
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG101722\
  Data File : BG055193.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2022  15:16
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5147‐01
  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‐BG101322.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG055193.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.328     3    7   31 rVB   622766   1077913  43.72%   9.733%
  2   5.349   342  351  359 rBV    49437     79366   3.22%   0.717%
  3   5.825   425  432  443 rVB   207800    329095  13.35%   2.972%
  4   7.435   698  706  714 rBV   120752    210187   8.52%   1.898%
  5   8.305   847  854  862 rBV   104464    178992   7.26%   1.616%
 
  6   9.474  1043 1053 1061 rBV   364876    645833  26.19%   5.832%
  7  11.131  1328 1335 1342 rVB   141731    252729  10.25%   2.282%
  8  13.540  1738 1745 1752 rVB  1038468   1597503  64.79%  14.425%
  9  14.345  1878 1882 1887 rVB    28704     38180   1.55%   0.345%
 10  14.909  1972 1978 1987 rVB   243021    390817  15.85%   3.529%
 
 11  15.567  2075 2090 2092 rBV5   74825    251512  10.20%   2.271%
 12  16.389  2223 2230 2238 rVB   804671   1227440  49.78%  11.084%
 13  17.647  2438 2444 2452 rVB   317960    473055  19.19%   4.272%
 14  18.499  2585 2589 2594 rBV2   34775     47747   1.94%   0.431%
 15  19.750  2799 2802 2813 rVB2   71165    142472   5.78%   1.287%
 
 16  20.220  2876 2882 2887 rBV  1849925   2465672 100.00%  22.265%
 17  20.285  2888 2893 2899 rVV2   48876     89945   3.65%   0.812%
 18  20.984  3007 3012 3021 rVB2   76478    150369   6.10%   1.358%
 19  21.525  3101 3104 3112 rVB2   37101     61115   2.48%   0.552%
 20  21.748  3138 3142 3154 rVB2   56671    127755   5.18%   1.154%
 
 21  21.930  3167 3173 3179 rBV   294346    504420  20.46%   4.555%
 22  22.635  3289 3293 3301 rVB2   49080     96337   3.91%   0.870%
 23  25.355  3747 3756 3770 rVB2  194815    635819  25.79%   5.741%
 
 
                        Sum of corrected areas:    11074273
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG101722\
  Data File : BG055193.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2022  15:16
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5147‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG101322.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\BG101722\
  Data File : BG055193.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2022  15:16
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5147‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG101322.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐     Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.328  120.44 ng        1077910   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.305

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 78
 2 2,2,4‐Trimethyl‐3‐pentanol          130 C8H18O         005162‐48‐1 39
 3 Acetamide, N‐ethyl‐                  87 C4H9NO         000625‐50‐3 35
 4 1,3‐Dioxolane, 2‐propyl‐            116 C6H12O2        003390‐13‐4 23
 5 Pentane, 3‐methoxy‐                 102 C6H14O         036839‐67‐5 12

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 7 (3.328 min): BG055193.D\data.ms (-3) (-)
73.0

43.0

87.0

59.0
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0

5000
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Abundance #5054: Butane, 2-methoxy-2-methyl-
73.0

43.0 87.0

29.0
59.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #15764: 2,2,4-Trimethyl-3-pentanol
73.0

87.0

55.041.0

27.0
112.0 129.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #2104: Acetamide, N-ethyl-
30.0

87.0

44.0

15.0 72.0
58.0

3.40 3.50 3.60 3.70

m/z  73.00  100.00%

3.40 3.50 3.60 3.70

m/z  43.00   42.44%

3.40 3.50 3.60 3.70

m/z  55.00   28.19%

3.40 3.50 3.60 3.70

m/z  87.00   27.70%

3.40 3.50 3.60 3.70

m/z  41.00   13.64%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG101722\
  Data File : BG055193.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2022  15:16
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5147‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG101322.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.349    8.87 ng          79366   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.305

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 56
 2 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 35
 3 1,3‐Dioxolane‐2‐methanol, 2,4‐di... 132 C6H12O3        053951‐43‐2 25
 4 Butyl aldoxime, 3‐methyl‐, syn‐     101 C5H11NO        005780‐40‐5 17
 5 Morpholine, 4‐methyl‐               101 C5H11NO        000109‐02‐4 9 

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 351 (5.349 min): BG055193.D\data.ms (-342) (-)
43.0

59.0

101.0

83.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130
0

5000

m/z-->

Abundance #9288: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

59.0

101.027.0 83.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130
0

5000

m/z-->

Abundance #4528: 2,3-Butanedione, monooxime
43.0

101.0
58.015.0 86.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130
0

5000

m/z-->

Abundance #16417: 1,3-Dioxolane-2-methanol, 2,4-dimethyl-
43.0

101.0
58.0

28.0
117.073.013.0 132.0

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  43.00  100.00%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  59.00   60.61%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z 101.00   20.79%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  58.00   15.76%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  41.00   10.23%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG101722\
  Data File : BG055193.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2022  15:16
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5147‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG101322.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  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.567   12.87 ng         251512   Acenaphthene‐d10           14.909

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 99
 2 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 91
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 87
 4 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 78
 5 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 58

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2090 (15.567 min): BG055193.D\data.ms (-2075) (-
43.0 73.0

129.0
241.1

185.1
284.1
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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 #143511: n-Hexadecanoic acid
73.0

43.0 129.0 256.0

213.0

171.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #109279: Tetradecanoic acid
73.0

43.0

129.0

185.0

228.0

15.50

m/z  43.00  100.00%

15.50

m/z  73.00   87.26%

15.50

m/z  60.00   79.42%

15.50

m/z  57.00   79.32%

15.50

m/z  41.00   75.15%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG101722\
  Data File : BG055193.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2022  15:16
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5147‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG101322.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.499    2.02 ng          47747   Phenanthrene‐d10           17.647

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 93
 2 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 90
 3 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 76
 4 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 62
 5 d‐Glucohexodialdose                 178 C6H10O6        1000149‐19‐1 38

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2589 (18.499 min): BG055193.D\data.ms (-2585) (-
73.0

213.1
129.0

256.1171.139.0 326.8

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #143508: n-Hexadecanoic acid
43.0

256.0

129.0
83.0 213.0

171.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #179093: Octadecanoic acid
73.0

129.0
284.0

28.0
241.0185.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #92070: Tridecanoic acid
73.0

129.0
171.029.0 214.0

18.50

m/z  73.00  100.00%

18.50

m/z  60.00   92.75%

18.50

m/z  43.00   87.51%

18.50

m/z  55.00   79.87%

18.50

m/z  57.00   73.32%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG101722\
  Data File : BG055193.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2022  15:16
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5147‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG101322.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  unknown19.750                   Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.750    6.02 ng         142472   Phenanthrene‐d10           17.647

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 60
 2 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 38
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 38
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 38
 5 Methyl 2,6‐anhydro‐.alpha.‐d‐alt... 176 C7H12O5        1000130‐02‐0 35

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2802 (19.750 min): BG055193.D\data.ms (-2799) (-
43.0

97.0 241.1

284.1185.1
143.0

340.9

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #179092: Octadecanoic acid
43.0

129.0 284.083.0
185.0 241.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

213.0 256.0171.0
95.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #126203: Pentadecanoic acid
73.0

129.0
29.0

242.0199.0

163.0

19.50 20.00

m/z  43.00  100.00%

19.50 20.00

m/z  57.00   99.66%

19.50 20.00

m/z  60.00   86.38%

19.50 20.00

m/z  55.00   85.89%

19.50 20.00

m/z  73.00   80.01%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG101722\
  Data File : BG055193.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2022  15:16
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5147‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG101322.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Hexadecane, 2,6,10,14‐tetra...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.285    3.57 ng          89945   Chrysene‐d12               21.930

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexadecane, 2,6,10,14‐tetramethyl‐  282 C20H42         000638‐36‐8 93
 2 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 90
 3 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 90
 4 Heptadecane, 9‐octyl‐               352 C25H52         007225‐64‐1 90
 5 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 87

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2893 (20.285 min): BG055193.D\data.ms (-2888) (-
57.0

113.0
183.0 253.0 415.0356.1

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #176403: Hexadecane, 2,6,10,14-tetramethyl-
57.0

113.0
183.0 253.0

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

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #287976: Heptacosane
57.0

113.0
169.0 380.0225.0 281.0 336.0

20.00 20.50

m/z  57.00  100.00%

20.00 20.50

m/z  43.00   75.40%

20.00 20.50

m/z  71.10   68.44%

20.00 20.50

m/z  85.00   49.27%

20.00 20.50

m/z  41.00   30.63%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG101722\
  Data File : BG055193.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2022  15:16
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5147‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG101322.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Eicosane                        Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.984    5.96 ng         150369   Chrysene‐d12               21.930

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 93
 2 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 90
 3 Docosane, 7‐hexyl‐                  394 C28H58         055373‐86‐9 87
 4 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 87
 5 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 87

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3012 (20.984 min): BG055193.D\data.ms (-3007) (-
57.0

113.1
169.1 266.0217.1 429.2311.2 356.9

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #176384: Eicosane
57.0

113.0
169.0 282.0225.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #307033: Octacosane, 2-methyl-
57.0

113.0
169.0 365.0225.0 281.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #298429: Docosane, 7-hexyl-
57.0

113.0 182.0 309.0
239.0 363.0

21.00

m/z  57.00  100.00%

21.00

m/z  43.00   80.07%

21.00

m/z  71.05   73.29%

21.00

m/z  85.00   56.16%

21.00

m/z  41.00   29.87%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG101722\
  Data File : BG055193.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2022  15:16
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5147‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG101322.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Sulfurous acid, octadecyl 2...  Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.525    2.42 ng          61115   Chrysene‐d12               21.930

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Sulfurous acid, octadecyl 2‐prop... 376 C21H44O3S      1000309‐12‐7 83
 2 Hexadecane, 1‐(ethenyloxy)‐         268 C18H36O        000822‐28‐6 76
 3 Oxalic acid, cyclobutyl pentadec... 354 C21H38O4       1010309‐70‐5 64
 4 E‐7‐Octadecene                      252 C18H36         1000130‐92‐0 50
 5 1‐Octadecene                        252 C18H36         000112‐88‐9 49

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3104 (21.525 min): BG055193.D\data.ms (-3101) (-
57.0

111.1
251.9161.0 303.1210.0 400.9

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #284590: Sulfurous acid, octadecyl 2-propyl ester
43.0

85.0

127.0 253.0169.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #158588: Hexadecane, 1-(ethenyloxy)-
57.0

111.0 253.0
194.015.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #263833: Oxalic acid, cyclobutyl pentadecyl ester
55.0

97.0
255.0139.0 210.0

21.50

m/z  57.05  100.00%

21.50

m/z  43.00   87.64%

21.50

m/z  55.00   56.49%

21.50

m/z  71.00   55.31%

21.50

m/z  85.05   43.85%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG101722\
  Data File : BG055193.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2022  15:16
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5147‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG101322.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Dodecane, 2‐methyl‐             Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.748    5.07 ng         127755   Chrysene‐d12               21.930

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dodecane, 2‐methyl‐                 184 C13H28         001560‐97‐0 91
 2 Hexadecane, 2,6,10,14‐tetramethyl‐  282 C20H42         000638‐36‐8 87
 3 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 87
 4 Eicosane, 2‐methyl‐                 296 C21H44         001560‐84‐5 87
 5 Hentriacontane                      437 C31H64         000630‐04‐6 87

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3142 (21.748 min): BG055193.D\data.ms (-3138) (-
57.0

113.0 281.0169.0 415.1233.1 337.2

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #59048: Dodecane, 2-methyl-
57.0

141.0

185.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #176407: Hexadecane, 2,6,10,14-tetramethyl-
57.0

113.0
183.0 253.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #287976: Heptacosane
57.0

113.0
169.0 380.0225.0 281.0 336.0

21.50 22.00

m/z  57.00  100.00%

21.50 22.00

m/z  43.00   77.39%

21.50 22.00

m/z  71.05   68.79%

21.50 22.00

m/z  85.00   44.56%

21.50 22.00

m/z  55.00   28.22%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG101722\
  Data File : BG055193.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2022  15:16
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5147‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG101322.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Nonadecane                      Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 22.635    3.82 ng          96337   Chrysene‐d12               21.930

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 93
 2 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 93
 3 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 83
 4 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 83
 5 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 83

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3293 (22.635 min): BG055193.D\data.ms (-3289) (-
57.0

113.1 207.0 299.0 402.0 475.1

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #158600: Nonadecane
57.0

113.0 268.0169.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #107216: Hexadecane
57.0

113.0 226.0169.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #275537: Hexacosane
57.0

113.0
169.0 367.0225.0 295.0

22.50 23.00

m/z  57.00  100.00%

22.50 23.00

m/z  43.00   68.30%

22.50 23.00

m/z  71.00   66.56%

22.50 23.00

m/z  85.05   55.29%

22.50 23.00

m/z  55.00   20.19%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG101722\
  Data File : BG055193.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2022  15:16
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5147‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG101322.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Butane, 2‐metho...   3.328   120.4  ng    1077910   1   8.305  178992  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   5.349     8.9  ng      79366   1   8.305  178992  20.0
Octadecanoic acid   15.567    12.9  ng     251512   3  14.909  390817  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.499     2.0  ng      47747   4  17.647  473055  20.0
unknown19.750       19.750     6.0  ng     142472   4  17.647  473055  20.0
Hexadecane, 2,6...  20.285     3.6  ng      89945   5  21.930  504420  20.0
Eicosane            20.984     6.0  ng     150369   5  21.930  504420  20.0
Sulfurous acid,...  21.525     2.4  ng      61115   5  21.930  504420  20.0
Dodecane, 2‐met...  21.748     5.1  ng     127755   5  21.930  504420  20.0
Nonadecane          22.635     3.8  ng      96337   5  21.930  504420  20.0
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