
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG120122\
  Data File : BG055861.D                                          
  Acq On    :  1 Dec 2022  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5814‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   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‐BG111622.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG055861.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.259   327  335  346 rBV   171224    277557  12.13%   2.138%
  2   5.740   410  417  432 rBV   604309   1020513  44.59%   7.861%
  3   7.362   685  693  705 rBV   619873   1094536  47.82%   8.431%
  4   8.208   830  837  843 rBV   140418    234967  10.27%   1.810%
  5   9.383  1029 1037 1048 rBV   385875    689509  30.13%   5.311%
 
  6  11.034  1311 1318 1326 rBV   190840    342528  14.97%   2.638%
  7  13.455  1723 1730 1738 rBV  1086071   1673715  73.13%  12.892%
  8  14.836  1957 1965 1972 rBV   319621    495922  21.67%   3.820%
  9  16.316  2211 2217 2228 rBV   885849   1342873  58.67%  10.344%
 10  17.574  2425 2431 2437 rBV   394751    600504  26.24%   4.625%
 
 11  17.615  2437 2438 2445 rVB2   21361     26080   1.14%   0.201%
 12  18.202  2534 2538 2543 rVB    71366     91855   4.01%   0.708%
 13  18.431  2572 2577 2585 rBV   194704    307593  13.44%   2.369%
 14  19.330  2726 2730 2733 rBV   345065    416491  18.20%   3.208%
 15  19.366  2733 2736 2746 rVB2  172633    251665  11.00%   1.938%
 
 16  19.495  2754 2758 2762 rVB    41485     50463   2.20%   0.389%
 17  19.612  2775 2778 2784 rVB    46304     68095   2.98%   0.525%
 18  19.689  2788 2791 2800 rVV    71223    117094   5.12%   0.902%
 19  19.941  2832 2834 2837 rBV3   22985     27654   1.21%   0.213%
 20  19.977  2837 2840 2844 rVB    39895     50499   2.21%   0.389%
 
 21  20.159  2866 2871 2877 rBV  1799908   2288770 100.00%  17.630%
 22  20.934  3000 3003 3008 rVB    47356     53559   2.34%   0.413%
 23  21.863  3155 3161 3167 rVB2  352113    599232  26.18%   4.616%
 24  24.207  3556 3560 3568 rVB2  115251    257235  11.24%   1.981%
 25  25.241  3730 3736 3748 rVB2  197477    603671  26.38%   4.650%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    12982580

8270‐BG111622.M Fri Dec 02 12:51:19 2022                                                      Pag 1

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
NB-08-113022

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
NB-08-113022



                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG120122\
  Data File : BG055861.D                                          
  Acq On    :  1 Dec 2022  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5814‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG111622.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\BG120122\
  Data File : BG055861.D                                          
  Acq On    :  1 Dec 2022  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5814‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG111622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.259   23.63 ng         277557   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.208

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 50
 2 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 37
 3 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 27
 4 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 12
 5 (+‐)‐4‐Amino‐4,5‐dihydro‐2(3H)‐f... 101 C4H7NO2        016504‐58‐8 9 

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 335 (5.259 min): BG055861.D\data.ms (-327) (-)
43.0

59.0

101.0

83.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #9287: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

59.0

15.0 101.0
83.0

20 40 60 80 100 120 140
0
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m/z-->

Abundance #21825: Acetic acid, cyano-, 1,1-dimethylethyl ester
59.0

41.0

126.0 142.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

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

101.0
15.0 84.060.0

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   55.78%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z 101.00   17.64%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  58.00   13.72%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  41.00    8.47%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG120122\
  Data File : BG055861.D                                          
  Acq On    :  1 Dec 2022  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5814‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG111622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Hexadecanoic acid, methyl e...  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.202    3.06 ng          91855   Phenanthrene‐d10           17.573

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexadecanoic acid, methyl ester     270 C17H34O2       000112‐39‐0 98
 2 Pentadecanoic acid, 14‐methyl‐, ... 270 C17H34O2       005129‐60‐2 93
 3 Tridecanoic acid, methyl ester      228 C14H28O2       001731‐88‐0 93
 4 Methyl tetradecanoate               242 C15H30O2       000124‐10‐7 87
 5 Methyl stearate                     298 C19H38O2       000112‐61‐8 83

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2538 (18.202 min): BG055861.D\data.ms (-2534) (-
74.0

143.1 227.1
185.138.9 270.1109.0 326.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #161212: Hexadecanoic acid, methyl ester
74.0

143.0
227.0185.0 270.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #161238: Pentadecanoic acid, 14-methyl-, methyl ester
74.0

270.0

143.0 227.0
29.0 185.0109.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #109335: Tridecanoic acid, methyl ester
74.0

143.0
185.029.0 228.0109.0

18.00 18.50

m/z  74.00  100.00%

18.00 18.50

m/z  87.00   75.61%

18.00 18.50

m/z  43.00   40.42%

18.00 18.50

m/z  41.00   35.92%

18.00 18.50

m/z  55.00   30.49%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG120122\
  Data File : BG055861.D                                          
  Acq On    :  1 Dec 2022  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5814‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG111622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.431   10.24 ng         307593   Phenanthrene‐d10           17.573

 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 95
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 81
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 74
 5 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 64

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2577 (18.431 min): BG055861.D\data.ms (-2572) (-
43.0

129.0
213.285.0

171.1 256.1
312.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

213.0 256.0171.0
96.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #92063: Tridecanoic acid
73.0

129.0

29.0 171.0

214.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.0

129.0

29.0
199.0 242.0

163.0

18.50

m/z  43.05  100.00%

18.50

m/z  60.00   98.60%

18.50

m/z  72.95   95.73%

18.50

m/z  55.00   79.61%

18.50

m/z  41.00   78.31%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG120122\
  Data File : BG055861.D                                          
  Acq On    :  1 Dec 2022  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5814‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG111622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  9,12‐Octadecadienoic acid, ...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.330   13.87 ng         416491   Phenanthrene‐d10           17.573

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9,12‐Octadecadienoic acid, methy... 294 C19H34O2       002566‐97‐4 99
 2 Methyl 9‐cis,11‐trans‐octadecadi... 294 C19H34O2       013058‐52‐1 95
 3 9,12‐Octadecadienoic acid (Z,Z)‐    280 C18H32O2       000060‐33‐3 94
 4 9,12‐Octadecadienoic acid, methy... 294 C19H34O2       002462‐85‐3 94
 5 2‐Chloroethyl linoleate             342 C20H35ClO2     025525‐76‐2 93

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2730 (19.330 min): BG055861.D\data.ms (-2726) (-
67.0

109.0

150.0 263.1220.1 305.0 355.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #191926: 9,12-Octadecadienoic acid, methyl ester, (E,E)-
67.0

109.0

149.0 262.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #191892: Methyl 9-cis,11-trans-octadecadienoate
67.0

109.0 294.0
150.0

220.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #173583: 9,12-Octadecadienoic acid (Z,Z)-
67.0

109.0

29.0 280.0150.0 196.0 236.0

19.00 19.50

m/z  67.00  100.00%

19.00 19.50

m/z  81.00   82.00%

19.00 19.50

m/z  55.00   76.44%

19.00 19.50

m/z  41.00   63.60%

19.00 19.50

m/z  95.00   54.79%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG120122\
  Data File : BG055861.D                                          
  Acq On    :  1 Dec 2022  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5814‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG111622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  9‐Octadecenoic acid, methyl...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.366    8.38 ng         251665   Phenanthrene‐d10           17.573

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9‐Octadecenoic acid, methyl ester   296 C19H36O2       002462‐84‐2 97
 2 14‐Octadecenoic acid, methyl ester  296 C19H36O2       056554‐48‐4 97
 3 8‐Octadecenoic acid, methyl ester   296 C19H36O2       002345‐29‐1 96
 4 9‐Octadecenoic acid, methyl este... 296 C19H36O2       001937‐62‐8 96
 5 11‐Octadecenoic acid, methyl ester  296 C19H36O2       052380‐33‐3 95

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2736 (19.366 min): BG055861.D\data.ms (-2733) (-
55.0

97.0

264.1
222.1180.1137.0 332.1

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #194409: 9-Octadecenoic acid, methyl ester
55.0

97.0
264.0

222.0180.0137.0
298.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #194421: 14-Octadecenoic acid, methyl ester
55.0

97.0
264.0

222.0180.0138.0 298.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #194407: 8-Octadecenoic acid, methyl ester
55.0

97.0
264.0

222.0180.0137.0
298.0

19.00 19.50

m/z  55.00  100.00%

19.00 19.50

m/z  41.00   74.33%

19.00 19.50

m/z  74.00   62.70%

19.00 19.50

m/z  69.00   60.71%

19.00 19.50

m/z  83.00   51.78%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG120122\
  Data File : BG055861.D                                          
  Acq On    :  1 Dec 2022  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5814‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG111622.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  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.689    3.90 ng         117094   Phenanthrene‐d10           17.573

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 98
 2 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 93
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 93
 4 Tricosanoic acid                    354 C23H46O2       002433‐96‐7 90
 5 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 72

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2791 (19.689 min): BG055861.D\data.ms (-2788) (-
43.1

129.0 241.183.0
185.1

284.1
322.0359.

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #179089: Octadecanoic acid
73.0

129.0

29.0 185.0 284.0241.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

213.0 256.0171.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.0

129.0

29.0
199.0 242.0

19.50 20.00

m/z  43.10  100.00%

19.50 20.00

m/z  60.00   91.15%

19.50 20.00

m/z  73.00   88.67%

19.50 20.00

m/z  57.05   85.13%

19.50 20.00

m/z  55.00   79.17%

8270‐BG111622.M Fri Dec 02 12:51:24 2022                                                      Page: 8

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
NB-08-113022



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG120122\
  Data File : BG055861.D                                          
  Acq On    :  1 Dec 2022  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5814‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG111622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Heneicosane                     Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 24.207    8.52 ng         257235   Perylene‐d12               25.247

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 90
 2 Docosane, 5‐butyl‐                  366 C26H54         055282‐16‐1 90
 3 Heneicosane, 11‐pentyl‐             366 C26H54         014739‐72‐1 90
 4 Docosane, 9‐butyl‐                  366 C26H54         055282‐14‐9 81
 5 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 81

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3560 (24.207 min): BG055861.D\data.ms (-3556) (-
57.0

111.1 207.0 290.0 365.1 442.1 512.5

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

5000

m/z-->

Abundance #194587: Heneicosane
57.0

113.0
169.0 296.0225.0

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

5000

m/z-->

Abundance #275542: Docosane, 5-butyl-
43.0

126.0
309.0

183.0239.0 364.0

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

5000

m/z-->

Abundance #275552: Heneicosane, 11-pentyl-
43.0

224.0
99.0 295.0155.0 364.0

24.00 24.50

m/z  57.00  100.00%

24.00 24.50

m/z  43.00   68.88%

24.00 24.50

m/z  71.00   64.02%

24.00 24.50

m/z  85.00   45.85%

24.00 24.50

m/z  55.00   21.82%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG120122\
  Data File : BG055861.D                                          
  Acq On    :  1 Dec 2022  18:41
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N5814‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG111622.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
2‐Pentanone, 4‐...   5.259    23.6  ng     277557   1   8.208  234967  20.0
Hexadecanoic ac...  18.202     3.1  ng      91855   4  17.573  600504  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.431    10.2  ng     307593   4  17.573  600504  20.0
9,12‐Octadecadi...  19.330    13.9  ng     416491   4  17.573  600504  20.0
9‐Octadecenoic ...  19.366     8.4  ng     251665   4  17.573  600504  20.0
Octadecanoic acid   19.689     3.9  ng     117094   4  17.573  600504  20.0
Heneicosane         24.207     8.5  ng     257235   6  25.247  603671  20.0
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