
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG111422\
  Data File : BG055614.D                                          
  Acq On    : 14 Nov 2022  21:29
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5531‐12
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   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‐BG110922.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG055614.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.323     3    6   19 rVB   231159    356942  13.66%   2.220%
  2   5.315   339  345  352 rVB   112460    178971   6.85%   1.113%
  3   5.791   419  426  435 rBV   792060   1277170  48.87%   7.943%
  4   7.401   692  700  710 rBV   813358   1394180  53.34%   8.671%
  5   8.264   840  847  855 rBV   189917    321283  12.29%   1.998%
 
  6   9.434  1038 1046 1054 rBV   491670    872002  33.36%   5.423%
  7  10.838  1279 1285 1296 rBV    51386     89184   3.41%   0.555%
  8  11.091  1321 1328 1337 rBV   259673    481428  18.42%   2.994%
  9  13.511  1731 1740 1747 rBV  1322643   2056208  78.67%  12.788%
 10  14.886  1966 1974 1981 rBV   421723    667060  25.52%   4.149%
 
 11  15.656  2100 2105 2117 rVB4   10971     28745   1.10%   0.179%
 12  16.367  2219 2226 2236 rBV  1074456   1628339  62.30%  10.127%
 13  17.624  2434 2440 2446 rBV   509004    782996  29.96%   4.870%
 14  17.665  2446 2447 2454 rVB    23593     28599   1.09%   0.178%
 15  18.265  2545 2549 2554 rVB3   24694     33047   1.26%   0.206%
 
 16  18.488  2581 2587 2593 rBV2  164655    265778  10.17%   1.653%
 17  18.547  2593 2597 2604 rVB2   32389     58399   2.23%   0.363%
 18  18.688  2616 2621 2626 rBV2   45875     97847   3.74%   0.609%
 19  18.729  2626 2628 2632 rVB    25384     27998   1.07%   0.174%
 20  19.399  2738 2742 2749 rBV    57994    126856   4.85%   0.789%
 
 21  19.540  2762 2766 2767 rBV4   24954     30222   1.16%   0.188%
 22  19.663  2783 2787 2793 rVB   123480    177882   6.81%   1.106%
 23  19.745  2797 2801 2809 rVB3   80402    119277   4.56%   0.742%
 24  20.027  2842 2849 2855 rVB   200157    323143  12.36%   2.010%
 25  20.092  2857 2860 2867 rVB3   24480     38099   1.46%   0.237%
 
 26  20.215  2875 2881 2886 rBV  2064107   2613577 100.00%  16.254%
 27  20.673  2956 2959 2962 rBV    33115     41910   1.60%   0.261%
 28  20.814  2979 2983 2986 rBV    50523     67172   2.57%   0.418%
 29  20.861  2988 2991 2994 rVB    45164     57537   2.20%   0.358%
 30  21.531  3101 3105 3119 rBV2  116747    241910   9.26%   1.504%
 
 31  21.925  3165 3172 3178 rBV2  450389    917289  35.10%   5.705%
 32  25.356  3748 3756 3768 rBV2  232359    678147  25.95%   4.218%
 
 
                        Sum of corrected areas:    16079197
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG111422\
  Data File : BG055614.D                                          
  Acq On    : 14 Nov 2022  21:29
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5531‐12
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG110922.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\BG111422\
  Data File : BG055614.D                                          
  Acq On    : 14 Nov 2022  21:29
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5531‐12
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG110922.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.323   22.22 ng         356942   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.264

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 72
 2 1,3‐Dioxolane, 2‐methyl‐             88 C4H8O2         000497‐26‐7 38
 3 2,2,4‐Trimethyl‐3‐pentanol          130 C8H18O         005162‐48‐1 38
 4 Acetamide, N‐ethyl‐                  87 C4H9NO         000625‐50‐3 9 
 5 N‐Ethylformamide                     73 C3H7NO         000627‐45‐2 9 

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 6 (3.323 min): BG055614.D\data.ms (-3) (-)
73.0

43.0

206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

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

43.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #2307: 1,3-Dioxolane, 2-methyl-
73.0

43.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

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

41.0

97.0 129.0

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   47.03%

3.40 3.50 3.60 3.70

m/z  55.00   31.09%

3.40 3.50 3.60 3.70

m/z  87.05   25.64%

3.40 3.50 3.60 3.70

m/z  41.00   15.34%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG111422\
  Data File : BG055614.D                                          
  Acq On    : 14 Nov 2022  21:29
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5531‐12
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG110922.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.315   11.14 ng         178971   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.264

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 72
 2 Propane, 2‐methyl‐2‐(1‐methyleth... 116 C7H16O         017348‐59‐3 36
 3 3‐Octanol                           130 C8H18O         000589‐98‐0 33
 4 Acetic acid, 1,1‐dimethylethyl e... 116 C6H12O2        000540‐88‐5 28
 5 2‐Hexanol, 2‐methyl‐                116 C7H16O         000625‐23‐0 28

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 345 (5.315 min): BG055614.D\data.ms (-339) (-)
43.0

59.0

101.0
83.1

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

5000

m/z-->

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

59.0

101.0

83.029.0

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

5000

m/z-->

Abundance #9539: Propane, 2-methyl-2-(1-methylethoxy)-
59.0

41.0
101.0

27.0
73.0 86.0

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

5000

m/z-->

Abundance #15660: 3-Octanol
59.0

83.041.027.0

101.0

129.0

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  42.95  100.00%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  59.00   52.51%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z 101.00   15.21%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  58.00   14.51%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  40.95    8.39%

8270‐BG110922.M Tue Nov 15 06:21:55 2022                                                      Page: 4

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
SB-28A



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG111422\
  Data File : BG055614.D                                          
  Acq On    : 14 Nov 2022  21:29
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5531‐12
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG110922.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐    Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.838    3.70 ng          89184   Naphthalene‐d8             11.091

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐        162 C8H18O3        000112‐34‐5 90
 2 Ethanol, 2‐[2‐(2‐butoxyethoxy)et... 206 C10H22O4       000143‐22‐6 72
 3 Ethylene glycol monoisobutyl ether  118 C6H14O2        004439‐24‐1 64
 4 Di‐sec‐Butyl ether                  130 C8H18O         006863‐58‐7 59
 5 3,3‐Dimethylbutane‐2‐ol             102 C6H14O         000464‐07‐3 53

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1285 (10.838 min): BG055614.D\data.ms (-1279) (-
57.0

87.0
132.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #38401: Ethanol, 2-(2-butoxyethoxy)-
57.0

29.0

87.0
132.0107.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #81995: Ethanol, 2-[2-(2-butoxyethoxy)ethoxy]-
45.0

89.0

26.0 119.069.0 144.0163.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #10091: Ethylene glycol monoisobutyl ether
57.0

29.0
87.0

118.0

10.50 11.00

m/z  57.00  100.00%

10.50 11.00

m/z  45.00   92.42%

10.50 11.00

m/z  41.00   38.59%

10.50 11.00

m/z  75.00   18.99%

10.50 11.00

m/z  56.00   17.19%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG111422\
  Data File : BG055614.D                                          
  Acq On    : 14 Nov 2022  21:29
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5531‐12
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG110922.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  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.488    6.79 ng         265778   Phenanthrene‐d10           17.624

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 89
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 81
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 68
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 64

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2587 (18.488 min): BG055614.D\data.ms (-2581) (-
73.043.0

128.9
192.0

256.1157.1101.0 227.1

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

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

97.0 213.0 256.0157.0 185.0

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

5000

m/z-->

Abundance #92068: Tridecanoic acid
73.0

43.0

129.0
214.0171.0

101.0

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

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0

199.0 242.0
101.0 157.0

15.0

18.50

m/z  73.00  100.00%

18.50

m/z  43.00   93.06%

18.50

m/z  60.00   85.47%

18.50

m/z  57.00   77.24%

18.50

m/z  55.00   74.20%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG111422\
  Data File : BG055614.D                                          
  Acq On    : 14 Nov 2022  21:29
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5531‐12
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG110922.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Phenanthrene, 1‐methyl‐         Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.688    2.50 ng          97847   Phenanthrene‐d10           17.624

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Phenanthrene, 1‐methyl‐             192 C15H12         000832‐69‐9 83
 2 Anthracene, 9‐methyl‐               192 C15H12         000779‐02‐2 64
 3 Phenanthrene, 4‐methyl‐             192 C15H12         000832‐64‐4 64
 4 Anthracene, 1‐methyl‐               192 C15H12         000610‐48‐0 60
 5 Phenanthrene, 2‐methyl‐             192 C15H12         002531‐84‐2 55

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2621 (18.688 min): BG055614.D\data.ms (-2616) (-
191.9

94.7
163.063.0 131.0 282.0220.9

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #67043: Phenanthrene, 1-methyl-
192.0

95.0
163.063.028.0 126.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #67020: Anthracene, 9-methyl-
192.0

96.0
163.063.0 126.027.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #67042: Phenanthrene, 4-methyl-
192.0

82.0
163.028.0 115.0

18.50 19.00

m/z 191.95  100.00%

18.50 19.00

m/z 191.00   61.19%

18.50 19.00

m/z 189.00   57.09%

18.50 19.00

m/z 190.00   53.98%

18.50 19.00

m/z 165.00   20.29%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG111422\
  Data File : BG055614.D                                          
  Acq On    : 14 Nov 2022  21:29
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5531‐12
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG110922.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Anthracene, 1,4‐dimethyl‐       Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.398    3.24 ng         126856   Phenanthrene‐d10           17.624

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Anthracene, 1,4‐dimethyl‐           206 C16H14         000781‐92‐0 93
 2 1H‐Indene, 2‐methyl‐3‐phenyl‐       206 C16H14         035099‐60‐6 93
 3 9,10‐Dimethylanthracene             206 C16H14         000781‐43‐1 93
 4 Phenanthrene, 2,5‐dimethyl‐         206 C16H14         003674‐66‐6 93
 5 di‐p‐Tolylacetylene                 206 C16H14         002789‐88‐0 90

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2742 (19.398 min): BG055614.D\data.ms (-2738) (-
206.1

89.057.0 164.9133.0 239.1 283.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #82936: Anthracene, 1,4-dimethyl-
206.0

89.0 165.051.0 127.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #82960: 1H-Indene, 2-methyl-3-phenyl-
206.0

128.091.0 165.0
51.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #82932: 9,10-Dimethylanthracene
206.0

89.0
165.0127.051.014.0

19.00 19.50

m/z 206.05  100.00%

19.00 19.50

m/z 191.00   52.17%

19.00 19.50

m/z 205.10   27.14%

19.00 19.50

m/z 189.00   24.50%

19.00 19.50

m/z 207.00   15.23%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG111422\
  Data File : BG055614.D                                          
  Acq On    : 14 Nov 2022  21:29
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5531‐12
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG110922.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Octadecanoic acid               Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.745    3.05 ng         119277   Phenanthrene‐d10           17.624

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 96
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 94
 3 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 86
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 81
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 53

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2801 (19.745 min): BG055614.D\data.ms (-2797) (-
43.0

129.0
185.1 241.185.0

284.3
326.0

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 #126199: Pentadecanoic acid
73.0

129.0

29.0
199.0 242.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

213.0 256.0171.0

19.50 20.00

m/z  43.00  100.00%

19.50 20.00

m/z  60.00   83.96%

19.50 20.00

m/z  73.00   83.48%

19.50 20.00

m/z  41.00   76.65%

19.50 20.00

m/z  57.00   74.79%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG111422\
  Data File : BG055614.D                                          
  Acq On    : 14 Nov 2022  21:29
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5531‐12
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG110922.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  1‐Tricosene                     Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.531    5.27 ng         241910   Chrysene‐d12               21.931

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Tricosene                         322 C23H46         018835‐32‐0 87
 2 1‐Heptacosanol                      396 C27H56O        002004‐39‐9 68
 3 Octacosyl trifluoroacetate          506 C30H57F3O2     1000351‐74‐9 68
 4 17‐Pentatriacontene                 491 C35H70         006971‐40‐0 68
 5 Oxalic acid, isobutyl hexadecyl ... 370 C22H42O4       1000309‐38‐1 62

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3105 (21.531 min): BG055614.D\data.ms (-3101) (-
57.0

228.0

113.0
310.3 371.1168.0 518.3428.9

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

5000

m/z-->

Abundance #227234: 1-Tricosene
43.0

111.0

166.0 322.0

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

5000

m/z-->

Abundance #299849: 1-Heptacosanol
43.0

111.0

378.0168.0 281.0224.0

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

5000

m/z-->

Abundance #339001: Octacosyl trifluoroacetate
57.0

125.0

437.0181.0 250.0 364.0306.0

21.50

m/z  57.00  100.00%

21.50

m/z  43.00   72.08%

21.50

m/z  55.00   61.87%

21.50

m/z  69.00   45.97%

21.50

m/z  83.05   44.49%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG111422\
  Data File : BG055614.D                                          
  Acq On    : 14 Nov 2022  21:29
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5531‐12
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG110922.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...   3.323    22.2  ng     356942   1   8.264  321283  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   5.315    11.1  ng     178971   1   8.264  321283  20.0
Ethanol, 2‐(2‐b...  10.838     3.7  ng      89184   2  11.091  481428  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.488     6.8  ng     265778   4  17.624  782996  20.0
Phenanthrene, 1...  18.688     2.5  ng      97847   4  17.624  782996  20.0
Anthracene, 1,4...  19.398     3.2  ng     126856   4  17.624  782996  20.0
Octadecanoic acid   19.745     3.0  ng     119277   4  17.624  782996  20.0
1‐Tricosene         21.531     5.3  ng     241910   5  21.931  917289  20.0
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