
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG060622\
  Data File : BG053828.D                                          
  Acq On    :  6 Jun 2022  14:18
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3143‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   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‐BG060222.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG053828.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.656   378  386  395 rBV   456022    774184  22.23%   2.636%
  2   7.242   647  656  666 rBV   460660    805241  23.12%   2.742%
  3   8.094   793  801  807 rBV    79714    141356   4.06%   0.481%
  4   9.252   986  998 1005 rBV   260923    489131  14.04%   1.665%
  5  10.903  1271 1279 1289 rVB   106155    198016   5.68%   0.674%
 
  6  13.341  1686 1694 1701 rBV   730191   1186087  34.05%   4.038%
  7  14.710  1920 1927 1935 rBV   178724    291484   8.37%   0.992%
  8  16.196  2173 2180 2200 rBV   524762   1099507  31.57%   3.743%
  9  17.454  2388 2394 2401 rBV   245322    397921  11.42%   1.355%
 10  18.165  2494 2515 2528 rBV3  228437   1342875  38.55%   4.572%
 
 11  18.335  2535 2544 2562 rVB   260861    969871  27.84%   3.302%
 12  19.604  2750 2760 2773 rVB3  216385    702498  20.17%   2.392%
 13  19.745  2774 2784 2796 rVB   800501   2133861  61.26%   7.265%
 14  20.016  2823 2830 2832 rBV3   18130     38342   1.10%   0.131%
 15  20.063  2832 2838 2845 rVB  1547956   2138389  61.39%   7.280%
 
 16  20.785  2949 2961 2973 rBV  1398078   3112345  89.35%  10.596%
 17  21.379  3057 3062 3067 rBV4   39953     92255   2.65%   0.314%
 18  21.625  3100 3104 3109 rVB    37650     56393   1.62%   0.192%
 19  21.731  3115 3122 3125 rBV   306374    546590  15.69%   1.861%
 20  21.796  3125 3133 3149 rVB2 1020665   3483229 100.00%  11.859%
 
 21  22.530  3253 3258 3262 rBV5   18460     41014   1.18%   0.140%
 22  23.000  3324 3338 3354 rVB  1111710   3297083  94.66%  11.225%
 23  24.410  3564 3578 3594 rVB2  532676   2311701  66.37%   7.870%
 24  24.998  3669 3678 3688 rBV2  155250    473237  13.59%   1.611%
 25  26.120  3854 3869 3885 rBV3  308672   1449553  41.62%   4.935%
 
 26  28.177  4203 4219 4240 rVB2  164755   1008548  28.95%   3.434%
 27  30.674  4625 4644 4671 rVB3  105357    791142  22.71%   2.694%
 
 
                        Sum of corrected areas:    29371853
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG060622\
  Data File : BG053828.D                                          
  Acq On    :  6 Jun 2022  14:18
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3143‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG060222.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\BG060622\
  Data File : BG053828.D                                          
  Acq On    :  6 Jun 2022  14:18
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3143‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG060222.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Hexacosane                      Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.165   67.49 ng        1342880   Phenanthrene‐d10           17.454

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 91
 2 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 91
 3 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 91
 4 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 91
 5 Heptadecane                         240 C17H36         000629‐78‐7 91

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2515 (18.165 min): BG053828.D\data.ms (-2494) (-
57.1

99.1
141.0183.1225.2267.1
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Abundance #275537: Hexacosane
57.0

99.0
141.0183.0 367.0225.0267.0309.0

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

Abundance #107216: Hexadecane
57.0

99.0
141.0 226.0183.0
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0
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m/z-->

Abundance #307033: Octacosane, 2-methyl-
57.0

99.0
141.0 365.0183.0225.0267.0309.0

18.00 18.50

m/z  57.10  100.00%

18.00 18.50

m/z  43.10   66.46%

18.00 18.50

m/z  71.10   63.30%

18.00 18.50

m/z  85.10   46.72%

18.00 18.50

m/z  55.10   25.99%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG060622\
  Data File : BG053828.D                                          
  Acq On    :  6 Jun 2022  14:18
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3143‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG060222.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.335   48.75 ng         969871   Phenanthrene‐d10           17.454

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 98
 2 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 83
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 80
 4 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 80
 5 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 76

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2544 (18.335 min): BG053828.D\data.ms (-2535) (-
73.143.1

129.0
213.1

171.1
256.1
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0
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m/z-->

Abundance #143508: n-Hexadecanoic acid
43.0 73.0

256.0

129.0

213.0
171.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #179089: Octadecanoic acid
73.0

43.0

129.0

185.0 284.0241.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

43.0

129.0
228.0185.0

18.00 18.50

m/z  73.10  100.00%

18.00 18.50

m/z  43.10   94.96%

18.00 18.50

m/z  60.10   92.00%

18.00 18.50

m/z  41.10   84.74%

18.00 18.50

m/z  55.10   80.74%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG060622\
  Data File : BG053828.D                                          
  Acq On    :  6 Jun 2022  14:18
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3143‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG060222.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Octadecanoic acid               Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.604   25.70 ng         702498   Chrysene‐d12               21.731

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 97
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 91
 3 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 91
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 74
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 70
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Abundance Scan 2760 (19.604 min): BG053828.D\data.ms (-2750) (-
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Abundance #179091: Octadecanoic acid
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Abundance #126199: Pentadecanoic acid
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Abundance #143508: n-Hexadecanoic acid
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213.0
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19.50 20.00

m/z  43.10  100.00%

19.50 20.00

m/z  73.10   94.50%

19.50 20.00

m/z  60.10   85.65%

19.50 20.00

m/z  41.10   77.36%

19.50 20.00

m/z  57.10   76.09%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG060622\
  Data File : BG053828.D                                          
  Acq On    :  6 Jun 2022  14:18
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3143‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG060222.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Octacosane                      Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.745   78.08 ng        2133860   Chrysene‐d12               21.731

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 91
 2 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 91
 3 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 91
 4 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 91
 5 Docosane                            310 C22H46         000629‐97‐0 91
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Abundance Scan 2784 (19.745 min): BG053828.D\data.ms (-2774) (-
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Abundance #298426: Octacosane
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Abundance #194590: Heneicosane
57.0
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141.0183.0 296.0225.015.0
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m/z-->

Abundance #287977: Heptacosane
57.0

99.0
141.0183.0225.0267.0 380.0323.0

19.50 20.00

m/z  57.10  100.00%

19.50 20.00

m/z  43.10   64.51%

19.50 20.00

m/z  71.10   62.72%

19.50 20.00

m/z  85.10   46.27%

19.50 20.00

m/z  55.10   23.72%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG060622\
  Data File : BG053828.D                                          
  Acq On    :  6 Jun 2022  14:18
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3143‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG060222.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Pentadecane, 8‐hexyl‐           Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.785  113.88 ng        3112350   Chrysene‐d12               21.731

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 94
 2 Pentadecane, 8‐hexyl‐               296 C21H44         013475‐75‐7 94
 3 Eicosane, 10‐methyl‐                296 C21H44         054833‐23‐7 94
 4 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 91
 5 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 91
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2961 (20.785 min): BG053828.D\data.ms (-2949) (-
57.1

99.1
141.1 183.1 225.1 267.1 309.2 351.2
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m/z-->

Abundance #275537: 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 #194597: Pentadecane, 8-hexyl-
43.0

85.0

196.0
127.0

239.0 280.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #194595: Eicosane, 10-methyl-
57.0

99.0
154.0

281.0197.0 239.0

20.50 21.00

m/z  57.10  100.00%

20.50 21.00

m/z  43.10   65.19%

20.50 21.00

m/z  71.10   63.81%

20.50 21.00

m/z  85.10   46.60%

20.50 21.00

m/z  55.10   24.91%
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Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
20220392-SB-8-(DISCRETE-COMP-G)



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG060622\
  Data File : BG053828.D                                          
  Acq On    :  6 Jun 2022  14:18
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3143‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG060222.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Oxalic acid, isobutyl hexad...  Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.379    3.38 ng          92255   Chrysene‐d12               21.731

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Oxalic acid, isobutyl hexadecyl ... 370 C22H42O4       1000309‐38‐1 91
 2 Pentadecafluorooctanoic acid, oc... 666 C26H37F15O2    1000406‐04‐8 90
 3 1‐Decanol, 2‐octyl‐                 270 C18H38O        045235‐48‐1 87
 4 Butyl hexadecyl ether               298 C20H42O        1010406‐40‐5 83
 5 Octatriacontyl pentafluoropropio... 697 C41H77F5O2     1000351‐89‐1 81

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3062 (21.379 min): BG053828.D\data.ms (-3057) (-
57.1

125.1
281.9199.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650
0

5000

m/z-->

Abundance #279317: Oxalic acid, isobutyl hexadecyl ester
57.0

269.0125.0 196.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650
0

5000

m/z-->

Abundance #348538: Pentadecafluorooctanoic acid, octadecyl ester
57.0

125.0
252.0

648.0369.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650
0

5000

m/z-->

Abundance #161355: 1-Decanol, 2-octyl-
57.0

125.0
252.0

21.00 21.50

m/z  57.10  100.00%

21.00 21.50

m/z  43.10   91.38%

21.00 21.50

m/z  55.10   65.30%

21.00 21.50

m/z  71.10   53.55%

21.00 21.50

m/z  83.10   51.06%

8270‐BG060222.M Tue Jun 07 16:45:36 2022                                                      Page: 8

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
20220392-SB-8-(DISCRETE-COMP-G)



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG060622\
  Data File : BG053828.D                                          
  Acq On    :  6 Jun 2022  14:18
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3143‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG060222.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Heptadecane, 9‐octyl‐           Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.796  127.45 ng        3483230   Chrysene‐d12               21.731

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptadecane, 9‐octyl‐               352 C25H52         007225‐64‐1 96
 2 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 94
 3 Pentadecane, 8‐hexyl‐               296 C21H44         013475‐75‐7 94
 4 Eicosane, 10‐methyl‐                296 C21H44         054833‐23‐7 94
 5 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 91

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3133 (21.796 min): BG053828.D\data.ms (-3125) (-
57.1

99.1
141.1 183.1 225.1 267.1 309.2 351.2

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #262017: 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 #275537: 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 #194597: Pentadecane, 8-hexyl-
43.0

85.0

196.0
127.0

239.0 280.0

21.50 22.00

m/z  57.10  100.00%

21.50 22.00

m/z  71.10   65.14%

21.50 22.00

m/z  43.10   62.97%

21.50 22.00

m/z  85.10   47.77%

21.50 22.00

m/z  55.10   23.28%

8270‐BG060222.M Tue Jun 07 16:45:37 2022                                                      Page: 9

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
20220392-SB-8-(DISCRETE-COMP-G)



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG060622\
  Data File : BG053828.D                                          
  Acq On    :  6 Jun 2022  14:18
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3143‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG060222.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Tetratetracontane               Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 23.000  120.64 ng        3297080   Chrysene‐d12               21.731

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tetratetracontane                   619 C44H90         007098‐22‐8 91
 2 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 91
 3 Heptadecane, 9‐octyl‐               352 C25H52         007225‐64‐1 91
 4 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 91
 5 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 91

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3338 (23.000 min): BG053828.D\data.ms (-3324) (-
57.1

127.1 197.1 267.1 337.2

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

5000

m/z-->

Abundance #347241: Tetratetracontane
57.0

127.0 197.0 267.0 337.0 407.0 491.0 562.0

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

5000

m/z-->

Abundance #307033: Octacosane, 2-methyl-
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 #262017: Heptadecane, 9-octyl-
57.0

239.0127.0
308.0

23.00

m/z  57.10  100.00%

23.00

m/z  71.10   63.93%

23.00

m/z  43.10   62.13%

23.00

m/z  85.10   47.49%

23.00

m/z  55.10   23.26%

8270‐BG060222.M Tue Jun 07 16:45:38 2022                                                      Page: 10

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
20220392-SB-8-(DISCRETE-COMP-G)



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG060622\
  Data File : BG053828.D                                          
  Acq On    :  6 Jun 2022  14:18
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3143‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG060222.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Triacontane                     Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 24.410   97.70 ng        2311700   Perylene‐d12               25.004

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 94
 2 Triacontane                         422 C30H62         000638‐68‐6 91
 3 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 91
 4 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 91
 5 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 91

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3578 (24.410 min): BG053828.D\data.ms (-3564) (-
57.1

113.1
169.1 225.1 351.2281.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #275537: Hexacosane
57.0

113.0
169.0 367.0225.0 295.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #314331: Triacontane
57.0

113.0
169.0 422.0225.0 281.0 337.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #194590: Heneicosane
57.0

113.0
169.0 296.0225.0

24.50

m/z  57.10  100.00%

24.50

m/z  71.10   65.16%

24.50

m/z  43.10   61.54%

24.50

m/z  85.10   48.40%

24.50

m/z  55.10   22.84%

8270‐BG060222.M Tue Jun 07 16:45:39 2022                                                      Page: 11

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
20220392-SB-8-(DISCRETE-COMP-G)



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG060622\
  Data File : BG053828.D                                          
  Acq On    :  6 Jun 2022  14:18
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3143‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG060222.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Tetracosane, 11‐decyl‐          Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 26.120   61.26 ng        1449550   Perylene‐d12               25.004

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 94
 2 Tetracosane, 11‐decyl‐              479 C34H70         055429‐84‐0 91
 3 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 91
 4 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 91
 5 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 91

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3869 (26.120 min): BG053828.D\data.ms (-3854) (-
57.1

113.1
169.1 225.2 295.1 355.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #275537: Hexacosane
57.0

113.0
169.0 367.0225.0 295.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #333755: Tetracosane, 11-decyl-
57.0

113.0
337.0169.0 294.0225.0 380.0

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

26.00 26.50

m/z  57.10  100.00%

26.00 26.50

m/z  71.10   62.55%

26.00 26.50

m/z  43.10   60.42%

26.00 26.50

m/z  85.10   48.16%

26.00 26.50

m/z  55.10   22.22%

8270‐BG060222.M Tue Jun 07 16:45:40 2022                                                      Page: 12

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
20220392-SB-8-(DISCRETE-COMP-G)



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG060622\
  Data File : BG053828.D                                          
  Acq On    :  6 Jun 2022  14:18
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3143‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG060222.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Docosane                        Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 28.177   42.62 ng        1008550   Perylene‐d12               25.004

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 91
 2 Docosane                            310 C22H46         000629‐97‐0 91
 3 Hentriacontane                      437 C31H64         000630‐04‐6 91
 4 Heptadecane, 9‐octyl‐               352 C25H52         007225‐64‐1 91
 5 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 91

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 4219 (28.177 min): BG053828.D\data.ms (-4203) (-
57.1

113.1
169.1 239.1 323.1

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 #212281: Docosane
57.0

113.0 169.0 310.0225.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #320590: Hentriacontane
57.0

113.0
169.0 225.0 309.0 365.0 436.0

28.00 28.50

m/z  57.10  100.00%

28.00 28.50

m/z  71.10   66.41%

28.00 28.50

m/z  43.10   60.91%

28.00 28.50

m/z  85.10   50.27%

28.00 28.50

m/z  55.10   21.30%

8270‐BG060222.M Tue Jun 07 16:45:41 2022                                                      Page: 13

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
20220392-SB-8-(DISCRETE-COMP-G)



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG060622\
  Data File : BG053828.D                                          
  Acq On    :  6 Jun 2022  14:18
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3143‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG060222.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  Tetracosane                     Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 30.674   33.44 ng         791142   Perylene‐d12               25.004

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 91
 2 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 91
 3 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 90
 4 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 90
 5 Tetracosane, 11‐decyl‐              479 C34H70         055429‐84‐0 90

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 4644 (30.674 min): BG053828.D\data.ms (-4625) (-
57.1

99.1
141.1 183.1 225.1 295.0 354.9

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #275537: 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 #246480: Tetracosane
57.0

99.0
141.0 338.0183.0 225.0 281.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #141058: Octadecane
57.0

99.0
141.0 254.0183.0

30.50 31.00

m/z  57.10  100.00%

30.50 31.00

m/z  71.10   66.54%

30.50 31.00

m/z  43.10   56.59%

30.50 31.00

m/z  85.10   46.75%

30.50 31.00

m/z  55.10   23.12%

8270‐BG060222.M Tue Jun 07 16:45:42 2022                                                      Page: 14

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
20220392-SB-8-(DISCRETE-COMP-G)



                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG060622\
  Data File : BG053828.D                                          
  Acq On    :  6 Jun 2022  14:18
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3143‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG060222.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Hexacosane          18.165    67.5  ng    1342880   4  17.454  397921  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.335    48.8  ng     969871   4  17.454  397921  20.0
Octadecanoic acid   19.604    25.7  ng     702498   5  21.731  546590  20.0
Octacosane          19.745    78.1  ng    2133860   5  21.731  546590  20.0
Pentadecane, 8‐...  20.785   113.9  ng    3112350   5  21.731  546590  20.0
Oxalic acid, is...  21.379     3.4  ng      92255   5  21.731  546590  20.0
Heptadecane, 9‐...  21.796   127.5  ng    3483230   5  21.731  546590  20.0
Tetratetracontane   23.000   120.6  ng    3297080   5  21.731  546590  20.0
Triacontane         24.410    97.7  ng    2311700   6  25.004  473237  20.0
Tetracosane, 11...  26.120    61.3  ng    1449550   6  25.004  473237  20.0
Docosane            28.177    42.6  ng    1008550   6  25.004  473237  20.0
Tetracosane         30.674    33.4  ng     791142   6  25.004  473237  20.0
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