
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062921\
  Data File : BG049134.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2021  14:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2886‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 4   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‐BG061121.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG049134.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.150    14   19   29 rVV2   46877     96150   5.99%   0.869%
  2   3.233    29   33   37 rVB2   11475     17863   1.11%   0.162%
  3   5.183   359  365  372 rBV2   11752     18902   1.18%   0.171%
  4   5.653   438  445  453 rBV   301501    502836  31.30%   4.547%
  5   7.251   708  717  727 rBV   309894    556876  34.67%   5.035%
 
  6   8.103   854  862  868 rBV   110922    187458  11.67%   1.695%
  7   9.267  1052 1060 1069 rBV   211682    382512  23.81%   3.459%
  8  10.683  1295 1301 1310 rBV2   25325     48830   3.04%   0.442%
  9  10.924  1334 1342 1350 rVB   141283    255732  15.92%   2.312%
 10  13.362  1750 1757 1767 rBV   570422    906542  56.44%   8.197%
 
 11  14.743  1981 1992 1999 rBV   240681    392806  24.45%   3.552%
 12  15.536  2120 2127 2131 rBV7   10970     20179   1.26%   0.182%
 13  15.988  2195 2204 2211 rBV2   33231     61758   3.84%   0.558%
 14  16.229  2238 2245 2251 rBV   546369    835460  52.01%   7.554%
 15  16.464  2279 2285 2290 rBV   116830    170977  10.64%   1.546%
 
 16  17.293  2420 2426 2431 rBV   195385    294378  18.33%   2.662%
 17  17.492  2454 2460 2466 rBV   340762    549295  34.20%   4.967%
 18  17.898  2526 2529 2534 rVB2   74068     96383   6.00%   0.871%
 19  18.368  2606 2609 2612 rBV5   32438     43320   2.70%   0.392%
 20  18.620  2650 2652 2658 rVB5   44245     54933   3.42%   0.497%
 
 21  19.837  2855 2859 2869 rVB3  169869    387906  24.15%   3.507%
 22  20.095  2898 2903 2911 rVB  1246057   1606302 100.00%  14.524%
 23  20.976  3046 3053 3064 rVB2  163339    453979  28.26%   4.105%
 24  21.411  3122 3127 3135 rVV3   53016    124768   7.77%   1.128%
 25  21.488  3136 3140 3146 rVB    74917    114167   7.11%   1.032%
 
 26  21.658  3165 3169 3176 rVB2   31668     52074   3.24%   0.471%
 27  21.776  3183 3189 3196 rVB   338369    570414  35.51%   5.158%
 28  22.157  3246 3254 3265 rVB2  148428    433515  26.99%   3.920%
 29  23.309  3447 3450 3458 rVB5   24937     59167   3.68%   0.535%
 30  23.556  3480 3492 3509 rVB3  108035    457705  28.49%   4.139%
 
 31  24.149  3588 3593 3599 rVB6   28332     63034   3.92%   0.570%
 32  25.095  3744 3754 3768 rBV2  207504    687542  42.80%   6.217%
 33  25.289  3774 3787 3798 rVB5   59128    274888  17.11%   2.486%
 34  26.311  3953 3961 3970 rBV5   27072     78449   4.88%   0.709%
 35  26.482  3978 3990 3992 rBV5   43932    135781   8.45%   1.228%
 
 36  27.739  4195 4204 4213 rVB5   19078     66597   4.15%   0.602%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062921\
  Data File : BG049134.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2021  14:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2886‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 4   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‐BG061121.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    11059478
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062921\
  Data File : BG049134.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2021  14:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2886‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG061121.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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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062921\
  Data File : BG049134.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2021  14:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2886‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG061121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank 17

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.183    2.02 ng          18902   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.103

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 64
 2 2‐hydroxy‐2‐methyl‐4‐heptanone      144 C8H16O2        054862‐91‐8 33
 3 Hydrazine, 1,1‐bis(1‐methylethyl)‐  116 C6H16N2        000921‐14‐2 25
 4 2‐Pentanone, 5‐hydroxy‐             102 C5H10O2        001071‐73‐4 16
 5 5‐Hexen‐2‐one                        98 C6H10O         000109‐49‐9 9 

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 365 (5.183 min): BG049134.D\data.ms (-359) (-)
43.1

59.1

101.1

83.1 134.2

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #8185: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

59.0

15.0 101.0
83.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #20926: 2-hydroxy-2-methyl-4-heptanone
43.0

59.0

27.0 129.086.0
101.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #8273: Hydrazine, 1,1-bis(1-methylethyl)-
59.0

101.0
42.0

116.027.0
84.0

4.80 5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  43.10  100.00%

4.80 5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  59.10   52.13%

4.80 5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  58.10   28.90%

4.80 5.00 5.20 5.40 5.60

m/z 101.10   21.04%

4.80 5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  42.10   12.14%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062921\
  Data File : BG049134.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2021  14:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2886‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG061121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐    Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.683    3.82 ng          48830   Naphthalene‐d8             10.924

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐        162 C8H18O3        000112‐34‐5 86
 2 2‐Heptanol                          116 C7H16O         000543‐49‐7 47
 3 15‐Crown‐5                          220 C10H20O5       033100‐27‐5 45
 4 Acetaldehyde, di‐sec‐butyl acetal   174 C10H22O2       005314‐41‐0 45
 5 12‐Crown‐4                          176 C8H16O4        000294‐93‐9 45

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1301 (10.683 min): BG049134.D\data.ms (-1295) (-
45.0

89.2
352.

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #32655: Ethanol, 2-(2-butoxyethoxy)-
57.0

100.0 144.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #8314: 2-Heptanol
45.0

83.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #76813: 15-Crown-5
45.0

89.0

133.0
177.0

10.50 11.00

m/z  45.05  100.00%

10.50 11.00

m/z  57.20   99.32%

10.50 11.00

m/z  41.20   46.12%

10.50 11.00

m/z  75.10   15.67%

10.50 11.00

m/z  55.20   15.65%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062921\
  Data File : BG049134.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2021  14:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2886‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG061121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Pentadecane, 2,6,10‐trimethyl‐  Concentration Rank 14

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.988    3.14 ng          61758   Acenaphthene‐d10           14.743

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentadecane, 2,6,10‐trimethyl‐      254 C18H38         003892‐00‐0 80
 2 Hexadecane, 2,6,10,14‐tetramethyl‐  282 C20H42         000638‐36‐8 59
 3 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 59
 4 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 59
 5 Octadecane, 6‐methyl‐               268 C19H40         010544‐96‐4 59

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2204 (15.988 min): BG049134.D\data.ms (-2195) (-
57.1

99.2 169.2

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #105904: Pentadecane, 2,6,10-trimethyl-
57.0

99.0
183.0141.0 239.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #129509: Hexadecane, 2,6,10,14-tetramethyl-
57.0

113.0
183.0 253.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #209565: Octacosane
57.0

99.0
141.0183.0225.0 281.0 337.0 394.0

16.00

m/z  57.15  100.00%

16.00

m/z  43.15   48.05%

16.00

m/z  71.10   46.09%

16.00

m/z  41.15   29.56%

16.00

m/z  85.10   22.78%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062921\
  Data File : BG049134.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2021  14:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2886‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG061121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Pentadecane, 2,6,10,14‐tetr...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.464    6.23 ng         170977   Phenanthrene‐d10           17.492

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentadecane, 2,6,10,14‐tetramethyl‐ 268 C19H40         001921‐70‐6 86
 2 Tridecane                           184 C13H28         000629‐50‐5 72
 3 Dodecane, 2,6,11‐trimethyl‐         212 C15H32         031295‐56‐4 72
 4 2‐Bromo dodecane                    248 C12H25Br       013187‐99‐0 64
 5 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 59

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2285 (16.464 min): BG049134.D\data.ms (-2279) (-
57.2

85.2
113.2

183.3155.1 253.5217.3

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #117659: Pentadecane, 2,6,10,14-tetramethyl-
57.0

85.0
113.029.0 183.0

155.0 253.0225.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #48831: Tridecane
57.0

85.029.0

113.0 184.0141.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #71411: Dodecane, 2,6,11-trimethyl-
57.0

85.0
29.0

113.0 169.0141.0 197.0

16.50

m/z  57.20  100.00%

16.50

m/z  71.15   66.28%

16.50

m/z  43.20   62.72%

16.50

m/z  41.15   31.84%

16.50

m/z  55.20   28.84%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062921\
  Data File : BG049134.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2021  14:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2886‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG061121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Tetracosane                     Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.293   10.72 ng         294378   Phenanthrene‐d10           17.492

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 91
 2 Heptadecane, 2,6,10,15‐tetramethyl‐ 296 C21H44         054833‐48‐6 90
 3 Tridecane, 2‐methyl‐                198 C14H30         001560‐96‐9 87
 4 Tridecane, 6‐methyl‐                198 C14H30         013287‐21‐3 87
 5 Hexadecane, 2,6,10,14‐tetramethyl‐  282 C20H42         000638‐36‐8 86

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2426 (17.293 min): BG049134.D\data.ms (-2420) (-
57.1

99.2
141.2 183.2 221.3 258.3

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #175557: Tetracosane
57.0

99.0
141.0 183.0 338.0225.0 267.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #141442: Heptadecane, 2,6,10,15-tetramethyl-
57.0

99.0
141.0 183.0 296.0239.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #59889: Tridecane, 2-methyl-
57.0

99.0 155.0
198.0

17.00 17.50

m/z  57.15  100.00%

17.00 17.50

m/z  71.20   57.63%

17.00 17.50

m/z  43.20   55.80%

17.00 17.50

m/z  85.20   34.86%

17.00 17.50

m/z  41.10   29.59%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062921\
  Data File : BG049134.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2021  14:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2886‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG061121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Decane, 2,3,8‐trimethyl‐        Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.898    3.51 ng          96383   Phenanthrene‐d10           17.492

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Decane, 2,3,8‐trimethyl‐            184 C13H28         062238‐14‐6 64
 2 Undecane, 6‐ethyl‐                  184 C13H28         017312‐60‐6 64
 3 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 64
 4 Nonane, 3‐methyl‐5‐propyl‐          184 C13H28         031081‐18‐2 53
 5 Sulfurous acid, decyl 2‐ethylhex... 334 C18H38O3S      1000309‐19‐3 53

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2529 (17.898 min): BG049134.D\data.ms (-2526) (-
57.1

99.2 141.2 182.2 224.4 267.3

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #48895: Decane, 2,3,8-trimethyl-
57.0

111.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #48842: Undecane, 6-ethyl-
57.0

112.0
154.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #202662: Heptacosane
57.0

99.0
141.0 183.0 225.0 267.0 380.0323.0

17.50 18.00

m/z  57.15  100.00%

17.50 18.00

m/z  71.20   81.66%

17.50 18.00

m/z  43.20   73.51%

17.50 18.00

m/z  55.20   47.08%

17.50 18.00

m/z  85.20   33.80%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062921\
  Data File : BG049134.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2021  14:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2886‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG061121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Hexadecane                      Concentration Rank 18

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.620    2.00 ng          54933   Phenanthrene‐d10           17.492

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 62
 2 Sulfurous acid, dodecyl 2‐propyl... 292 C15H32O3S      1000309‐12‐3 59
 3 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 58
 4 4‐Dodecanone, 11‐methyl‐            198 C13H26O        029366‐35‐6 53
 5 Decane, 2,3,7‐trimethyl‐            184 C13H28         062238‐13‐5 50

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2652 (18.620 min): BG049134.D\data.ms (-2650) (-
43.1

85.2

119.1 173.1
281.1211.2242.3

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #83027: Hexadecane
57.0

99.0
226.0141.0 183.014.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #137569: Sulfurous acid, dodecyl 2-propyl ester
43.0

85.0

125.0 169.0 203.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #59881: Tetradecane
57.0

99.0
198.0141.0

18.50 19.00

m/z  43.15  100.00%

18.50 19.00

m/z  71.20   95.51%

18.50 19.00

m/z  57.10   79.66%

18.50 19.00

m/z  85.20   57.90%

18.50 19.00

m/z  55.10   46.24%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062921\
  Data File : BG049134.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2021  14:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2886‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG061121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Octadecane, 2‐methyl‐           Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.837   13.60 ng         387906   Chrysene‐d12               21.776

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecane, 2‐methyl‐               268 C19H40         001560‐88‐9 93
 2 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 91
 3 Tridecane, 2‐methyl‐                198 C14H30         001560‐96‐9 90
 4 Tricosane, 2‐methyl‐                338 C24H50         001928‐30‐9 86
 5 Octadecane, 1‐iodo‐                 380 C18H37I        000629‐93‐6 80

0 50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2859 (19.837 min): BG049134.D\data.ms (-2855) (-
43.1

85.2

141.1 266.1207.2 355.308.4

0 50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #117649: Octadecane, 2-methyl-
57.0

225.099.0
141.0 183.0 268.02.0

0 50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #117637: Nonadecane
57.0

99.0
141.0 268.0183.0

0 50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #59896: Tridecane, 2-methyl-
57.0

155.099.0
198.02.0

19.50 20.00

m/z  43.15  100.00%

19.50 20.00

m/z  57.20   97.97%

19.50 20.00

m/z  71.20   57.94%

19.50 20.00

m/z  85.20   43.78%

19.50 20.00

m/z  55.10   36.89%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062921\
  Data File : BG049134.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2021  14:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2886‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG061121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Octacosane                      Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.977   15.92 ng         453979   Chrysene‐d12               21.776

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 90
 2 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 87
 3 Eicosane, 2‐methyl‐                 296 C21H44         001560‐84‐5 86
 4 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 83
 5 Tetradecane, 2,6,10‐trimethyl‐      240 C17H36         014905‐56‐7 83

0 50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3053 (20.976 min): BG049134.D\data.ms (-3046) (-
57.2

113.2 197.3 253.3 355.1306.6 402.3

0 50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #209566: Octacosane
57.0

113.0 169.0 225.0 281.0 394.0337.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #175557: Tetracosane
57.0

113.0 169.0 338.0225.0 281.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #141430: Eicosane, 2-methyl-
57.0

253.0113.0
169.02.0 297.0

21.00

m/z  57.20  100.00%

21.00

m/z  43.15   71.29%

21.00

m/z  71.15   51.91%

21.00

m/z  85.15   46.41%

21.00

m/z  55.20   25.25%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062921\
  Data File : BG049134.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2021  14:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2886‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG061121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  3‐Octadecene, (E)‐              Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.411    4.37 ng         124768   Chrysene‐d12               21.776

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3‐Octadecene, (E)‐                  252 C18H36         007206‐19‐1 91
 2 5‐Octadecene, (E)‐                  252 C18H36         007206‐21‐5 89
 3 Cyclopentadecane                    210 C15H30         000295‐48‐7 83
 4 1‐Docosene                          308 C22H44         001599‐67‐3 80
 5 1‐Octadecene                        252 C18H36         000112‐88‐9 76

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3127 (21.411 min): BG049134.D\data.ms (-3122) (-
57.1

97.2

154.3 192.1 282.1242.0 340.9

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #104188: 3-Octadecene, (E)-
69.0

29.0 111.0

252.0154.0 196.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #104186: 5-Octadecene, (E)-
55.0

97.0

252.0139.0 181.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #69584: Cyclopentadecane
55.0

97.0

210.0139.0

21.50

m/z  57.15  100.00%

21.50

m/z  55.10   88.52%

21.50

m/z  43.15   87.84%

21.50

m/z  83.15   65.00%

21.50

m/z  69.20   55.69%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062921\
  Data File : BG049134.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2021  14:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2886‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG061121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  unknown21.488                   Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.488    4.00 ng         114167   Chrysene‐d12               21.776

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclobutyl phenyl ketone            160 C11H12O        005407‐98‐7 46
 2 Benzoic acid, 3,5‐difluophenyl e... 234 C13H8F2O2      1000357‐79‐5 46
 3 1‐Propanone, 3‐chloro‐1‐phenyl‐     168 C9H9ClO        000936‐59‐4 43
 4 N‐Benzoyl derivative of m‐fluoro... 215 C13H10FNO      001629‐15‐8 43
 5 Benzoic acid, pentafluorophenyl ... 288 C13H5F5O2      1000360‐67‐9 43

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3140 (21.488 min): BG049134.D\data.ms (-3136) (-
105.1

149.1

51.1
281.1207.1 355.3 400.4

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #30821: Cyclobutyl phenyl ketone
105.0

51.0
160.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #88962: Benzoic acid, 3,5-difluophenyl ester
105.0

51.0
234.0151.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #37435: 1-Propanone, 3-chloro-1-phenyl-
105.0

51.0

168.0

21.50

m/z 105.10  100.00%

21.50

m/z 149.05   69.65%

21.50

m/z  77.10   49.76%

21.50

m/z  51.10   15.90%

21.50

m/z 106.10    9.06%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062921\
  Data File : BG049134.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2021  14:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2886‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG061121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  Tetratetracontane               Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 22.157   15.20 ng         433515   Chrysene‐d12               21.776

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 90
 2 Tetratetracontane                   619 C44H90         007098‐22‐8 90
 3 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 90
 4 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 87
 5 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 83

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3254 (22.157 min): BG049134.D\data.ms (-3246) (-
57.2

141.2208.2 295.4 428.9

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

5000

m/z-->

Abundance #209566: Octacosane
57.0

127.0 197.0 281.0 394.0

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

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

22.00 22.50

m/z  57.20  100.00%

22.00 22.50

m/z  43.15   70.67%

22.00 22.50

m/z  71.15   51.38%

22.00 22.50

m/z  85.20   41.23%

22.00 22.50

m/z  55.10   28.19%

8270‐BG061121.M Wed Jun 30 15:14:59 2021                                                      Page: 15

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
20426



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062921\
  Data File : BG049134.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2021  14:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2886‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG061121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 14  Eicosane                        Concentration Rank 16

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 23.309    2.07 ng          59167   Chrysene‐d12               21.776

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 55
 2 7,7‐Diethylheptadecane              296 C21H44         1000360‐41‐5 43
 3 Docosane, 11‐decyl‐                 451 C32H66         055401‐55‐3 43
 4 Octadecane, 1‐iodo‐                 380 C18H37I        000629‐93‐6 38
 5 Boric acid, ethyl‐, didecyl ester   354 C22H47BO2      1000152‐34‐4 38

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3450 (23.309 min): BG049134.D\data.ms (-3447) (-
57.1

133.1 282.1
207.1 327.2 429.2

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #129492: Eicosane
57.0

113.0 169.0 282.0225.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #141435: 7,7-Diethylheptadecane
57.0

113.0 267.0182.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #227195: Docosane, 11-decyl-
57.0

113.0 309.0169.0 225.0 364.0

23.00 23.50

m/z  57.15  100.00%

23.00 23.50

m/z  43.10   83.10%

23.00 23.50

m/z  71.15   56.01%

23.00 23.50

m/z  85.15   42.42%

23.00 23.50

m/z  69.10   36.29%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062921\
  Data File : BG049134.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2021  14:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2886‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG061121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 15  Hexacosane                      Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 23.556   13.31 ng         457705   Perylene‐d12               25.089

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 90
 2 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 87
 3 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 83
 4 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 76
 5 Tetratetracontane                   619 C44H90         007098‐22‐8 76

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3492 (23.556 min): BG049134.D\data.ms (-3480) (-
57.1

113.1
209.2 295.3161.2 442.5341.4

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #194493: 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 #105884: Octadecane
57.0

113.0
254.0169.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #129491: Eicosane
57.0

113.0 282.0169.0 225.0

23.50

m/z  57.15  100.00%

23.50

m/z  43.10   62.02%

23.50

m/z  71.15   56.48%

23.50

m/z  85.15   48.58%

23.50

m/z  55.15   25.37%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062921\
  Data File : BG049134.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2021  14:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2886‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG061121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 16  Pentadecane                     Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 25.289    8.00 ng         274888   Perylene‐d12               25.089

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentadecane                         212 C15H32         000629‐62‐9 91
 2 Hexatriacontane                     507 C36H74         000630‐06‐8 87
 3 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 86
 4 5,5,7,7‐Tetraethylundecane          268 C19H40         1000360‐42‐0 86
 5 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 86

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3787 (25.289 min): BG049134.D\data.ms (-3774) (-
57.2

113.2 197.3 282.0 415.2356.2

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

5000

m/z-->

Abundance #71394: Pentadecane
57.0

113.0 212.0

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

5000

m/z-->

Abundance #235973: Hexatriacontane
57.0

113.0 169.0 225.0 281.0 337.0 393.0 449.0 506.0

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

5000

m/z-->

Abundance #175556: Tetracosane
57.0

113.0 338.0169.0 225.0 281.0

25.00 25.50

m/z  57.20  100.00%

25.00 25.50

m/z  43.20   75.77%

25.00 25.50

m/z  71.10   53.13%

25.00 25.50

m/z  85.20   45.35%

25.00 25.50

m/z  55.15   24.16%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062921\
  Data File : BG049134.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2021  14:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2886‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG061121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 17  Heptadecane, 2,6,10,15‐tetr...  Concentration Rank 15

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 26.311    2.28 ng          78449   Perylene‐d12               25.089

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptadecane, 2,6,10,15‐tetramethyl‐ 296 C21H44         054833‐48‐6 86
 2 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 70
 3 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 58
 4 Docosane, 11‐butyl‐                 366 C26H54         013475‐76‐8 52
 5 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 52

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3961 (26.311 min): BG049134.D\data.ms (-3953) (-
57.1

127.1 327.2207.1 429.5252.5

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #141442: Heptadecane, 2,6,10,15-tetramethyl-
57.0

113.0
183.0 296.0239.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #141424: Heneicosane
57.0

113.0
169.0 296.0225.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #117636: Nonadecane
57.0

268.0
113.0

169.0

26.00 26.50

m/z  57.10  100.00%

26.00 26.50

m/z  71.15   69.74%

26.00 26.50

m/z  43.20   67.66%

26.00 26.50

m/z  85.10   38.99%

26.00 26.50

m/z  55.10   35.49%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062921\
  Data File : BG049134.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2021  14:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2886‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG061121.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 18  .gamma.‐Sitosterol              Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 26.482    3.95 ng         135781   Perylene‐d12               25.089

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 .gamma.‐Sitosterol                  414 C29H50O        000083‐47‐6 70
 2 I‐22,23‐Dihydrostigmasterol         414 C29H50O        1000214‐82‐6 30
 3 Stigmastan‐3‐en‐6‐ol                414 C29H50O        1000214‐19‐7 25
 4 17‐(1,5‐Dimethylhexyl)‐10,13‐dim... 414 C29H50O        1000210‐86‐9 17
 5 .beta.‐Sitosterol                   414 C29H50O        000083‐46‐5 14

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3990 (26.482 min): BG049134.D\data.ms (-3978) (-
43.1

93.1
213.2145.2 281.1 381.3329.3

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #217434: .gamma.-Sitosterol
43.0

95.0
414.0145.0

303.0213.0

256.0 354.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #217439: I-22,23-Dihydrostigmasterol
43.0

95.0
399.0

145.0 213.0 346.0273.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #217436: Stigmastan-3-en-6-ol
43.0

95.0 399.0
161.0 213.0 346.0273.0

26.50

m/z  43.15  100.00%

26.50

m/z  55.10   73.90%

26.50

m/z  57.15   45.51%

26.50

m/z  93.10   38.93%

26.50

m/z  95.05   38.40%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG062921\
  Data File : BG049134.D                                          
  Acq On    : 29 Jun 2021  14:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M2886‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 4   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_G\METHODS\8270‐BG061121.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
2‐Pentanone, 4‐...   5.183     2.0  ng      18902   1   8.103  187458  20.0
Ethanol, 2‐(2‐b...  10.683     3.8  ng      48830   2  10.924  255732  20.0
Pentadecane, 2,...  15.988     3.1  ng      61758   3  14.743  392806  20.0
Pentadecane, 2,...  16.464     6.2  ng     170977   4  17.492  549295  20.0
Tetracosane         17.293    10.7  ng     294378   4  17.492  549295  20.0
Decane, 2,3,8‐t...  17.898     3.5  ng      96383   4  17.492  549295  20.0
Hexadecane          18.620     2.0  ng      54933   4  17.492  549295  20.0
Octadecane, 2‐m...  19.837    13.6  ng     387906   5  21.776  570414  20.0
Octacosane          20.977    15.9  ng     453979   5  21.776  570414  20.0
3‐Octadecene, (E)‐  21.411     4.4  ng     124768   5  21.776  570414  20.0
unknown21.488       21.488     4.0  ng     114167   5  21.776  570414  20.0
Tetratetracontane   22.157    15.2  ng     433515   5  21.776  570414  20.0
Eicosane            23.309     2.1  ng      59167   5  21.776  570414  20.0
Hexacosane          23.556    13.3  ng     457705   6  25.089  687542  20.0
Pentadecane         25.289     8.0  ng     274888   6  25.089  687542  20.0
Heptadecane, 2,...  26.311     2.3  ng      78449   6  25.089  687542  20.0
.gamma.‐Sitosterol  26.482     4.0  ng     135781   6  25.089  687542  20.0
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