
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010722\
  Data File : BF126546.D                                          
  Acq On    :  7 Jan 2022  17:14
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M5196‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 2
 
  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‐BF122921.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF126546.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.199    15   19   25 rVB    25889     32337   1.40%   0.153%
  2   3.834   292  297  303 rVB    59027     75394   3.26%   0.357%
  3   4.998   488  495  504 rBV    49705     65054   2.81%   0.308%
  4   5.398   558  563  566 rBV  2240244   2110280  91.31%   9.991%
  5   6.410   730  735  738 rBV  2051932   2236021  96.75%  10.587%
 
  6   6.781   793  798  801 rBV  1236630   1196060  51.75%   5.663%
  7   7.339   888  893  896 rBV  1440195   1495244  64.70%   7.079%
  8   8.063  1010 1016 1019 rBV  1696005   1669895  72.26%   7.906%
  9   9.139  1193 1199 1202 rBV  2304113   2311025 100.00%  10.942%
 10   9.228  1210 1214 1218 rVB    30566     31799   1.38%   0.151%
 
 11   9.822  1308 1315 1318 rBV  1731309   1728391  74.79%   8.183%
 12  10.610  1443 1449 1452 rBV  1269005   1274803  55.16%   6.036%
 13  10.727  1466 1469 1478 rVB5   13306     25994   1.12%   0.123%
 14  11.304  1563 1567 1571 rVV  1687198   1614772  69.87%   7.645%
 15  11.845  1655 1659 1662 rBV   116077    122243   5.29%   0.579%
 
 16  12.116  1698 1705 1711 rVB5   10869     25168   1.09%   0.119%
 17  12.627  1788 1792 1797 rBV2   22998     29469   1.28%   0.140%
 18  12.898  1833 1838 1841 rBV  2076491   1884496  81.54%   8.922%
 19  13.810  1989 1993 2008 rBV2  132220    350670  15.17%   1.660%
 20  13.951  2013 2017 2020 rBV  1172240   1082940  46.86%   5.127%
 
 21  14.727  2145 2149 2151 rBV   159706    148678   6.43%   0.704%
 22  14.751  2151 2153 2158 rVB    50169     47697   2.06%   0.226%
 23  15.080  2203 2209 2217 rVB    60612     72941   3.16%   0.345%
 24  15.415  2260 2266 2270 rBV   840731   1036301  44.84%   4.906%
 25  15.451  2270 2272 2277 rVB    66935     77096   3.34%   0.365%
 
 26  15.880  2339 2345 2350 rBV    62278     91440   3.96%   0.433%
 27  15.992  2355 2364 2368 rBV9   11218     35900   1.55%   0.170%
 28  16.374  2422 2429 2436 rBV    48745     91817   3.97%   0.435%
 29  16.945  2520 2526 2533 rBV2   31682     61575   2.66%   0.292%
 30  17.633  2636 2643 2652 rVB2   22293     55851   2.42%   0.264%
 
 31  18.439  2771 2780 2791 rVB6   12518     39665   1.72%   0.188%
 
 
                        Sum of corrected areas:    21121016
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010722\
  Data File : BF126546.D                                          
  Acq On    :  7 Jan 2022  17:14
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M5196‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 2

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122921.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\BF010722\
  Data File : BF126546.D                                          
  Acq On    :  7 Jan 2022  17:14
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M5196‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 2

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122921.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Trichloroacetic acid, penta...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.810    6.48 ng         350670   Chrysene‐d12               13.951

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Trichloroacetic acid, pentadecyl... 372 C17H31Cl3O2    074339‐53‐0 94
 2 Dichloroacetic acid, heptadecyl ... 366 C19H36Cl2O2    1000282‐98‐2 94
 3 1‐Hexacosanol                       382 C26H54O        000506‐52‐5 91
 4 Trichloroacetic acid, hexadecyl ... 386 C18H33Cl3O2    074339‐54‐1 91
 5 1‐Heptacosanol                      396 C27H56O        002004‐39‐9 91
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m/z-->

Abundance Scan 1993 (13.810 min): BF126546.D\data.ms (-1989) (-)
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Abundance #280777: Trichloroacetic acid, pentadecyl ester
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Abundance #275003: Dichloroacetic acid, heptadecyl ester
57.0

97.0

139.0 238.0180.0 295.0
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m/z-->

Abundance #289621: 1-Hexacosanol
97.0

57.0

139.0
181.0 364.0222.0 264.0 308.0

13.50 14.00

m/z  57.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  43.05   96.86%

13.50 14.00

m/z  83.10   92.98%

13.50 14.00

m/z  55.00   89.20%

13.50 14.00

m/z  97.05   78.77%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010722\
  Data File : BF126546.D                                          
  Acq On    :  7 Jan 2022  17:14
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M5196‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 2

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122921.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  9‐Octadecenamide, (Z)‐          Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.727    2.87 ng         148678   Perylene‐d12               15.415

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9‐Octadecenamide, (Z)‐              281 C18H35NO       000301‐02‐0 83
 2 Palmitoleamide                      253 C16H31NO       106010‐22‐4 80
 3 Hexadecanamide                      255 C16H33NO       000629‐54‐9 50
 4 Methyl 17‐methoxy‐10‐methoxycarb... 386 C22H42O5       1000110‐20‐7 38
 5 4‐Ethyl‐3‐octanol                   158 C10H22O        019781‐26‐1 35

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance Scan 2149 (14.727 min): BF126546.D\data.ms (-2145) (-)
59.0

97.0
128.0 207.0165.0 294.1240.1

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #174775: 9-Octadecenamide, (Z)-
59.0

27.0 98.0 140.0 281.0184.0 238.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #139496: Palmitoleamide
59.0

126.0
95.0 253.0210.027.0 168.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #142060: Hexadecanamide
59.0

128.0 212.0 255.097.0 170.027.0

14.50 15.00

m/z  59.00  100.00%

14.50 15.00

m/z  72.00   67.27%

14.50 15.00

m/z  54.95   50.37%

14.50 15.00

m/z  41.00   31.83%

14.50 15.00

m/z  43.05   30.30%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010722\
  Data File : BF126546.D                                          
  Acq On    :  7 Jan 2022  17:14
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M5196‐06
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 2
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF122921.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Trichloroacetic...  13.810     6.5  ng     350670   5  13.951 1082940  20.0
9‐Octadecenamid...  14.727     2.9  ng     148678   6  15.415 1036300  20.0
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