
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM041025\
  Data File : BM049877.D                                          
  Acq On    : 10 Apr 2025  10:11
  Operator  : RC/JU
  Sample    : PB167509BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   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_M\Methods\8270‐BM040825.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BM049877.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.893   319  324  334 rVB   646700    865751   4.95%   1.128%
  2   5.363   397  404  418 rBV  5708587   7953113  45.44%  10.360%
  3   6.951   667  674  686 rBV  5127694   7849371  44.85%  10.225%
  4   7.775   807  814  826 rVB  1049123   1640539   9.37%   2.137%
  5   8.933  1003 1011 1022 rBV  3032859   4957314  28.33%   6.457%
 
  6  10.569  1281 1289 1302 rBV  1182597   2019525  11.54%   2.631%
  7  13.039  1700 1709 1724 rBV  8747013  12190336  69.66%  15.879%
  8  14.421  1936 1944 1959 rBV  1754162   2616740  14.95%   3.409%
  9  15.909  2190 2197 2216 rBV  6670855   9261965  52.92%  12.065%
 10  17.162  2404 2410 2422 rBV  1998943   2845156  16.26%   3.706%
 
 11  18.062  2558 2563 2578 rBV   216597    490971   2.81%   0.640%
 12  19.339  2776 2780 2789 rBV2  174301    362861   2.07%   0.473%
 13  19.786  2851 2856 2869 rBV  14999522  17500587 100.00%  22.796%
 14  21.397  3125 3130 3142 rVB  2153994   2970766  16.98%   3.870%
 15  24.397  3632 3640 3650 rVB  1302019   3244234  18.54%   4.226%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    76769229
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM041025\
  Data File : BM049877.D                                          
  Acq On    : 10 Apr 2025  10:11
  Operator  : RC/JU
  Sample    : PB167509BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM040825.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_M\Data\BM041025\
  Data File : BM049877.D                                          
  Acq On    : 10 Apr 2025  10:11
  Operator  : RC/JU
  Sample    : PB167509BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM040825.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.893   10.55 ng         865751   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.775

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 50
 2 5‐Hexen‐2‐one                        98 C6H10O         000109‐49‐9 9 
 3 Butane, 1‐ethoxy‐                   102 C6H14O         000628‐81‐9 9 
 4 Morpholine, 4‐methyl‐               101 C5H11NO        000109‐02‐4 9 
 5 Acetone                              58 C3H6O          000067‐64‐1 9 

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 324 (4.893 min): BM049877.D\data.ms (-319) (-)
43.0

101.1

159.0 226.2 355.0281.1
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m/z-->

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

101.0
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m/z-->

Abundance #3556: 5-Hexen-2-one
43.0

83.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #4989: Butane, 1-ethoxy-
59.0

15.0 102.0

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  43.00  100.00%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  59.05   58.68%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z 101.10   22.99%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  58.05   16.73%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  41.10    8.36%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM041025\
  Data File : BM049877.D                                          
  Acq On    : 10 Apr 2025  10:11
  Operator  : RC/JU
  Sample    : PB167509BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM040825.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.062    3.45 ng         490971   Phenanthrene‐d10           17.162

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 94
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 87
 4 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 87
 5 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 87

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance Scan 2563 (18.062 min): BM049877.D\data.ms (-2558) (-
73.0

129.0

213.2
171.0 256.3

341.136.1

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

213.0 256.0171.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

129.0
29.0 228.0185.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.0

129.0

29.0
199.0 242.0

18.00

m/z  73.00  100.00%

18.00

m/z  43.05   76.23%

18.00

m/z  59.95   74.70%

18.00

m/z  57.10   64.26%

18.00

m/z  55.00   61.97%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM041025\
  Data File : BM049877.D                                          
  Acq On    : 10 Apr 2025  10:11
  Operator  : RC/JU
  Sample    : PB167509BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM040825.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  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.339    2.44 ng         362861   Chrysene‐d12               21.397

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 99
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 93
 3 Heneicosanoic acid                  326 C21H42O2       002363‐71‐5 90
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 83
 5 Octadecanoic acid, 2‐(2‐hydroxye... 372 C22H44O4       000106‐11‐6 80

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance Scan 2780 (19.339 min): BM049877.D\data.ms (-2776) (-
73.0

129.0

241.2185.1

285.1 355.1 429.

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #179089: Octadecanoic acid
73.0

129.0

29.0 185.0 284.0

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #126203: Pentadecanoic acid
73.0

129.0
29.0

242.0
185.0

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #232199: Heneicosanoic acid
43.0 326.0

129.0

227.0

19.00 19.50

m/z  73.00  100.00%

19.00 19.50

m/z  43.05   88.30%

19.00 19.50

m/z  59.95   84.93%

19.00 19.50

m/z  57.10   71.41%

19.00 19.50

m/z  55.05   69.00%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM041025\
  Data File : BM049877.D                                          
  Acq On    : 10 Apr 2025  10:11
  Operator  : RC/JU
  Sample    : PB167509BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 3   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM040825.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‐...   4.893    10.6  ng     865751   1   7.775 1640540  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.062     3.5  ng     490971   4  17.162 2845160  20.0
Octadecanoic acid   19.339     2.4  ng     362861   5  21.397 2970770  20.0
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