
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF072123\
  Data File : BF134407.D                                          
  Acq On    : 21 Jul 2023  18:27
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3638‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   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‐BF062623.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF134407.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.146     4   10   20 rVB   175859    237806  21.78%   2.641%
  2   5.087   506  510  516 rBV    17553     21976   2.01%   0.244%
  3   5.475   573  576  586 rBV   977324    965240  88.38%  10.722%
  4   6.475   742  746  759 rBV  1058022    967421  88.58%  10.746%
  5   6.834   804  807  818 rBV   385089    354393  32.45%   3.936%
 
  6   7.398   899  903  915 rBV   791583    624978  57.23%   6.942%
  7   8.116  1021 1025 1028 rBV   559544    444750  40.72%   4.940%
  8   9.192  1204 1208 1211 rBV  1388446   1092099 100.00%  12.131%
  9   9.875  1320 1324 1327 rBV   584944    491117  44.97%   5.455%
 10  10.016  1345 1348 1356 rBV    32267     41265   3.78%   0.458%
 
 11  10.669  1455 1459 1472 rBV   777335    725329  66.42%   8.057%
 12  11.369  1574 1578 1581 rBV   571736    496310  45.45%   5.513%
 13  11.392  1581 1582 1587 rVB    46497     24983   2.29%   0.278%
 14  11.898  1665 1668 1680 rVB3   62292     79765   7.30%   0.886%
 15  11.986  1680 1683 1685 rBV2   12958     14408   1.32%   0.160%
 
 16  12.592  1782 1786 1789 rBV   109105    105185   9.63%   1.168%
 17  12.686  1799 1802 1808 rBV2   14737     19716   1.81%   0.219%
 18  12.821  1819 1825 1829 rBV   104069    103084   9.44%   1.145%
 19  12.963  1845 1849 1853 rBV  1102349    931334  85.28%  10.345%
 20  13.039  1858 1862 1868 rVB4    7175     13205   1.21%   0.147%
 
 21  13.151  1879 1881 1886 rVB    14762     13278   1.22%   0.147%
 22  13.257  1895 1899 1907 rVB2   13637     18767   1.72%   0.208%
 23  13.539  1943 1947 1949 rBV4   11099     13775   1.26%   0.153%
 24  13.874  2001 2004 2007 rVB4   12392     15207   1.39%   0.169%
 25  13.939  2007 2015 2023 rBV4   16757     55805   5.11%   0.620%
 
 26  14.033  2026 2031 2034 rVV   393222    429015  39.28%   4.765%
 27  14.057  2034 2035 2044 rVB    59037     39809   3.65%   0.442%
 28  14.186  2053 2057 2059 rBV4   18407     20224   1.85%   0.225%
 29  14.421  2092 2097 2100 rBV    15479     16670   1.53%   0.185%
 30  15.092  2206 2211 2214 rBV    53838     83469   7.64%   0.927%
 
 31  15.157  2219 2222 2227 rVB6   11216     16808   1.54%   0.187%
 32  15.204  2227 2230 2233 rBV2   15025     15734   1.44%   0.175%
 33  15.404  2261 2264 2270 rVB    32738     41948   3.84%   0.466%
 34  15.474  2272 2276 2281 rVB    40816     58043   5.31%   0.645%
 35  15.539  2281 2287 2292 rBV   286526    375566  34.39%   4.172%
 
 36  17.086  2545 2550 2557 rBV3   16399     34334   3.14%   0.381%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF072123\
  Data File : BF134407.D                                          
  Acq On    : 21 Jul 2023  18:27
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3638‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   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‐BF062623.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     9002816
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF072123\
  Data File : BF134407.D                                          
  Acq On    : 21 Jul 2023  18:27
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3638‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF062623.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\BF072123\
  Data File : BF134407.D                                          
  Acq On    : 21 Jul 2023  18:27
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3638‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF062623.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.146   13.42 ng         237806   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.840

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 83
 2 2,2,4‐Trimethyl‐3‐pentanol          130 C8H18O         005162‐48‐1 40
 3 Silane, tetramethyl‐                 88 C4H12Si        000075‐76‐3 32
 4 1,3‐Dioxolane, 2‐propyl‐            116 C6H12O2        003390‐13‐4 17
 5 Boronic acid, ethyl‐, dimethyl e... 102 C4H11BO2       007318‐82‐3 10

0 20 40 60 80 100 120
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 10 (2.146 min): BF134407.D\data.ms (-4) (-)
73.0

43.0

88.0

0 20 40 60 80 100 120
0

5000

m/z-->

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

43.0

27.0 88.058.0

0 20 40 60 80 100 120
0

5000

m/z-->

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

55.0

39.0
88.0 112.0 129.0

0 20 40 60 80 100 120
0

5000

m/z-->

Abundance #2245: Silane, tetramethyl-
73.0

43.0
15.0 58.0 88.0

2.202.302.402.502.60

m/z  73.05  100.00%

2.202.302.402.502.60

m/z  43.05   39.41%

2.202.302.402.502.60

m/z  55.05   28.49%

2.202.302.402.502.60

m/z  87.10   25.01%

2.202.302.402.502.60

m/z  41.00   14.61%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF072123\
  Data File : BF134407.D                                          
  Acq On    : 21 Jul 2023  18:27
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3638‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF062623.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.898    3.21 ng          79765   Phenanthrene‐d10           11.369

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 96
 2 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 90
 3 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 55
 4 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 49
 5 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 49

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1668 (11.898 min): BF134407.D\data.ms (-1665) (-)
73.043.0

192.1
129.0

256.1157.0101.0 227.2

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

97.0 213.0 256.0157.0185.0

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 #60689: Undecanoic acid
60.0

129.029.0
87.0 186.0157.0

11.50 12.00

m/z  73.00  100.00%

11.50 12.00

m/z  60.00   94.28%

11.50 12.00

m/z  43.05   93.51%

11.50 12.00

m/z  57.10   80.45%

11.50 12.00

m/z  55.00   79.06%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF072123\
  Data File : BF134407.D                                          
  Acq On    : 21 Jul 2023  18:27
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3638‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF062623.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Bromoacetic acid, pentadecy...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.939    2.60 ng          55805   Chrysene‐d12               14.033

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Bromoacetic acid, pentadecyl ester  348 C17H33BrO2     131143‐01‐6 89
 2 1‐Hexadecanol                       242 C16H34O        036653‐82‐4 55
 3 1‐Octadecanol                       270 C18H38O        000112‐92‐5 49
 4 9‐Octadecene, (E)‐                  252 C18H36         007206‐25‐9 49
 5 Cyclohexadecane                     224 C16H32         000295‐65‐8 49

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2015 (13.939 min): BF134407.D\data.ms (-2007) (-)
83.143.0

302.1234.0

125.0

177.1
340.1

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #257310: Bromoacetic acid, pentadecyl ester
43.0 83.0

123.0
182.0 255.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #126374: 1-Hexadecanol
43.0

83.0

125.0
196.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #161350: 1-Octadecanol
43.0 83.0

125.0
224.0168.0

14.00

m/z  83.10  100.00%

14.00

m/z  43.00   98.09%

14.00

m/z  55.05   96.33%

14.00

m/z  57.05   96.25%

14.00

m/z  69.05   92.42%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF072123\
  Data File : BF134407.D                                          
  Acq On    : 21 Jul 2023  18:27
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3638‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF062623.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Perylene                        Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.404    2.23 ng          41948   Perylene‐d12               15.539

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Perylene                            252 C20H12         000198‐55‐0 93
 2 Benzo[a]pyrene                      252 C20H12         000050‐32‐8 89
 3 Benzo[e]pyrene                      252 C20H12         000192‐97‐2 89
 4 Benzo[k]fluoranthene                252 C20H12         000207‐08‐9 76
 5 Benzo[b]fluoranthene                252 C20H12         000205‐99‐2 76

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2264 (15.404 min): BF134407.D\data.ms (-2261) (-)
252.1

125.0
57.0 300.9 341.1197.9162.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #138552: Perylene
252.0

126.0

87.0 198.050.0 162.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #138557: Benzo[a]pyrene
252.0

126.0

200.083.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #138554: Benzo[e]pyrene
252.0

125.0
200.083.039.0

15.50

m/z 252.05  100.00%

15.50

m/z 250.10   34.90%

15.50

m/z 253.05   26.58%

15.50

m/z 125.00   14.61%

15.50

m/z 126.00   10.60%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF072123\
  Data File : BF134407.D                                          
  Acq On    : 21 Jul 2023  18:27
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O3638‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF062623.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...   2.146    13.4  ng     237806   1   6.840  354393  20.0
n‐Hexadecanoic ...  11.898     3.2  ng      79765   4  11.369  496310  20.0
Bromoacetic aci...  13.939     2.6  ng      55805   5  14.033  429015  20.0
Perylene            15.404     2.2  ng      41948   6  15.539  375566  20.0
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