  Methyl stearate                 Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.157   57.86 ng        8905600   Phenanthrene‐d10           17.222

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Methyl stearate                     298 C19H38O2       000112‐61‐8 98
 2 Heptadecanoic acid, 15‐methyl‐, ... 298 C19H38O2       054833‐55‐5 93
 3 Methyl tetradecanoate               242 C15H30O2       000124‐10‐7 91
 4 Heptadecanoic acid, 16‐methyl‐, ... 298 C19H38O2       005129‐61‐3 90
 5 Pentadecanoic acid, methyl ester    256 C16H32O2       007132‐64‐1 74

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2715 (19.157 min): BP004598.D\data.ms (-2710) (-)
74.0

143.0 255.2

356.1416.3476.3534.5

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

5000

m/z-->

Abundance #143128: Methyl stearate
74.0

143.0
255.0

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

5000

m/z-->

Abundance #143186: Heptadecanoic acid, 15-methyl-, methyl ester
74.0

298.0

143.0

213.015.0

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

5000

m/z-->

Abundance #95862: Methyl tetradecanoate
74.0

143.0 242.0
15.0

19.00 19.50

m/z  74.00  100.00%

19.00 19.50

m/z  87.00   80.75%

19.00 19.50

m/z  43.10   26.54%

19.00 19.50

m/z 143.00   25.15%

19.00 19.50

m/z  55.10   22.78%
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Instrument :
BNA_P
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AU-04-011321



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP011521\
  Data File : BP004598.D                                          
  Acq On    : 16 Jan 2021  03:24
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1120‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP011221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  8  9,12‐Octadecadienoic acid (...  Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.210    3.74 ng         575800   Phenanthrene‐d10           17.222

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9,12‐Octadecadienoic acid (Z,Z)‐    280 C18H32O2       000060‐33‐3 99
 2 cis‐11,14‐Eicosadienoic acid, me... 322 C21H38O2       1000333‐61‐8 96
 3 5‐Decen‐1‐ol, (Z)‐                  156 C10H20O        051652‐47‐2 91
 4 3,4‐Octadiene, 7‐methyl‐            124 C9H16          037050‐05‐8 87
 5 5‐Decen‐1‐ol, (E)‐                  156 C10H20O        056578‐18‐8 87

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2724 (19.210 min): BP004598.D\data.ms (-2720) (-)
67.0

280.1136.0 207.0 341.1 428.6 512.4

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

5000

m/z-->

Abundance #127648: 9,12-Octadecadienoic acid (Z,Z)-
67.0

280.0136.0
196.0

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

5000

m/z-->

Abundance #162987: cis-11,14-Eicosadienoic acid, methyl ester
67.0

322.0150.0
248.0

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

5000

m/z-->

Abundance #28252: 5-Decen-1-ol, (Z)-
67.0

138.0

19.00 19.50

m/z  67.00  100.00%

19.00 19.50

m/z  81.05   87.55%

19.00 19.50

m/z  95.10   62.11%

19.00 19.50

m/z  55.10   52.72%

19.00 19.50

m/z  82.10   50.54%
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Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
AU-04-011321



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP011521\
  Data File : BP004598.D                                          
  Acq On    : 16 Jan 2021  03:24
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1120‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP011221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  9  Methyl 10‐trans,12‐cis‐octa...  Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.510    3.51 ng         629915   Chrysene‐d12               21.316

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Methyl 10‐trans,12‐cis‐octadecad... 294 C19H34O2       1000336‐44‐2 98
 2 9,12‐Octadecadienoic acid (Z,Z)‐... 294 C19H34O2       000112‐63‐0 93
 3 8,11‐Octadecadienoic acid, methy... 294 C19H34O2       056599‐58‐7 91
 4 Methyl 6,11‐octadecadienoate        294 C19H34O2       1000336‐43‐2 91
 5 Methyl 9‐cis,11‐trans‐octadecadi... 294 C19H34O2       1000336‐44‐0 91

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2775 (19.510 min): BP004598.D\data.ms (-2770) (-)
67.0

294.1
150.0 220.1

377.0 437.1 549.2

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

5000

m/z-->

Abundance #139709: Methyl 10-trans,12-cis-octadecadienoate
67.0

294.0
150.0

220.0

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

5000

m/z-->

Abundance #139725: 9,12-Octadecadienoic acid (Z,Z)-, methyl ester
67.0

294.0
124.0

220.0

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

5000

m/z-->

Abundance #139707: 8,11-Octadecadienoic acid, methyl ester
67.0

294.0
150.0

220.0

19.50

m/z  67.00  100.00%

19.50

m/z  81.05   76.51%

19.50

m/z  95.10   58.11%

19.50

m/z  79.05   44.32%

19.50

m/z  82.05   37.59%
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Instrument :
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP011521\
  Data File : BP004598.D                                          
  Acq On    : 16 Jan 2021  03:24
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1120‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP011221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number 10  Methyl 9.cis.,11.trans.t,13...  Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.022    3.06 ng         548046   Chrysene‐d12               21.316

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Methyl 9.cis.,11.trans.t,13.tran... 292 C19H32O2       1000336‐42‐6 99
 2 Methyl 6‐cis,9‐cis,11‐trans‐octa... 292 C19H32O2       1000336‐37‐7 59
 3 9,12,15‐Octadecatrienoic acid, m... 292 C19H32O2       007361‐80‐0 58
 4 Estr‐5(10)‐en‐17‐ol, 3‐fluoro‐6‐... 292 C19H29FO       024467‐83‐2 36
 5 6,9,12‐Octadecatrienoic acid, me... 292 C19H32O2       002676‐41‐7 32

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2862 (20.022 min): BP004598.D\data.ms (-2859) (-)
79.0

292.1

150.1

217.1 387.3 448.3 526.4

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

5000

m/z-->

Abundance #138094: Methyl 9.cis.,11.trans.t,13.trans.-octadecatrieno
79.0 292.0

150.0

221.0

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

5000

m/z-->

Abundance #138078: Methyl 6-cis,9-cis,11-trans-octadecatrienoate
79.0

292.0
175.0

235.0

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

5000

m/z-->

Abundance #138077: 9,12,15-Octadecatrienoic acid, methyl ester
79.0

292.0

149.0

223.0

20.00

m/z  79.00  100.00%

20.00

m/z  93.10   93.84%

20.00

m/z  91.00   79.13%

20.00

m/z  80.00   59.87%

20.00

m/z 292.15   50.78%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP011521\
  Data File : BP004598.D                                          
  Acq On    : 16 Jan 2021  03:24
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1120‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP011221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number 11  Methyl 13‐eicosenoate           Concentration Rank 14

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.110    2.92 ng         524368   Chrysene‐d12               21.316

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Methyl 13‐eicosenoate               324 C21H40O2       1000336‐48‐4 86
 2 cis‐13‐Eicosenoic acid, methyl e... 324 C21H40O2       1000333‐52‐1 83
 3 11‐Eicosenoic acid, methyl ester    324 C21H40O2       003946‐08‐5 62
 4 cis‐11‐Eicosenoic acid, methyl e... 324 C21H40O2       1000333‐63‐8 58
 5 Methyl 9‐eicosenoate                324 C21H40O2       1000336‐50‐5 53

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2877 (20.110 min): BP004598.D\data.ms (-2875) (-)
55.1

292.3

123.1 208.1
358.1 482.2420.2 542.2

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

5000

m/z-->

Abundance #164499: Methyl 13-eicosenoate
55.0

292.0

123.0 208.0

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

5000

m/z-->

Abundance #164512: cis-13-Eicosenoic acid, methyl ester
55.0

292.0

123.0 208.0

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

5000

m/z-->

Abundance #164508: 11-Eicosenoic acid, methyl ester
55.0

292.0

123.0 208.0

20.00 20.50

m/z  55.10  100.00%

20.00 20.50

m/z  69.10   75.19%

20.00 20.50

m/z  83.10   67.86%

20.00 20.50

m/z  74.00   60.92%

20.00 20.50

m/z  97.10   60.66%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP011521\
  Data File : BP004598.D                                          
  Acq On    : 16 Jan 2021  03:24
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1120‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP011221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number 12  Eicosanoic acid, methyl ester   Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.221    5.90 ng        1057210   Chrysene‐d12               21.316

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eicosanoic acid, methyl ester       326 C21H42O2       001120‐28‐1 98
 2 Heptadecanoic acid, methyl ester    284 C18H36O2       001731‐92‐6 96
 3 Hexadecanoic acid, 15‐methyl‐, m... 284 C18H36O2       006929‐04‐0 96
 4 Hexadecanoic acid, 14‐methyl‐, m... 284 C18H36O2       002490‐49‐5 91
 5 Nonadecanoic acid, methyl ester     312 C20H40O2       001731‐94‐8 87

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

5000

m/z-->
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP011521\
  Data File : BP004598.D                                          
  Acq On    : 16 Jan 2021  03:24
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1120‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP011221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number 13  Pregn‐4‐ene‐3,20‐dione, 21‐...  Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.827    3.88 ng         696287   Chrysene‐d12               21.316

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pregn‐4‐ene‐3,20‐dione, 21‐(acet... 460 C26H40N2O5     074299‐01‐7 53
 2 Methyl 2‐octylcyclopropene‐1‐oct... 308 C20H36O2       003220‐60‐8 53
 3 3,7,11,Trimethyl‐8,10‐ dodecedie... 266 C17H30O2       1000374‐10‐3 46
 4 Cedrol                              222 C15H26O        000077‐53‐2 38
 5 Phenol, 2,6‐dimethyl‐4‐nitroso‐     151 C8H9NO2        013331‐93‐6 25
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP011521\
  Data File : BP004598.D                                          
  Acq On    : 16 Jan 2021  03:24
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1120‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP011221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number 14  Docosanoic acid, methyl ester   Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.145    5.17 ng         927615   Chrysene‐d12               21.316

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Docosanoic acid, methyl ester       354 C23H46O2       000929‐77‐1 99
 2 Nonadecanoic acid, methyl ester     312 C20H40O2       001731‐94‐8 93
 3 Methyl 20‐methyl‐heneicosanoate     354 C23H46O2       1000336‐47‐4 91
 4 Hexacosanoic acid, methyl ester     410 C27H54O2       005802‐82‐4 90
 5 Heptadecanoic acid, 16‐methyl‐, ... 298 C19H38O2       005129‐61‐3 87
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP011521\
  Data File : BP004598.D                                          
  Acq On    : 16 Jan 2021  03:24
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1120‐01 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP011221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown12.257       12.257     5.3  ng     515540   2  10.599 1932790  20.0
Hexadecanoic ac...  17.898   114.6  ng   17643800   4  17.222 3078240  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.116     4.3  ng     657503   4  17.222 3078240  20.0
8,11‐Octadecadi...  19.016   273.4  ng   42083700   4  17.222 3078240  20.0
16‐Octadecenoic...  19.045   192.7  ng   29662900   4  17.222 3078240  20.0
9,12,15‐Octadec...  19.110     3.1  ng     483384   4  17.222 3078240  20.0
Methyl stearate     19.157    57.9  ng    8905600   4  17.222 3078240  20.0
9,12‐Octadecadi...  19.210     3.7  ng     575800   4  17.222 3078240  20.0
Methyl 10‐trans...  19.510     3.5  ng     629915   5  21.316 3586650  20.0
Methyl 9.cis.,1...  20.022     3.1  ng     548046   5  21.316 3586650  20.0
Methyl 13‐eicos...  20.110     2.9  ng     524368   5  21.316 3586650  20.0
Eicosanoic acid...  20.221     5.9  ng    1057210   5  21.316 3586650  20.0
Pregn‐4‐ene‐3,2...  20.827     3.9  ng     696287   5  21.316 3586650  20.0
Docosanoic acid...  21.145     5.2  ng     927615   5  21.316 3586650  20.0
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