
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG010224\
  Data File : BG060215.D                                          
  Acq On    :  3 Jan 2024   5:58
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5899‐19
  Misc      :  
  ALS Vial  : 28   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‐BG122923.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG060215.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.126   170  176  184 rVB    95492    150992   1.21%   0.212%
  2   5.506   404  411  419 rBV  3125192   4922890  39.33%   6.903%
  3   5.571   419  422  430 rVB2   92440    182198   1.46%   0.255%
  4   5.947   480  486  494 rBV3  116508    211984   1.69%   0.297%
  5   7.099   674  682  697 rBV  3189986   5472630  43.72%   7.674%
 
  6   7.939   814  825  838 rBV   694982   1272089  10.16%   1.784%
  7   9.096  1015 1022 1030 rBV  1770585   3158475  25.23%   4.429%
  8  10.741  1291 1302 1307 rBV  1109947   2007474  16.04%   2.815%
  9  10.788  1307 1310 1323 rVB   308914    537360   4.29%   0.753%
 10  12.398  1576 1584 1594 rVB   348444    585488   4.68%   0.821%
 
 11  12.616  1616 1621 1630 rVB   234709    396071   3.16%   0.555%
 12  13.197  1713 1720 1729 rBV  5496240   8639823  69.02%  12.115%
 13  13.397  1747 1754 1762 rBV4   92382    197803   1.58%   0.277%
 14  13.750  1802 1814 1822 rBV4   68038    217366   1.74%   0.305%
 15  13.891  1833 1838 1843 rBV2  135010    214273   1.71%   0.300%
 
 16  13.949  1843 1848 1855 rVB2  109715    187451   1.50%   0.263%
 17  14.049  1857 1865 1870 rBV4   79051    128536   1.03%   0.180%
 18  14.132  1874 1879 1882 rBV2   90131    130204   1.04%   0.183%
 19  14.572  1943 1954 1962 rBV  2190450   3448609  27.55%   4.836%
 20  14.866  1996 2004 2007 rBV6   68070    144420   1.15%   0.203%
 
 21  14.972  2017 2022 2028 rBV   175055    281059   2.25%   0.394%
 22  15.612  2125 2131 2137 rBV3  127369    220497   1.76%   0.309%
 23  15.830  2162 2168 2175 rBV5   61739    133849   1.07%   0.188%
 24  15.912  2175 2182 2191 rVV5   76451    166204   1.33%   0.233%
 25  16.065  2200 2208 2216 rBV  4626573   7156625  57.17%  10.035%
 
 26  16.305  2240 2249 2255 rVB2  273878    513500   4.10%   0.720%
 27  16.858  2335 2343 2353 rBV5   92925    216318   1.73%   0.303%
 28  17.069  2371 2379 2384 rBV2   93419    161943   1.29%   0.227%
 29  17.322  2416 2422 2427 rBV  2890357   4303665  34.38%   6.035%
 30  17.363  2427 2429 2439 rVV   270126    369473   2.95%   0.518%
 
 31  17.451  2439 2444 2449 rVV   482179    732208   5.85%   1.027%
 32  17.727  2486 2491 2496 rVB   136877    202929   1.62%   0.285%
 33  18.209  2566 2573 2577 rBV3  376962    591629   4.73%   0.830%
 34  19.942  2860 2868 2883 rBV  9152657  12518042 100.00%  17.553%
 35  21.235  3083 3088 3101 rBV   717567   1176505   9.40%   1.650%
 
 36  21.587  3141 3148 3160 rBV2 2630207   4339690  34.67%   6.085%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG010224\
  Data File : BG060215.D                                          
  Acq On    :  3 Jan 2024   5:58
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5899‐19
  Misc      :  
  ALS Vial  : 28   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‐BG122923.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  22.398  3279 3286 3293 rBV4  207361    474389   3.79%   0.665%
 38  24.760  3677 3688 3702 rBV  1599158   4578347  36.57%   6.420%
 39  25.894  3876 3881 3893 rVB8   65205    199754   1.60%   0.280%
 40  26.029  3897 3904 3914 rVB10   68199    237845   1.90%   0.334%
 
 41  27.786  4195 4203 4214 rVB10   94396    337186   2.69%   0.473%
 42  29.995  4572 4579 4585 rBV10   71044    197711   1.58%   0.277%
 
 
                        Sum of corrected areas:    71315504
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG010224\
  Data File : BG060215.D                                          
  Acq On    :  3 Jan 2024   5:58
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5899‐19
  Misc      :  
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG122923.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_G\Data\BG010224\
  Data File : BG060215.D                                          
  Acq On    :  3 Jan 2024   5:58
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5899‐19
  Misc      :  
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG122923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  1,3,5‐Cycloheptatriene          Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.126    2.37 ng         150992   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.939

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,3,5‐Cycloheptatriene               92 C7H8           000544‐25‐2 80
 2 Cyclobutene, 2‐propenylidene‐        92 C7H8           052097‐85‐5 80
 3 Toluene                              92 C7H8           000108‐88‐3 74
 4 Spiro[2,4]hepta‐4,6‐diene            92 C7H8           000765‐46‐8 58
 5 Benzeneacetamide                    135 C8H9NO         000103‐81‐1 53

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 176 (4.126 min): BG060215.D\data.ms (-170) (-)
91.0

37.0 190.9 280.9 351.4 507.8

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

5000

m/z-->

Abundance #2773: 1,3,5-Cycloheptatriene
91.0

27.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0
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m/z-->

Abundance #2781: Cyclobutene, 2-propenylidene-
91.0

27.0

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

5000

m/z-->

Abundance #2758: Toluene
91.0

27.0

3.80 4.00 4.20 4.40

m/z  91.05  100.00%

3.80 4.00 4.20 4.40

m/z  92.10   54.62%

3.80 4.00 4.20 4.40

m/z  39.10   11.27%

3.80 4.00 4.20 4.40

m/z  65.10   10.59%

3.80 4.00 4.20 4.40

m/z  51.05    9.93%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG010224\
  Data File : BG060215.D                                          
  Acq On    :  3 Jan 2024   5:58
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5899‐19
  Misc      :  
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG122923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  o‐Xylene                        Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.571    2.86 ng         182198   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.939

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 o‐Xylene                            106 C8H10          000095‐47‐6 81
 2 p‐Xylene                            106 C8H10          000106‐42‐3 74
 3 Benzene, 1,3‐dimethyl‐              106 C8H10          000108‐38‐3 74
 4 1,3‐Cyclopentadiene, 5‐(1‐methyl... 106 C8H10          002175‐91‐9 64
 5 Ethylbenzene                        106 C8H10          000100‐41‐4 50

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 422 (5.571 min): BG060215.D\data.ms (-419) (-)
91.1

228.8165.4 412.8 532.4347.1 474.535.1
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5000
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Abundance #5728: o-Xylene
91.0

27.0
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Abundance #5718: p-Xylene
91.0

27.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #5747: Benzene, 1,3-dimethyl-
91.0

27.0

5.20 5.40 5.60 5.80

m/z  91.10  100.00%

5.20 5.40 5.60 5.80

m/z 106.10   45.84%

5.20 5.40 5.60 5.80

m/z 105.05   21.74%

5.20 5.40 5.60 5.80

m/z  51.05   11.09%

5.20 5.40 5.60 5.80

m/z  77.00   10.83%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG010224\
  Data File : BG060215.D                                          
  Acq On    :  3 Jan 2024   5:58
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5899‐19
  Misc      :  
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG122923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  p‐Xylene                        Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.947    3.33 ng         211984   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.939

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 o‐Xylene                            106 C8H10          000095‐47‐6 81
 2 p‐Xylene                            106 C8H10          000106‐42‐3 81
 3 Benzene, 1,3‐dimethyl‐              106 C8H10          000108‐38‐3 81
 4 1,3‐Cyclopentadiene, 5‐(1‐methyl... 106 C8H10          002175‐91‐9 64
 5 Cyclopentene, 1‐ethenyl‐3‐methyl... 106 C8H10          061142‐07‐2 53

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 486 (5.947 min): BG060215.D\data.ms (-480) (-)
91.1

271.435.2 389.8170.2 465.1 528.

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

5000
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Abundance #5727: o-Xylene
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m/z-->

Abundance #5718: p-Xylene
91.0

27.0
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m/z-->

Abundance #5750: Benzene, 1,3-dimethyl-
91.0

27.0

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  91.10  100.00%

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z 106.05   47.56%

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  43.10   35.72%

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  57.10   34.07%

5.60 5.80 6.00 6.20

m/z 105.00   23.58%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG010224\
  Data File : BG060215.D                                          
  Acq On    :  3 Jan 2024   5:58
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5899‐19
  Misc      :  
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG122923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Dodecane, 2,6,11‐trimethyl‐     Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.305    2.39 ng         513500   Phenanthrene‐d10           17.322

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dodecane, 2,6,11‐trimethyl‐         212 C15H32         031295‐56‐4 86
 2 Dodecane, 2,7,10‐trimethyl‐         212 C15H32         074645‐98‐0 86
 3 Dodecane, 2‐methyl‐8‐propyl‐        226 C16H34         055045‐07‐3 83
 4 Tridecane                           184 C13H28         000629‐50‐5 76
 5 Hexadecane, 2,6,10,14‐tetramethyl‐  282 C20H42         000638‐36‐8 64

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2249 (16.305 min): BG060215.D\data.ms (-2240) (-
57.1

113.1 184.1
327.6 482.3252.9 386.8

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #90208: Dodecane, 2,6,11-trimethyl-
57.0

113.0 169.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #90204: Dodecane, 2,7,10-trimethyl-
57.0

113.0
183.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #107243: Dodecane, 2-methyl-8-propyl-
57.0

112.0 183.0

16.00 16.50

m/z  57.10  100.00%

16.00 16.50

m/z  71.10   79.78%

16.00 16.50

m/z  43.10   45.50%

16.00 16.50

m/z  85.10   30.27%

16.00 16.50

m/z  56.10   22.99%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG010224\
  Data File : BG060215.D                                          
  Acq On    :  3 Jan 2024   5:58
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5899‐19
  Misc      :  
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG122923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.209    2.75 ng         591629   Phenanthrene‐d10           17.322

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 98
 2 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 76
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 74
 4 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 64
 5 8‐Methylnonanoic acid               172 C10H20O2       005963‐14‐4 64

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2573 (18.209 min): BG060215.D\data.ms (-2566) (-
73.0

128.9
192.0

256.1 354.9 498.9430.8

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

5000

m/z-->

Abundance #143508: n-Hexadecanoic acid
43.0

256.0

129.0

185.0

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

5000

m/z-->

Abundance #92068: Tridecanoic acid
73.0

129.0
214.0

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

5000

m/z-->

Abundance #126202: Pentadecanoic acid
43.0

242.0
129.0

185.0

18.00 18.50

m/z  73.05  100.00%

18.00 18.50

m/z  60.05   86.80%

18.00 18.50

m/z  43.10   75.97%

18.00 18.50

m/z  57.05   59.27%

18.00 18.50

m/z  55.10   57.41%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG010224\
  Data File : BG060215.D                                          
  Acq On    :  3 Jan 2024   5:58
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5899‐19
  Misc      :  
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG122923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Cyclotetracosane                Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.235    5.42 ng        1176510   Chrysene‐d12               21.587

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclotetracosane                    336 C24H48         000297‐03‐0 91
 2 Pentafluoropropionic acid, penta... 374 C18H31F5O2     959092‐08‐1 91
 3 17‐Pentatriacontene                 491 C35H70         006971‐40‐0 91
 4 Trichloroacetic acid, hexadecyl ... 386 C18H33Cl3O2    074339‐54‐1 91
 5 1‐Octadecanol                       270 C18H38O        000112‐92‐5 90

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3088 (21.235 min): BG060215.D\data.ms (-3083) (-
57.1

125.1
207.0 280.9 356.8 542.2456.1

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

5000

m/z-->

Abundance #244233: Cyclotetracosane
83.0

336.0

153.0 279.0210.026.0

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

5000

m/z-->

Abundance #282680: Pentafluoropropionic acid, pentadecyl ester
57.0

119.0

210.0 356.0

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

5000

m/z-->

Abundance #336402: 17-Pentatriacontene
43.0

111.0

168.0 267.0 490.0

21.00 21.50

m/z  57.10  100.00%

21.00 21.50

m/z  55.10   86.86%

21.00 21.50

m/z  83.10   77.73%

21.00 21.50

m/z  43.10   76.91%

21.00 21.50

m/z  69.10   73.34%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG010224\
  Data File : BG060215.D                                          
  Acq On    :  3 Jan 2024   5:58
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5899‐19
  Misc      :  
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG122923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  1‐Heptacosanol                  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 22.398    2.19 ng         474389   Chrysene‐d12               21.587

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Heptacosanol                      396 C27H56O        002004‐39‐9 91
 2 n‐Tetracosanol‐1                    354 C24H50O        000506‐51‐4 91
 3 Cyclotetradecane                    196 C14H28         000295‐17‐0 90
 4 Octacosanol                         410 C28H58O        000557‐61‐9 87
 5 5‐Eicosene, (E)‐                    280 C20H40         074685‐30‐6 83

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3286 (22.398 min): BG060215.D\data.ms (-3279) (-
83.0

153.2 220.8 280.9 356.8 448.8 517.5
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m/z-->

Abundance #299848: 1-Heptacosanol
57.0

125.0

181.0 378.0236.0292.0
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0
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m/z-->

Abundance #264236: n-Tetracosanol-1
57.0

125.0

181.0 308.0236.0

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

5000

m/z-->

Abundance #71730: Cyclotetradecane
55.0

111.0
196.0

22.00 22.50

m/z  83.05  100.00%

22.00 22.50

m/z  55.10   99.69%

22.00 22.50

m/z  57.10   97.84%

22.00 22.50

m/z  97.05   89.16%

22.00 22.50

m/z  43.10   82.57%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG010224\
  Data File : BG060215.D                                          
  Acq On    :  3 Jan 2024   5:58
  Operator  : MA/JU
  Sample    : O5899‐19
  Misc      :  
  ALS Vial  : 28   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG122923.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
1,3,5‐Cyclohept...   4.126     2.4  ng     150992   1   7.939 1272090  20.0
o‐Xylene             5.571     2.9  ng     182198   1   7.939 1272090  20.0
p‐Xylene             5.947     3.3  ng     211984   1   7.939 1272090  20.0
Dodecane, 2,6,1...  16.305     2.4  ng     513500   4  17.322 4303670  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.209     2.8  ng     591629   4  17.322 4303670  20.0
Cyclotetracosane    21.235     5.4  ng    1176510   5  21.587 4339690  20.0
1‐Heptacosanol      22.398     2.2  ng     474389   5  21.587 4339690  20.0
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