
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF060723\
  Data File : BF133623.D                                          
  Acq On    : 07 Jun 2023  14:15
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3028‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   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_F\Methods\8270‐BF052523.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF133623.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.051   500  504  510 rBV    32002     40607   1.55%   0.207%
  2   5.445   566  571  574 rBV  2474492   2391989  91.31%  12.203%
  3   6.463   738  744  747 rBV  2363237   2419949  92.38%  12.345%
  4   6.834   803  807  810 rBV  1050477    793842  30.30%   4.050%
  5   7.398   898  903  906 rBV  1802687   1538096  58.72%   7.847%
 
  6   8.116  1022 1025 1029 rBV  1235288    978390  37.35%   4.991%
  7   9.192  1204 1208 1211 rBV  2993894   2619518 100.00%  13.364%
  8   9.733  1297 1300 1304 rBV    39561     36322   1.39%   0.185%
  9   9.875  1320 1324 1327 rVB  1161325    937307  35.78%   4.782%
 10  10.422  1414 1417 1423 rVB2   23372     30650   1.17%   0.156%
 
 11  10.586  1441 1445 1448 rBV   121427    101699   3.88%   0.519%
 12  10.663  1454 1458 1461 rBV  1616005   1382905  52.79%   7.055%
 13  10.786  1475 1479 1486 rVB4   38632     58794   2.24%   0.300%
 14  11.227  1549 1554 1557 rBV3   29845     39698   1.52%   0.203%
 15  11.257  1557 1559 1564 rVB    42634     40782   1.56%   0.208%
 
 16  11.363  1573 1577 1579 rBV  1035624    848368  32.39%   4.328%
 17  11.386  1579 1581 1584 rVV   181327    142045   5.42%   0.725%
 18  11.433  1587 1589 1592 rVB    52376     45091   1.72%   0.230%
 19  11.863  1660 1662 1664 rBV    36463     35581   1.36%   0.182%
 20  11.892  1664 1667 1671 rVV   261208    242653   9.26%   1.238%
 
 21  11.974  1678 1681 1683 rBV    70199     63980   2.44%   0.326%
 22  11.998  1683 1685 1690 rVB    34994     32146   1.23%   0.164%
 23  12.416  1753 1756 1758 rBV    53577     51799   1.98%   0.264%
 24  12.451  1759 1762 1764 rVV3   47113     49631   1.89%   0.253%
 25  12.498  1767 1770 1773 rBV3   34601     36475   1.39%   0.186%
 
 26  12.574  1780 1783 1788 rBV   364002    308270  11.77%   1.573%
 27  12.674  1797 1800 1804 rBV3   66631     79958   3.05%   0.408%
 28  12.804  1817 1822 1825 rBV   367501    363163  13.86%   1.853%
 29  12.951  1843 1847 1851 rBV  2264164   2063849  78.79%  10.529%
 30  13.133  1876 1878 1882 rVB2   80667     69691   2.66%   0.356%
 
 31  13.239  1893 1896 1899 rBV2   50085     59181   2.26%   0.302%
 32  14.004  2022 2026 2029 rBV2  695191    814935  31.11%   4.157%
 33  14.033  2029 2031 2033 rVB   143296    102573   3.92%   0.523%
 34  15.045  2200 2203 2207 rBV   139940    199484   7.62%   1.018%
 35  15.410  2262 2265 2271 rVB   104560    139769   5.34%   0.713%
 
 36  15.474  2272 2276 2279 rBV   372721    442810  16.90%   2.259%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF060723\
  Data File : BF133623.D                                          
  Acq On    : 07 Jun 2023  14:15
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3028‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   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_F\Methods\8270‐BF052523.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    19602000
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF060723\
  Data File : BF133623.D                                          
  Acq On    : 07 Jun 2023  14:15
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3028‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052523.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_F\Data\BF060723\
  Data File : BF133623.D                                          
  Acq On    : 07 Jun 2023  14:15
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3028‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052523.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Benzophenone                    Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.586    2.17 ng         101699   Acenaphthene‐d10            9.875

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 97
 2 Phenyl 4‐pyridyl ketone             183 C12H9NO        014548‐46‐0 53
 3 Benzoylformic acid                  150 C8H6O3         000611‐73‐4 49
 4 Acetophenone, 2‐chloro‐             154 C8H7ClO        000532‐27‐4 49
 5 .beta.‐Benzilmonoxime               225 C14H11NO2      014090‐77‐8 47

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1445 (10.586 min): BF133623.D\data.ms (-1441) (-)
105.0

77.0

182.1

51.0

152.1128.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000
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Abundance #56922: Benzophenone
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77.0

182.0

51.0

152.027.0 126.0
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m/z-->

Abundance #57931: Phenyl 4-pyridyl ketone
105.0

183.0
77.0

51.0

154.0127.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #28215: Benzoylformic acid
105.0

77.0

51.0

27.0 150.0

10.50

m/z 105.00  100.00%

10.50

m/z  77.00   65.69%

10.50

m/z 182.10   51.25%

10.50

m/z  51.00   29.44%

10.50

m/z 181.10   10.22%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF060723\
  Data File : BF133623.D                                          
  Acq On    : 07 Jun 2023  14:15
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3028‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052523.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  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.892    5.72 ng         242653   Phenanthrene‐d10           11.363

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 98
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 86
 3 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 86
 4 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 60
 5 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 58

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1667 (11.892 min): BF133623.D\data.ms (-1664) (-)
73.043.1

192.1

129.0

157.1 256.1101.0 227.1

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

5000

m/z-->

Abundance #143508: n-Hexadecanoic acid
43.0 73.0

256.0

129.0

213.0
157.0185.0101.0

15.0

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

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

5000

m/z-->

Abundance #92063: Tridecanoic acid
73.0

43.0

129.0

171.0

214.0101.0
15.0

11.50 12.00

m/z  73.00  100.00%

11.50 12.00

m/z  43.10   98.27%

11.50 12.00

m/z  60.00   94.23%

11.50 12.00

m/z  57.10   80.97%

11.50 12.00

m/z  41.00   76.80%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF060723\
  Data File : BF133623.D                                          
  Acq On    : 07 Jun 2023  14:15
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3028‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052523.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Benzophenone        10.586     2.2  ng     101699   3   9.875  937307  20.0
n‐Hexadecanoic ...  11.892     5.7  ng     242653   4  11.363  848368  20.0
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