
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG040624\
  Data File : BG060806.D                                          
  Acq On    :  6 Apr 2024  11:19
  Operator  : MA/JU
  Sample    : PB160028BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   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_G\Methods\8270‐BG032924.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG060806.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.075   350  355  362 rBV    59555     84768   1.30%   0.326%
  2   5.539   427  434  443 rBV  1211856   1851253  28.30%   7.127%
  3   7.120   693  703  713 rBV  1280561   2117055  32.37%   8.151%
  4   7.954   838  845  853 rVB   205877    349769   5.35%   1.347%
  5   9.111  1032 1042 1050 rBV   689173   1224886  18.73%   4.716%
 
  6  10.751  1314 1321 1330 rBV   289094    515323   7.88%   1.984%
  7  13.213  1732 1740 1748 rBV  2021391   3152947  48.20%  12.139%
  8  14.587  1966 1974 1985 rBV   511878    839291  12.83%   3.231%
  9  16.074  2220 2227 2242 rBV  1901540   2991425  45.73%  11.517%
 10  17.331  2434 2441 2450 rBV   854485   1267461  19.38%   4.880%
 
 11  19.435  2793 2799 2803 rBV    53861     67909   1.04%   0.261%
 12  19.670  2835 2839 2844 rVB   140045    163357   2.50%   0.629%
 13  19.958  2881 2888 2896 rBV  4747493   6541096 100.00%  25.184%
 14  20.716  3013 3017 3022 rVB   124329    137937   2.11%   0.531%
 15  21.597  3160 3167 3177 rVB   900475   1468856  22.46%   5.655%
 
 16  23.130  3423 3428 3437 rVB2   82930    161403   2.47%   0.621%
 17  23.935  3559 3565 3573 rVB2   99572    220045   3.36%   0.847%
 18  24.734  3692 3701 3713 rVB   542225   1515702  23.17%   5.836%
 19  24.875  3718 3725 3733 rBV   118972    307929   4.71%   1.186%
 20  26.009  3909 3918 3929 rVB2  112721    352433   5.39%   1.357%
 
 21  27.361  4137 4148 4159 rVB   103681    358981   5.49%   1.382%
 22  28.994  4414 4426 4437 rVB4   66946    283874   4.34%   1.093%
 
 
                        Sum of corrected areas:    25973700
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG040624\
  Data File : BG060806.D                                          
  Acq On    :  6 Apr 2024  11:19
  Operator  : MA/JU
  Sample    : PB160028BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG032924.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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Abundance TIC: BG060806.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG040624\
  Data File : BG060806.D                                          
  Acq On    :  6 Apr 2024  11:19
  Operator  : MA/JU
  Sample    : PB160028BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG032924.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.075    4.85 ng          84768   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.960

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 50
 2 Acetic acid, 1,1‐dimethylethyl e... 116 C6H12O2        000540‐88‐5 28
 3 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 25
 4 Propylamine                          59 C3H9N          000107‐10‐8 9 
 5 Butane                               58 C4H10          000106‐97‐8 9 

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 355 (5.075 min): BG060806.D\data.ms (-350) (-)
43.0

59.1

101.1
83.0 146.3

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #9288: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

59.0

101.027.0 83.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #9310: Acetic acid, 1,1-dimethylethyl ester
43.0

59.0

101.027.0
78.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #4528: 2,3-Butanedione, monooxime
43.0

101.0
15.0 84.060.0

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  43.00  100.00%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.10   49.65%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.10   13.48%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.10   12.12%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.00    9.51%

8270‐BG032924.M Mon Apr 08 14:14:07 2024                                                      Page: 3

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
PB160028BL



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG040624\
  Data File : BG060806.D                                          
  Acq On    :  6 Apr 2024  11:19
  Operator  : MA/JU
  Sample    : PB160028BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG032924.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Hexadecanoic acid, 1,1‐dime...  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.670    2.22 ng         163357   Chrysene‐d12               21.597

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexadecanoic acid, 1,1‐dimethyle... 312 C20H40O2       031158‐91‐5 93
 2 Hexadecanoic acid, butyl ester      312 C20H40O2       000111‐06‐8 89
 3 Hexadecanoic acid, 2‐methylpropy... 312 C20H40O2       000110‐34‐9 50
 4 Cyclopentanecarboxylic acid, 2‐a... 129 C6H11NO2       037910‐65‐9 43
 5 Cyclopentanecarboxylic acid, 2‐a... 129 C6H11NO2       040482‐05‐1 38

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2839 (19.670 min): BG060806.D\data.ms (-2835) (-
56.0

257.3
129.197.1 213.2171.1 312.2

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #214982: Hexadecanoic acid, 1,1-dimethylethyl ester
56.0

129.0 257.097.0 185.0 312.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #214941: Hexadecanoic acid, butyl ester
56.0

257.0129.097.0 185.0 312.0219.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #214979: Hexadecanoic acid, 2-methylpropyl ester
56.0

257.0

129.097.0 213.0171.0 312.0

19.50 20.00

m/z  56.05  100.00%

19.50 20.00

m/z  57.10   54.21%

19.50 20.00

m/z  41.05   42.31%

19.50 20.00

m/z  43.05   40.69%

19.50 20.00

m/z  55.05   30.53%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG040624\
  Data File : BG060806.D                                          
  Acq On    :  6 Apr 2024  11:19
  Operator  : MA/JU
  Sample    : PB160028BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG032924.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Hexadecane, 2,6,10,14‐tetra...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 23.130    2.20 ng         161403   Chrysene‐d12               21.597

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexadecane, 2,6,10,14‐tetramethyl‐  282 C20H42         000638‐36‐8 93
 2 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 93
 3 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 87
 4 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 83
 5 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 81

0 50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3428 (23.130 min): BG060806.D\data.ms (-3423) (-
57.1

113.1
211.2165.1 269.3 416.2367.2

0 50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #176407: Hexadecane, 2,6,10,14-tetramethyl-
57.0

113.0
183.0 253.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #194588: Heneicosane
57.0

113.0
169.0 296.0225.012.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #176386: Eicosane
57.0

113.0 169.0 282.0225.0

23.00 23.50

m/z  57.10  100.00%

23.00 23.50

m/z  43.10   63.98%

23.00 23.50

m/z  71.05   42.29%

23.00 23.50

m/z  85.10   35.59%

23.00 23.50

m/z  55.10   22.45%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG040624\
  Data File : BG060806.D                                          
  Acq On    :  6 Apr 2024  11:19
  Operator  : MA/JU
  Sample    : PB160028BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG032924.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Eicosane                        Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 23.935    2.90 ng         220045   Perylene‐d12               24.740

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 96
 2 Tridecane, 1‐iodo‐                  310 C13H27I        035599‐77‐0 87
 3 Docosane                            310 C22H46         000629‐97‐0 87
 4 Tetradecane, 1‐iodo‐                324 C14H29I        019218‐94‐1 86
 5 Triacontane                         422 C30H62         000638‐68‐6 72

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3565 (23.935 min): BG060806.D\data.ms (-3559) (-
57.0

99.0
155.2 239.1 282.1197.2 341.2

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #176386: Eicosane
57.0

99.0
141.0 282.0183.0 225.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #211086: Tridecane, 1-iodo-
57.0

183.099.0
141.0 310.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #212281: Docosane
57.0

99.0
141.0 183.0 310.0225.0 267.0

24.00

m/z  57.05  100.00%

24.00

m/z  43.10   62.84%

24.00

m/z  71.10   51.12%

24.00

m/z  85.05   40.61%

24.00

m/z  55.00   24.62%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG040624\
  Data File : BG060806.D                                          
  Acq On    :  6 Apr 2024  11:19
  Operator  : MA/JU
  Sample    : PB160028BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG032924.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Nonadecane, 9‐methyl‐           Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 24.875    4.06 ng         307929   Perylene‐d12               24.740

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 96
 2 Nonadecane, 9‐methyl‐               282 C20H42         013287‐24‐6 93
 3 Hentriacontane                      437 C31H64         000630‐04‐6 90
 4 Docosane                            310 C22H46         000629‐97‐0 83
 5 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 83

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3725 (24.875 min): BG060806.D\data.ms (-3718) (-
57.1

113.1 169.1 283.1219.1 480.3339.3

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #176386: Eicosane
57.0

113.0 169.0 282.0225.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #176396: Nonadecane, 9-methyl-
57.0

140.0

267.0211.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #320590: Hentriacontane
57.0

113.0
169.0 225.0 309.0 365.0 436.0

24.50 25.00

m/z  57.10  100.00%

24.50 25.00

m/z  43.10   63.43%

24.50 25.00

m/z  71.10   45.92%

24.50 25.00

m/z  85.05   36.07%

24.50 25.00

m/z  55.00   21.08%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG040624\
  Data File : BG060806.D                                          
  Acq On    :  6 Apr 2024  11:19
  Operator  : MA/JU
  Sample    : PB160028BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG032924.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Heptadecane, 2‐methyl‐          Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 26.009    4.65 ng         352433   Perylene‐d12               24.740

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptadecane, 2‐methyl‐              254 C18H38         001560‐89‐0 83
 2 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 83
 3 2‐Bromo dodecane                    248 C12H25Br       013187‐99‐0 80
 4 Hentriacontane                      437 C31H64         000630‐04‐6 80
 5 Undecane, 3,8‐dimethyl‐             184 C13H28         017301‐30‐3 80

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3918 (26.009 min): BG060806.D\data.ms (-3909) (-
57.1

99.0
141.0183.1225.2267.1 319.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #141065: Heptadecane, 2-methyl-
43.0

85.0

211.0127.0169.0 254.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #298427: Octacosane
57.0

99.0
141.0183.0225.0 281.0 394.0337.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #132769: 2-Bromo dodecane
57.0

99.0 169.0
15.0 248.0

26.00

m/z  57.10  100.00%

26.00

m/z  43.10   59.50%

26.00

m/z  71.10   51.85%

26.00

m/z  85.10   37.99%

26.00

m/z  55.05   28.70%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG040624\
  Data File : BG060806.D                                          
  Acq On    :  6 Apr 2024  11:19
  Operator  : MA/JU
  Sample    : PB160028BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG032924.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Octacosane                      Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 27.361    4.74 ng         358981   Perylene‐d12               24.740

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 87
 2 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 83
 3 Hexadecane, 2,6,10,14‐tetramethyl‐  282 C20H42         000638‐36‐8 80
 4 Docosane                            310 C22H46         000629‐97‐0 72
 5 Heptacosane, 1‐chloro‐              414 C27H55Cl       062016‐79‐9 72

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 4148 (27.361 min): BG060806.D\data.ms (-4137) (-
57.1

113.1155.1 225.2 309.3 406.0355.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #298427: Octacosane
57.0

113.0 169.0 225.0 281.0 394.0337.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #287977: Heptacosane
57.0

113.0155.0 211.0253.0 380.0323.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #176407: Hexadecane, 2,6,10,14-tetramethyl-
57.0

113.0
183.0 253.0

27.00 27.50

m/z  57.10  100.00%

27.00 27.50

m/z  43.10   64.54%

27.00 27.50

m/z  71.10   54.98%

27.00 27.50

m/z  85.10   39.24%

27.00 27.50

m/z  55.05   23.20%

8270‐BG032924.M Mon Apr 08 14:14:17 2024                                                      Page: 9

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
PB160028BL



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG040624\
  Data File : BG060806.D                                          
  Acq On    :  6 Apr 2024  11:19
  Operator  : MA/JU
  Sample    : PB160028BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG032924.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Dotriacontane, 1‐iodo‐          Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 28.994    3.75 ng         283874   Perylene‐d12               24.740

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dotriacontane, 1‐iodo‐              576 C32H65I        1000406‐32‐4 78
 2 Tridecane, 1‐iodo‐                  310 C13H27I        035599‐77‐0 72
 3 Hexadecane, 2,6,10,14‐tetramethyl‐  282 C20H42         000638‐36‐8 58
 4 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 50
 5 Sulfurous acid, 2‐ethylhexyl oct... 446 C26H54O3S      1000309‐20‐1 49

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 4426 (28.994 min): BG060806.D\data.ms (-4414) (-
57.1

127.1
197.1 278.0 356.0 430.1

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #345481: Dotriacontane, 1-iodo-
57.0

113.0
169.0 449.0225.0 295.0 351.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #211086: Tridecane, 1-iodo-
57.0

183.0113.0
310.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #176407: Hexadecane, 2,6,10,14-tetramethyl-
57.0

113.0
183.0 253.0

29.00

m/z  57.10  100.00%

29.00

m/z  43.05   63.46%

29.00

m/z  71.05   57.06%

29.00

m/z  85.05   53.44%

29.00

m/z  69.10   23.04%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG040624\
  Data File : BG060806.D                                          
  Acq On    :  6 Apr 2024  11:19
  Operator  : MA/JU
  Sample    : PB160028BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG032924.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
2‐Pentanone, 4‐...   5.075     4.8  ng      84768   1   7.960  349769  20.0
Hexadecanoic ac...  19.670     2.2  ng     163357   5  21.597 1468860  20.0
Hexadecane, 2,6...  23.130     2.2  ng     161403   5  21.597 1468860  20.0
Eicosane            23.935     2.9  ng     220045   6  24.740 1515700  20.0
Nonadecane, 9‐m...  24.875     4.1  ng     307929   6  24.740 1515700  20.0
Heptadecane, 2‐...  26.009     4.7  ng     352433   6  24.740 1515700  20.0
Octacosane          27.361     4.7  ng     358981   6  24.740 1515700  20.0
Dotriacontane, ...  28.994     3.8  ng     283874   6  24.740 1515700  20.0
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