
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020323\
  Data File : BF132318.D                                          
  Acq On    : 03 Feb 2023  12:18
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB150501BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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‐BF013123.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF132318.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.319   415  422  435 rVB  1311350   1930399  29.25%   4.636%
  2   5.695   480  486  489 rBV  4077881   4655908  70.56%  11.181%
  3   6.678   646  653  656 rBV  3616506   4656198  70.56%  11.182%
  4   7.060   714  718  721 rBV  1340849   1195275  18.11%   2.870%
  5   7.625   807  814  817 rBV  3094318   3197003  48.45%   7.678%
 
  6   8.342   931  936  940 rBV  1992391   1656097  25.10%   3.977%
  7   9.425  1113 1120 1123 rBV  6638812   6185776  93.74%  14.855%
  8  10.107  1232 1236 1240 rBV  2188918   1947437  29.51%   4.677%
  9  10.907  1367 1372 1375 rBV  4508013   4283221  64.91%  10.286%
 10  11.607  1487 1491 1494 rBV  2458342   2028408  30.74%   4.871%
 
 11  13.207  1757 1763 1766 rBV  6592845   6598799 100.00%  15.847%
 12  14.265  1939 1943 1947 rBV  1483428   1428613  21.65%   3.431%
 13  15.436  2138 2142 2146 rBV    61815     72423   1.10%   0.174%
 14  15.854  2206 2213 2221 rBV2  862550   1243607  18.85%   2.986%
 15  16.348  2292 2297 2306 rBV    84220    144926   2.20%   0.348%
 
 16  16.924  2388 2395 2405 rBV2   86032    169898   2.57%   0.408%
 17  17.601  2503 2510 2519 rVB    58717    130972   1.98%   0.315%
 18  18.401  2639 2646 2657 rVB3   43188    116059   1.76%   0.279%
 
 
                        Sum of corrected areas:    41641019
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020323\
  Data File : BF132318.D                                          
  Acq On    : 03 Feb 2023  12:18
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB150501BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF013123.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\BF020323\
  Data File : BF132318.D                                          
  Acq On    : 03 Feb 2023  12:18
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB150501BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF013123.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.319   32.30 ng        1930400   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.060

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 56
 2 (+‐)‐4‐Amino‐4,5‐dihydro‐2(3H)‐f... 101 C4H7NO2        016504‐58‐8 47
 3 Guanidine                            59 CH5N3          000113‐00‐8 43
 4 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 17
 5 Morpholine, 4‐methyl‐               101 C5H11NO        000109‐02‐4 9 
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m/z-->

Abundance Scan 422 (5.319 min): BF132318.D\data.ms (-415) (-)
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m/z-->

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

15.0 101.0
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m/z-->

Abundance #4542: (+-)-4-Amino-4,5-dihydro-2(3H)-furanone
43.0

101.0

70.0
15.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #296: Guanidine
59.0

18.0

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  43.05  100.00%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  59.10   69.44%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z 101.10   33.39%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  58.10   18.27%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  41.10    8.64%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020323\
  Data File : BF132318.D                                          
  Acq On    : 03 Feb 2023  12:18
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB150501BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF013123.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Triacontane                     Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.348    2.33 ng         144926   Perylene‐d12               15.848

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Triacontane                         422 C30H62         000638‐68‐6 91
 2 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 91
 3 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 91
 4 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 91
 5 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 91
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0
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m/z-->

Abundance Scan 2297 (16.348 min): BF132318.D\data.ms (-2292) (-)
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Abundance #314331: Triacontane
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Abundance #194590: Heneicosane
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Abundance #307033: Octacosane, 2-methyl-
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16.00 16.50

m/z  57.10  100.00%
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m/z  71.05   81.44%
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m/z  85.10   68.18%

16.00 16.50

m/z  43.05   51.38%
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m/z  55.05   21.77%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020323\
  Data File : BF132318.D                                          
  Acq On    : 03 Feb 2023  12:18
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB150501BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF013123.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Hexacosane                      Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.924    2.73 ng         169898   Perylene‐d12               15.848

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 91
 2 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 90
 3 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 90
 4 Tetratetracontane                   619 C44H90         007098‐22‐8 87
 5 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 87
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Abundance Scan 2395 (16.924 min): BF132318.D\data.ms (-2388) (-)
57.1

99.1
141.1183.2 267.1225.0
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Abundance #275537: Hexacosane
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99.0
141.0183.0 367.0225.0267.0309.0
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Abundance #194590: Heneicosane
57.0

99.0

141.0183.0 296.0225.015.0
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Abundance #307033: Octacosane, 2-methyl-
57.0

99.0
141.0 365.0183.0225.0267.0309.0

17.00

m/z  57.10  100.00%

17.00

m/z  71.05   90.51%

17.00

m/z  85.05   72.96%

17.00

m/z  43.05   53.28%

17.00

m/z  55.05   22.52%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020323\
  Data File : BF132318.D                                          
  Acq On    : 03 Feb 2023  12:18
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB150501BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF013123.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Dotriacontane, 1‐iodo‐          Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.601    2.11 ng         130972   Perylene‐d12               15.848

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dotriacontane, 1‐iodo‐              576 C32H65I        1000406‐32‐4 91
 2 Methoxyacetic acid, 4‐hexadecyl ... 314 C19H38O3       1000282‐99‐0 91
 3 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 90
 4 Hentriacontane                      437 C31H64         000630‐04‐6 87
 5 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 83

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2510 (17.601 min): BF132318.D\data.ms (-2503) (-)
57.0

113.1

169.1 225.0 355.2

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #345481: Dotriacontane, 1-iodo-
57.0

113.0
169.0 449.0225.0 295.0 351.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #217465: Methoxyacetic acid, 4-hexadecyl ester
57.0

225.0117.0
169.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #307033: Octacosane, 2-methyl-
57.0

113.0
169.0 365.0225.0 281.0

17.50 18.00

m/z  57.05  100.00%

17.50 18.00

m/z  71.05   88.70%

17.50 18.00

m/z  85.05   70.53%

17.50 18.00

m/z  43.05   54.22%

17.50 18.00

m/z  99.10   23.54%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020323\
  Data File : BF132318.D                                          
  Acq On    : 03 Feb 2023  12:18
  Operator  : CG\JU
  Sample    : PB150501BL
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF013123.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‐...   5.319    32.3  ng    1930400   1   7.060 1195280  20.0
Triacontane         16.348     2.3  ng     144926   6  15.848 1243610  20.0
Hexacosane          16.924     2.7  ng     169898   6  15.848 1243610  20.0
Dotriacontane, ...  17.601     2.1  ng     130972   6  15.848 1243610  20.0
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