
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG042721\
  Data File : BG048891.D                                          
  Acq On    : 27 Apr 2021  17:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2186‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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‐BG041421.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG048891.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.576   375  381  390 rBV   346344    537600   8.13%   2.331%
  2   7.192   647  656  665 rBV   348854    610210   9.23%   2.646%
  3   8.020   788  797  803 rVB    88735    147505   2.23%   0.640%
  4   9.190   988  996 1003 rBV   226871    401265   6.07%   1.740%
  5  10.841  1269 1277 1283 rBV   114155    196597   2.97%   0.852%
 
  6  13.285  1684 1693 1701 rVB   582065    892392  13.49%   3.870%
  7  14.666  1922 1928 1937 rVB3  181344    280311   4.24%   1.215%
  8  15.459  2048 2063 2066 rBV6   35400    133464   2.02%   0.579%
  9  16.158  2177 2182 2193 rBV   440526    683957  10.34%   2.966%
 10  17.415  2390 2396 2404 rBV   236903    353396   5.34%   1.532%
 
 11  17.680  2418 2441 2457 rBV3  396389   2350086  35.53%  10.190%
 12  17.897  2457 2478 2491 rVV3  597742   3126956  47.28%  13.559%
 13  18.091  2491 2511 2524 rVB  1831541   6613702 100.00%  28.678%
 14  18.285  2532 2544 2559 rBV2  132341    460016   6.96%   1.995%
 15  18.537  2576 2587 2600 rVB4   45681    151979   2.30%   0.659%
 
 16  19.243  2697 2707 2718 rVB5  202870    552390   8.35%   2.395%
 17  20.024  2835 2840 2846 rVB  1052179   1355185  20.49%   5.876%
 18  20.230  2867 2875 2883 rVB2  315638    634396   9.59%   2.751%
 19  21.040  3005 3013 3020 rVB2  298115    605924   9.16%   2.627%
 20  21.223  3037 3044 3051 rBV2   49741    134320   2.03%   0.582%
 
 21  21.322  3057 3061 3063 rBV3   51732     85765   1.30%   0.372%
 22  21.405  3069 3075 3082 rVB   153635    223370   3.38%   0.969%
 23  21.693  3117 3124 3131 rBV   227506    380324   5.75%   1.649%
 24  21.910  3151 3161 3173 rVB2  231699    585472   8.85%   2.539%
 25  22.932  3326 3335 3343 rBV3  174274    427748   6.47%   1.855%
 
 26  24.125  3528 3538 3550 rBV2  112601    342817   5.18%   1.486%
 27  24.948  3669 3678 3688 rVB2  150925    405337   6.13%   1.758%
 28  25.523  3767 3776 3787 rVB3   61356    226080   3.42%   0.980%
 29  28.338  4243 4255 4258 rBV3   52994    163523   2.47%   0.709%
 
 
                        Sum of corrected areas:    23062087
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG042721\
  Data File : BG048891.D                                          
  Acq On    : 27 Apr 2021  17:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2186‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG041421.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\Database\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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24.125 24.948

25.523 28.338

8270‐BG041421.M Wed Apr 28 17:36:26 2021                                                      Page: 2

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
B1A



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG042721\
  Data File : BG048891.D                                          
  Acq On    : 27 Apr 2021  17:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2186‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG041421.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Tetracosane                     Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.459    9.52 ng         133464   Acenaphthene‐d10           14.666

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 93
 2 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 72
 3 Triacontane                         422 C30H62         000638‐68‐6 64
 4 Pentadecane                         212 C15H32         000629‐62‐9 59
 5 Oxirane, 2‐methyl‐3‐propyl‐, trans‐ 100 C6H12O         006124‐91‐0 52

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2063 (15.459 min): BG048891.D\data.ms (-2048) (-
57.1

113.0 169.1 255.9 338.3

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #175559: Tetracosane
57.0

113.0 169.0 338.0225.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #141426: Heneicosane
57.0

113.0
169.0 296.0225.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #219831: Triacontane
57.0

113.0
169.0 422.0225.0 281.0 337.0

15.50

m/z  57.10  100.00%

15.50

m/z  43.10   93.68%

15.50

m/z  71.10   86.77%

15.50

m/z  85.15   74.05%

15.50

m/z  41.10   58.31%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG042721\
  Data File : BG048891.D                                          
  Acq On    : 27 Apr 2021  17:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2186‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG041421.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Benzamide, N‐propyl‐            Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.680  133.00 ng        2350090   Phenanthrene‐d10           17.415

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzamide, N‐propyl‐                163 C10H13NO       010546‐70‐0 72
 2 (3‐Phenyloxiran‐2‐yl)methyl benz... 254 C16H14O3       1000366‐96‐1 64
 3 Morpholine, 4‐phenyl‐               163 C10H13NO       000092‐53‐5 53
 4 Benzamide, N‐acetyl‐                163 C9H9NO2        001575‐95‐7 50
 5 1,2‐Propanedione, 1‐phenyl‐         148 C9H8O2         000579‐07‐7 47

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2441 (17.680 min): BG048891.D\data.ms (-2418) (-
105.0

163.0

51.1
207.1 341.

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #32814: Benzamide, N-propyl-
105.0

163.0

51.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #105594: (3-Phenyloxiran-2-yl)methyl benzoate
105.0

163.0

51.0
254.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #32818: Morpholine, 4-phenyl-
105.0

163.0

51.0
15.0

17.50 18.00

m/z 105.00  100.00%

17.50 18.00

m/z 163.00   44.72%

17.50 18.00

m/z  77.10   41.62%

17.50 18.00

m/z  51.10    9.55%

17.50 18.00

m/z 106.00    8.42%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG042721\
  Data File : BG048891.D                                          
  Acq On    : 27 Apr 2021  17:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2186‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG041421.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Glyoxylamide, N‐phenyl‐         Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.897  176.97 ng        3126960   Phenanthrene‐d10           17.415

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzamide, N‐propyl‐                163 C10H13NO       010546‐70‐0 59
 2 Glyoxylamide, N‐phenyl‐             163 C9H9NO2        032331‐52‐5 50
 3 Morpholine, 4‐phenyl‐               163 C10H13NO       000092‐53‐5 50
 4 Benzo[b]thiophene‐3‐carboxylic a... 343 C18H17NO4S     096334‐43‐9 38
 5 1‐Propanone, 2‐bromo‐1‐phenyl‐      212 C9H9BrO        002114‐00‐3 38

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2478 (17.897 min): BG048891.D\data.ms (-2457) (-
105.0

163.1

57.1
207.1 252.4295.3 404.4

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #32814: Benzamide, N-propyl-
105.0

163.0

51.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #33146: Glyoxylamide, N-phenyl-
163.0

120.0

43.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #32818: Morpholine, 4-phenyl-
105.0

163.0

51.0

17.50 18.00

m/z 104.95  100.00%

17.50 18.00

m/z 163.05   58.00%

17.50 18.00

m/z  77.05   40.84%

17.50 18.00

m/z  57.10    9.62%

17.50 18.00

m/z  51.10    9.21%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG042721\
  Data File : BG048891.D                                          
  Acq On    : 27 Apr 2021  17:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2186‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG041421.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Ethanol, 2‐(4‐phenoxyphenox...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.091  374.29 ng        6613700   Phenanthrene‐d10           17.415

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethanol, 2‐(4‐phenoxyphenoxy)‐, ... 334 C21H18O4       055191‐59‐8 83
 2 1‐Triazene, 3,3‐dimethyl‐1‐phenyl‐  149 C8H11N3        007227‐91‐0 80
 3 Benzoic acid, 2‐(4‐nitrophenoxy)... 287 C15H13NO5      1000368‐92‐7 78
 4 2,2'‐(Ethane‐1,2‐diylbis(oxy))bi... 358 C20H22O6       1000366‐99‐4 64
 5 Benzoic acid, 3,5‐difluophenyl e... 234 C13H8F2O2      1000357‐79‐5 50

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2511 (18.091 min): BG048891.D\data.ms (-2491) (-
105.0

149.0

51.1

192.1 298.3

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #172689: Ethanol, 2-(4-phenoxyphenoxy)-, benzoate
149.0

105.0

51.0 334.0213.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #23508: 1-Triazene, 3,3-dimethyl-1-phenyl-
77.0

149.042.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #133475: Benzoic acid, 2-(4-nitrophenoxy)ethyl ester
149.0105.0

51.0
287.0211.0

18.00

m/z 105.00  100.00%

18.00

m/z 149.00   70.38%

18.00

m/z  77.05   61.08%

18.00

m/z  51.10   15.21%

18.00

m/z 106.00    8.54%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG042721\
  Data File : BG048891.D                                          
  Acq On    : 27 Apr 2021  17:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2186‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG041421.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  unknown18.28                    Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.285   26.03 ng         460016   Phenanthrene‐d10           17.415

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Morpholine, 4‐phenyl‐               163 C10H13NO       000092‐53‐5 45
 2 2,3‐Dihydro‐4‐methoxyindole‐2‐one   163 C9H9NO2        007699‐17‐4 43
 3 1‐Propanone, 2‐bromo‐1‐phenyl‐      212 C9H9BrO        002114‐00‐3 35
 4 1,2‐Propanedione, 1‐phenyl‐         148 C9H8O2         000579‐07‐7 35
 5 N‐[2,2‐Dichloro‐1‐(toluene‐4‐sul... 371 C16H15Cl2NO3S  136800‐77‐6 35

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2544 (18.285 min): BG048891.D\data.ms (-2532) (-
105.0

163.0

51.1
207.1 305.1253.1

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #32818: Morpholine, 4-phenyl-
105.0

163.0

51.0
15.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #33185: 2,3-Dihydro-4-methoxyindole-2-one
163.0

65.0 106.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #71680: 1-Propanone, 2-bromo-1-phenyl-
105.0

51.0
212.0

18.00 18.50

m/z 105.00  100.00%

18.00 18.50

m/z 163.00   76.14%

18.00 18.50

m/z  77.10   49.38%

18.00 18.50

m/z  51.10   11.64%

18.00 18.50

m/z 164.00   10.40%

8270‐BG041421.M Wed Apr 28 17:36:30 2021                                                      Page: 7

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG042721\
  Data File : BG048891.D                                          
  Acq On    : 27 Apr 2021  17:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2186‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG041421.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Heneicosane                     Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.243   31.26 ng         552390   Phenanthrene‐d10           17.415

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 91
 2 Heptadecane, 9‐octyl‐               352 C25H52         007225‐64‐1 91
 3 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 91
 4 Eicosane, 2‐methyl‐                 296 C21H44         001560‐84‐5 91
 5 Octadecane, 1‐iodo‐                 380 C18H37I        000629‐93‐6 91

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2707 (19.243 min): BG048891.D\data.ms (-2697) (-
57.1

99.1
141.1 183.2 253.2 295.3

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #141426: Heneicosane
57.0

99.0

141.0 183.0 296.0225.015.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #185535: Heptadecane, 9-octyl-
57.0

99.0
239.0141.0 183.0 281.0 323.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #129491: Eicosane
57.0

99.0 282.0141.0 183.0 225.0

19.00 19.50

m/z  57.10  100.00%

19.00 19.50

m/z  43.10   84.72%

19.00 19.50

m/z  71.10   72.15%

19.00 19.50

m/z  85.10   50.13%

19.00 19.50

m/z  41.10   35.58%

8270‐BG041421.M Wed Apr 28 17:36:31 2021                                                      Page: 8
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG042721\
  Data File : BG048891.D                                          
  Acq On    : 27 Apr 2021  17:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2186‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG041421.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Octadecane, 2‐methyl‐           Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.230   33.36 ng         634396   Chrysene‐d12               21.693

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecane, 2‐methyl‐               268 C19H40         001560‐88‐9 94
 2 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 91
 3 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 91
 4 2‐methyloctacosane                  408 C29H60         1000376‐72‐8 91
 5 Triacontane                         422 C30H62         000638‐68‐6 91

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2875 (20.230 min): BG048891.D\data.ms (-2867) (-
57.1

99.1
141.1183.1 239.2281.1323.4

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #117648: Octadecane, 2-methyl-
43.0

85.0

127.0 225.0169.0 268.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #209566: 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 #141426: Heneicosane
57.0

99.0

141.0183.0 296.0225.015.0

20.00 20.50

m/z  57.10  100.00%

20.00 20.50

m/z  43.05   79.22%

20.00 20.50

m/z  71.05   68.20%

20.00 20.50

m/z  85.05   50.74%

20.00 20.50

m/z  41.05   35.51%

8270‐BG041421.M Wed Apr 28 17:36:31 2021                                                      Page: 9
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG042721\
  Data File : BG048891.D                                          
  Acq On    : 27 Apr 2021  17:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2186‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG041421.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Octacosane                      Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.041   31.86 ng         605924   Chrysene‐d12               21.693

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 93
 2 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 91
 3 2‐methyloctacosane                  408 C29H60         1000376‐72‐8 91
 4 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 91
 5 Docosane, 11‐decyl‐                 451 C32H66         055401‐55‐3 91

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3013 (21.040 min): BG048891.D\data.ms (-3005) (-
57.1

99.0
141.1 197.2 267.3 309.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #194493: Hexacosane
57.0

99.0
141.0 183.0 367.0225.0 267.0 309.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #209566: Octacosane
57.0

99.0
141.0 183.0 225.0 281.0 394.0337.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #215181: 2-methyloctacosane
57.0

99.0
141.0 365.0183.0 225.0 267.0 309.0

21.00

m/z  57.10  100.00%

21.00

m/z  43.10   81.47%

21.00

m/z  71.10   72.68%

21.00

m/z  85.10   54.68%

21.00

m/z  41.05   29.50%

8270‐BG041421.M Wed Apr 28 17:36:32 2021                                                      Page: 10
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG042721\
  Data File : BG048891.D                                          
  Acq On    : 27 Apr 2021  17:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2186‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG041421.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  trans‐Farnesol                  Concentration Rank 16

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.223    7.06 ng         134320   Chrysene‐d12               21.693

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 trans‐Farnesol                      222 C15H26O        000106‐28‐5 58
 2 Squalene                            410 C30H50         000111‐02‐4 53
 3 4,8,12‐Tetradecatrienal, 5,9,13‐... 248 C17H28O        066408‐55‐7 53
 4 7,11‐Dimethyldodeca‐2,6,10‐trien... 208 C14H24O        125529‐10‐4 53
 5 2,6,10‐Dodecatrien‐1‐ol, 3,7,11‐... 222 C15H26O        004602‐84‐0 53

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3044 (21.223 min): BG048891.D\data.ms (-3037) (-
69.0

149.0 207.0
280.9

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #79392: trans-Farnesol
69.0

136.0 222.0179.026.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #215930: Squalene
69.0

137.0
191.0 341.0 410.0273.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #100905: 4,8,12-Tetradecatrienal, 5,9,13-trimethyl-
69.0

136.0

248.0205.026.0

21.00 21.50

m/z  69.05  100.00%

21.00 21.50

m/z  81.05   39.20%

21.00 21.50

m/z  41.10   35.39%

21.00 21.50

m/z  68.10   14.64%

21.00 21.50

m/z 149.00   14.48%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG042721\
  Data File : BG048891.D                                          
  Acq On    : 27 Apr 2021  17:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2186‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG041421.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Cyclopentane, (4‐octyldodec...  Concentration Rank 17

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.323    4.51 ng          85765   Chrysene‐d12               21.693

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclopentane, (4‐octyldodecyl)‐     350 C25H50         005638‐09‐5 58
 2 Cyclotetracosane                    336 C24H48         000297‐03‐0 49
 3 Pentafluoropropionic acid, tetra... 360 C17H29F5O2     006222‐06‐6 46
 4 Cyclopentane, 1‐methyl‐3‐(2‐meth... 140 C10H20         029053‐04‐1 43
 5 Heneicosyl heptafluorobutyrate      508 C25H43F7O2     1000351‐83‐8 43

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3061 (21.322 min): BG048891.D\data.ms (-3057) (-
43.1

97.0

207.0167.2 251.0 355.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #184207: Cyclopentane, (4-octyldodecyl)-
43.0

83.0

125.0 236.0
167.0 278.0 350.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #174179: Cyclotetracosane
43.0

83.0

125.0
336.0167.0 210.0 250.0 293.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #190374: Pentafluoropropionic acid, tetradecyl ester
57.0

97.0

196.0140.0 241.0 342.015.0

21.00 21.50

m/z  43.10  100.00%

21.00 21.50

m/z  41.10   84.75%

21.00 21.50

m/z  55.10   81.07%

21.00 21.50

m/z  97.05   79.99%

21.00 21.50

m/z  57.10   73.83%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG042721\
  Data File : BG048891.D                                          
  Acq On    : 27 Apr 2021  17:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2186‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG041421.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  Benzene, 1‐ethenyl‐3‐nitro‐     Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.405   11.75 ng         223370   Chrysene‐d12               21.693

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethenyl‐3‐nitro‐         149 C8H7NO2        000586‐39‐0 53
 2 Benzoic acid, pentafluorophenyl ... 288 C13H5F5O2      1000360‐67‐9 47
 3 Benzeneacetic acid, .alpha.‐oxo‐... 164 C9H8O3         015206‐55‐0 47
 4 Benzamide, N‐(5‐methyl‐3‐isoxazo... 202 C11H10N2O2     013053‐85‐5 47
 5 Benzoic acid, 3,5‐difluophenyl e... 234 C13H8F2O2      1000357‐79‐5 47

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3075 (21.405 min): BG048891.D\data.ms (-3069) (-
105.0

149.0

51.0
283.0207.0 355.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #23528: Benzene, 1-ethenyl-3-nitro-
149.077.0

27.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #134112: Benzoic acid, pentafluorophenyl ester
105.0

51.0
155.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #34281: Benzeneacetic acid, .alpha.-oxo-, methyl ester
105.0

51.0

164.0

21.50

m/z 105.00  100.00%

21.50

m/z 149.00   63.39%

21.50

m/z  77.10   55.96%

21.50

m/z  51.05   13.65%

21.50

m/z 106.00   10.64%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG042721\
  Data File : BG048891.D                                          
  Acq On    : 27 Apr 2021  17:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2186‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG041421.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  Hexacosane                      Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.910   30.79 ng         585472   Chrysene‐d12               21.693

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 94
 2 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 93
 3 Tetratetracontane                   619 C44H90         007098‐22‐8 91
 4 Pentacosane                         352 C25H52         000629‐99‐2 91
 5 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 91

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3161 (21.910 min): BG048891.D\data.ms (-3151) (-
57.1

127.1 197.2 267.3 354.9

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

5000

m/z-->

Abundance #194493: Hexacosane
57.0

127.0 367.0197.0 267.0

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

5000

m/z-->

Abundance #117638: Nonadecane
57.0

127.0 268.0197.0

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

5000

m/z-->

Abundance #241528: Tetratetracontane
57.0

127.0 197.0 267.0 337.0 407.0 491.0 562.0

22.00

m/z  57.10  100.00%

22.00

m/z  43.10   80.62%

22.00

m/z  71.10   78.84%

22.00

m/z  85.05   50.47%

22.00

m/z  41.10   34.81%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG042721\
  Data File : BG048891.D                                          
  Acq On    : 27 Apr 2021  17:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2186‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG041421.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 14  Hexadecane, 2‐methyl‐           Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 22.932   22.49 ng         427748   Chrysene‐d12               21.693

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexadecane, 2‐methyl‐               240 C17H36         001560‐92‐5 93
 2 2‐methyloctacosane                  408 C29H60         1000376‐72‐8 91
 3 Tetratetracontane                   619 C44H90         007098‐22‐8 91
 4 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 91
 5 Triacontane                         422 C30H62         000638‐68‐6 91

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3335 (22.932 min): BG048891.D\data.ms (-3326) (-
57.1

127.1
211.1 281.1 354.9 484.2

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

5000

m/z-->

Abundance #94354: Hexadecane, 2-methyl-
57.0

197.0
127.0

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

5000

m/z-->

Abundance #215181: 2-methyloctacosane
57.0

127.0 365.0197.0 267.0

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

5000

m/z-->

Abundance #241528: Tetratetracontane
57.0

127.0 197.0 267.0 337.0 407.0 491.0 562.0

23.00

m/z  57.10  100.00%

23.00

m/z  43.10   75.43%

23.00

m/z  71.10   73.94%

23.00

m/z  85.10   50.71%

23.00

m/z  41.10   30.86%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG042721\
  Data File : BG048891.D                                          
  Acq On    : 27 Apr 2021  17:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2186‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG041421.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 15  Eicosane                        Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 24.125   16.92 ng         342817   Perylene‐d12               24.948

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 93
 2 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 90
 3 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 90
 4 Tetracosane, 11‐decyl‐              479 C34H70         055429‐84‐0 90
 5 Tetratetracontane                   619 C44H90         007098‐22‐8 90

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3538 (24.125 min): BG048891.D\data.ms (-3528) (-
57.1

99.0
155.1 239.2197.0 282.1 355.9

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #129493: Eicosane
57.0

282.0
99.0

141.0183.0225.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #209566: 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 #202661: Heptacosane
57.0

99.0
141.0183.0 380.0225.0267.0309.015.0

24.00 24.50

m/z  57.10  100.00%

24.00 24.50

m/z  43.10   75.05%

24.00 24.50

m/z  71.05   68.28%

24.00 24.50

m/z  85.10   48.75%

24.00 24.50

m/z  41.10   28.37%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG042721\
  Data File : BG048891.D                                          
  Acq On    : 27 Apr 2021  17:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2186‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG041421.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 16  2‐Bromotetradecane              Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 25.523   11.16 ng         226080   Perylene‐d12               24.948

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 83
 2 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 80
 3 2‐Bromotetradecane                  276 C14H29Br       074036‐95‐6 80
 4 Tricosane                           324 C23H48         000638‐67‐5 80
 5 2‐methyloctacosane                  408 C29H60         1000376‐72‐8 64

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3776 (25.523 min): BG048891.D\data.ms (-3767) (-
57.0

113.1 207.0
353.9 429.2158.2

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #175559: Tetracosane
57.0

113.0 169.0 338.0225.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #194494: Hexacosane
57.0

113.0
169.0 225.0 366.0295.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #124147: 2-Bromotetradecane
57.0

113.0
197.0

25.50

m/z  57.05  100.00%

25.50

m/z  71.05   66.56%

25.50

m/z  43.05   57.35%

25.50

m/z  85.10   53.80%

25.50

m/z  99.05   19.59%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG042721\
  Data File : BG048891.D                                          
  Acq On    : 27 Apr 2021  17:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2186‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG041421.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 17  unknown28.33                    Concentration Rank 15

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 28.338    8.07 ng         163523   Perylene‐d12               24.948

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3‐(3‐Acetyl‐6‐oxo‐1‐phenyl‐1,4,5... 303 C15H17N3O4     1000210‐17‐4 9 
 2 4H‐Pyran‐3‐carbonitrile, 5‐amino... 302 C16H15FN2O3    1000258‐94‐1 9 
 3 Cholest‐5‐ene, 3‐ethoxy‐, (3.bet... 414 C29H50O        000986‐19‐6 9 
 4 Stigmastan‐3‐en‐6‐ol                414 C29H50O        1000214‐19‐7 7 
 5 Acetic acid, 10,13‐dimethyl‐2‐ox... 330 C21H30O3       1000190‐79‐2 7 

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 4255 (28.338 min): BG048891.D\data.ms (-4243) (-
43.0

91.1 213.1
145.0 303.3 414.4

255.2
355.2

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #146985: 3-(3-Acetyl-6-oxo-1-phenyl-1,4,5,6-tetrahydro[1
43.0

188.0 303.091.0
146.0

230.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #146153: 4H-Pyran-3-carbonitrile, 5-aminocarbonyl-2-eth
43.0

207.0
273.0

95.0 161.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #217443: Cholest-5-ene, 3-ethoxy-, (3.beta.)-
43.0

368.0
95.0

145.0
414.0213.0255.0 301.0

28.00 28.50

m/z  43.05  100.00%

28.00 28.50

m/z  57.10   63.56%

28.00 28.50

m/z  55.00   59.77%

28.00 28.50

m/z  41.00   52.66%

28.00 28.50

m/z  91.10   42.37%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG042721\
  Data File : BG048891.D                                          
  Acq On    : 27 Apr 2021  17:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2186‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG041421.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Tetracosane         15.459     9.5  ng     133464   3  14.666  280311  20.0
Benzamide, N‐pr...  17.680   133.0  ng    2350090   4  17.415  353396  20.0
Glyoxylamide, N...  17.897   177.0  ng    3126960   4  17.415  353396  20.0
Ethanol, 2‐(4‐p...  18.091   374.3  ng    6613700   4  17.415  353396  20.0
unknown18.28        18.285    26.0  ng     460016   4  17.415  353396  20.0
Heneicosane         19.243    31.3  ng     552390   4  17.415  353396  20.0
Octadecane, 2‐m...  20.230    33.4  ng     634396   5  21.693  380324  20.0
Octacosane          21.041    31.9  ng     605924   5  21.693  380324  20.0
trans‐Farnesol      21.223     7.1  ng     134320   5  21.693  380324  20.0
Cyclopentane, (...  21.323     4.5  ng      85765   5  21.693  380324  20.0
Benzene, 1‐ethe...  21.405    11.8  ng     223370   5  21.693  380324  20.0
Hexacosane          21.910    30.8  ng     585472   5  21.693  380324  20.0
Hexadecane, 2‐m...  22.932    22.5  ng     427748   5  21.693  380324  20.0
Eicosane            24.125    16.9  ng     342817   6  24.948  405337  20.0
2‐Bromotetradecane  25.523    11.2  ng     226080   6  24.948  405337  20.0
unknown28.33        28.338     8.1  ng     163523   6  24.948  405337  20.0
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