
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG011323\
  Data File : BG056284.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2023  19:19
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O1140‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   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‐BG122722.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG056284.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.335     3    8   14 rBV   154942    227239   7.82%   1.751%
  2   5.356   346  352  360 rBV   120417    184827   6.36%   1.424%
  3   5.837   426  434  445 rBV   487510    787044  27.07%   6.065%
  4   7.453   700  709  718 rBV   502461    872482  30.01%   6.723%
  5   8.317   849  856  865 rVB   130638    214597   7.38%   1.654%
 
  6   9.492  1048 1056 1066 rVB   286733    523008  17.99%   4.030%
  7  11.149  1329 1338 1346 rBV   171440    301122  10.36%   2.320%
  8  13.558  1740 1748 1755 rBV  1178532   1747431  60.11%  13.466%
  9  14.927  1974 1981 1988 rVB2  325031    531624  18.29%   4.097%
 10  16.266  2200 2209 2216 rBV   213734    306126  10.53%   2.359%
 
 11  16.407  2224 2233 2241 rBV   836723   1279064  44.00%   9.856%
 12  17.665  2440 2447 2453 rBV   477155    710897  24.46%   5.478%
 13  18.511  2586 2591 2599 rBV    79413    123749   4.26%   0.954%
 14  19.692  2788 2792 2797 rVB    36935     55484   1.91%   0.428%
 15  20.056  2850 2854 2861 rVB    35606     57954   1.99%   0.447%
 
 16  20.238  2879 2885 2893 rBV  2243051   2906957 100.00%  22.401%
 17  20.902  2992 2998 3009 rVB   155890    223505   7.69%   1.722%
 18  21.543  3102 3107 3118 rBV5   65378    137165   4.72%   1.057%
 19  21.642  3121 3124 3129 rVB    32820     46995   1.62%   0.362%
 20  21.960  3170 3178 3184 rBV2  454741    834488  28.71%   6.431%
 
 21  23.499  3435 3440 3443 rBV7   18312     37017   1.27%   0.285%
 22  23.722  3472 3478 3486 rBV9   18237     43973   1.51%   0.339%
 23  25.403  3754 3764 3776 rVB2  265011    824245  28.35%   6.352%
 
 
                        Sum of corrected areas:    12976993
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG011323\
  Data File : BG056284.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2023  19:19
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O1140‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG122722.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\BG011323\
  Data File : BG056284.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2023  19:19
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O1140‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG122722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown3.334                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.334   21.18 ng         227239   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.317

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 40
 2 Silane, tetramethyl‐                 88 C4H12Si        000075‐76‐3 9 
 3 1,3‐Dioxolane, 2‐hexyl‐             158 C9H18O2        001708‐34‐5 9 
 4 1,3‐Dioxolane, 2‐propyl‐            116 C6H12O2        003390‐13‐4 9 
 5 Pentane, 3‐methoxy‐                 102 C6H14O         036839‐67‐5 9 

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 8 (3.334 min): BG056284.D\data.ms (-3) (-)
73.0

43.0

146.7

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #5054: Butane, 2-methoxy-2-methyl-
73.0

43.0

26.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #2247: Silane, tetramethyl-
73.0

45.0
27.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #35331: 1,3-Dioxolane, 2-hexyl-
73.0

45.0
27.0

157.0

3.40 3.50 3.60 3.70

m/z  73.00  100.00%

3.40 3.50 3.60 3.70

m/z  87.00   29.74%

3.40 3.50 3.60 3.70

m/z  42.95   15.79%

3.40 3.50 3.60 3.70

m/z  55.00   11.77%

3.40 3.50 3.60 3.70

m/z  71.00   11.55%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG011323\
  Data File : BG056284.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2023  19:19
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O1140‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG122722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.356   17.23 ng         184827   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.317

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 50
 2 3‐Hexanol, 4‐ethyl‐                 130 C8H18O         019780‐44‐0 38
 3 Propane, 1‐ethoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000627‐02‐1 35
 4 4‐Hydroxy‐3‐hexanone                116 C6H12O2        004984‐85‐4 25
 5 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 25

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 352 (5.356 min): BG056284.D\data.ms (-346) (-)
59.0

43.0

101.0

83.0
71.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
0

5000

m/z-->

Abundance #9289: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

59.0

101.0

31.0 83.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
0

5000

m/z-->

Abundance #15687: 3-Hexanol, 4-ethyl-
59.0

41.0
29.0 70.0 101.083.0

15.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
0

5000

m/z-->

Abundance #5056: Propane, 1-ethoxy-2-methyl-
59.031.0

43.0
102.073.0 87.0

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  59.00  100.00%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  43.00   80.59%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z 101.00   66.28%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  58.00   21.93%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  41.00    9.91%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG011323\
  Data File : BG056284.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2023  19:19
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O1140‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG122722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Benzophenone                    Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.266   11.52 ng         306126   Acenaphthene‐d10           14.927

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 95
 2 Benzenamine, N‐(3‐pyridinylmethy... 182 C12H10N2       029722‐97‐2 59
 3 Pyridine, 4,4'‐(1,2‐ethenediyl)bis‐ 182 C12H10N2       001135‐32‐6 47
 4 1,2,4‐Triazolo[4,3‐b]pyridazine,... 182 C7H7ClN4       028593‐26‐2 43
 5 1‐Methyl‐1,6‐diazaplenalene         182 C12H10N2       079691‐99‐9 43

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2209 (16.266 min): BG056284.D\data.ms (-2200) (-
105.0

182.0

51.0
152.0

281.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #56927: Benzophenone
105.0

182.0

51.0
152.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #56814: Benzenamine, N-(3-pyridinylmethylene)-
182.077.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #56807: Pyridine, 4,4'-(1,2-ethenediyl)bis-
182.0

51.0 127.0
89.017.0

16.00 16.50

m/z 105.00  100.00%

16.00 16.50

m/z 182.00   80.53%

16.00 16.50

m/z  77.00   62.67%

16.00 16.50

m/z  51.00   14.57%

16.00 16.50

m/z 181.00   12.38%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG011323\
  Data File : BG056284.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2023  19:19
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O1140‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG122722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.511    3.48 ng         123749   Phenanthrene‐d10           17.665

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 96
 2 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 78
 3 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 56
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 50
 5 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 45

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2591 (18.511 min): BG056284.D\data.ms (-2586) (-
73.0

129.0
213.2

41.0
171.0

256.1

290.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #143511: n-Hexadecanoic acid
73.0

43.0 129.0 256.0

213.0

171.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #92068: Tridecanoic acid
73.0

43.0

129.0
214.0171.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #46961: n-Decanoic acid
60.0

129.0
29.0

172.097.0

18.50

m/z  73.00  100.00%

18.50

m/z 129.00   61.60%

18.50

m/z  60.00   57.71%

18.50

m/z 213.20   49.99%

18.50

m/z  55.00   42.66%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG011323\
  Data File : BG056284.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2023  19:19
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O1140‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG122722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  9‐Octadecenamide, (Z)‐          Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.902    5.36 ng         223505   Chrysene‐d12               21.960

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9‐Octadecenamide, (Z)‐              281 C18H35NO       000301‐02‐0 97
 2 13‐Docosenamide, (Z)‐               337 C22H43NO       000112‐84‐5 53
 3 Palmitoleamide                      253 C16H31NO       106010‐22‐4 50
 4 9‐Octadecenamide                    281 C18H35NO       003322‐62‐1 47
 5 Tetradecanamide                     227 C14H29NO       000638‐58‐4 43

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2998 (20.902 min): BG056284.D\data.ms (-2992) (-
72.0

126.0
238.1 281.0184.1 357.9322.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #174777: 9-Octadecenamide, (Z)-
59.0

126.0
281.0238.0184.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #245085: 13-Docosenamide, (Z)-
59.0

126.0
337.0240.0170.0 277.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #139496: Palmitoleamide
59.0

126.0
253.0210.0168.0

20.50 21.00

m/z  71.95  100.00%

20.50 21.00

m/z  59.00   73.91%

20.50 21.00

m/z  54.95   29.26%

20.50 21.00

m/z  40.95   26.17%

20.50 21.00

m/z  69.00   24.52%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG011323\
  Data File : BG056284.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2023  19:19
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O1140‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG122722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Behenic alcohol                 Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.543    3.29 ng         137165   Chrysene‐d12               21.960

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Behenic alcohol                     326 C22H46O        000661‐19‐8 83
 2 Nonadecyl heptafluorobutyrate       480 C23H39F7O2     1000351‐83‐9 74
 3 Cyclopropane, 1‐(1,2‐dimethylpro... 252 C18H36         041977‐42‐8 74
 4 n‐Nonadecanol‐1                     284 C19H40O        001454‐84‐8 62
 5 Bacteriochlorophyll‐c‐stearyl       841 C52H72MgN4O4   1010164‐49‐7 53

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3107 (21.543 min): BG056284.D\data.ms (-3102) (-
83.0

154.0 210.1 266.0 357.1

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #232316: Behenic alcohol
83.0

29.0 139.0
280.0196.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #333983: Nonadecyl heptafluorobutyrate
97.0

43.0

169.0 266.0
462.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #138541: Cyclopropane, 1-(1,2-dimethylpropyl)-1-methyl-
69.0

125.0
209.0

21.50

m/z  83.00  100.00%

21.50

m/z  97.00   77.03%

21.50

m/z  69.00   60.07%

21.50

m/z  71.05   49.25%

21.50

m/z  55.00   48.89%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG011323\
  Data File : BG056284.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2023  19:19
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O1140‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG122722.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown3.334         3.334    21.2  ng     227239   1   8.317  214597  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   5.356    17.2  ng     184827   1   8.317  214597  20.0
Benzophenone        16.266    11.5  ng     306126   3  14.927  531624  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.511     3.5  ng     123749   4  17.665  710897  20.0
9‐Octadecenamid...  20.902     5.4  ng     223505   5  21.960  834488  20.0
Behenic alcohol     21.543     3.3  ng     137165   5  21.960  834488  20.0
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