
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010722\
  Data File : BF126550.D                                          
  Acq On    :  7 Jan 2022  19:00
  Operator  : JU/CG
  Sample    : N1071‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   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‐BF122921.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF126550.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.004   493  496  503 rVB    26482     34006   1.62%   0.242%
  2   5.399   558  563  566 rBV  2040075   2012449  95.60%  14.337%
  3   6.416   730  736  739 rBV  1932929   2105108 100.00%  14.998%
  4   6.781   794  798  801 rBV   673708    564067  26.80%   4.019%
  5   7.345   888  894  897 rBV  1425743   1394805  66.26%   9.937%
 
  6   7.969   996 1000 1011 rBV   167304    172123   8.18%   1.226%
  7   8.063  1011 1016 1019 rBV   911842    753266  35.78%   5.367%
  8   9.139  1194 1199 1203 rBV  2036261   2027101  96.29%  14.442%
  9   9.816  1309 1314 1318 rBV   770024    722802  34.34%   5.150%
 10  10.610  1444 1449 1452 rBV  1059491    975750  46.35%   6.952%
 
 11  10.716  1463 1467 1474 rVB3   14439     22250   1.06%   0.159%
 12  11.304  1563 1567 1570 rBV   703526    581045  27.60%   4.140%
 13  11.328  1570 1571 1574 rVV    50709     29232   1.39%   0.208%
 14  11.380  1574 1580 1584 rVB4   13316     21474   1.02%   0.153%
 15  11.839  1655 1658 1662 rBV5   31352     33043   1.57%   0.235%
 
 16  12.516  1768 1773 1776 rBV    56502     59554   2.83%   0.424%
 17  12.745  1810 1812 1816 rVB    50591     41435   1.97%   0.295%
 18  12.898  1833 1838 1841 rBV  1366138   1275524  60.59%   9.087%
 19  13.380  1917 1920 1924 rVB    80663     79258   3.77%   0.565%
 20  13.816  1990 1994 2006 rVB5   81873    213341  10.13%   1.520%
 
 21  13.951  2013 2017 2020 rBV   482819    465161  22.10%   3.314%
 22  14.051  2031 2034 2040 rVB3   60979     90249   4.29%   0.643%
 23  15.416  2261 2266 2269 rBV   303066    363221  17.25%   2.588%
 
 
                        Sum of corrected areas:    14036264
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010722\
  Data File : BF126550.D                                          
  Acq On    :  7 Jan 2022  19:00
  Operator  : JU/CG
  Sample    : N1071‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  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 : BF126550.D                                          
  Acq On    :  7 Jan 2022  19:00
  Operator  : JU/CG
  Sample    : N1071‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  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  Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐    Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.969    4.57 ng         172123   Naphthalene‐d8              8.063

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐        162 C8H18O3        000112‐34‐5 90
 2 Ethanol, 1‐(2‐butoxyethoxy)‐        162 C8H18O3        054446‐78‐5 83
 3 Ethanol, 2‐[2‐(2‐methylpropoxy)e... 162 C8H18O3        018912‐80‐6 78
 4 Di‐sec‐Butyl ether                  130 C8H18O         006863‐58‐7 50
 5 Hexane, 1‐(methoxymethoxy)‐         146 C8H18O2        066675‐06‐7 47

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance Scan 1000 (7.969 min): BF126550.D\data.ms (-996) (-)
57.1

75.0
101.139.0 132.1

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #38401: Ethanol, 2-(2-butoxyethoxy)-
57.0

29.0

75.0
100.0 132.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #38399: Ethanol, 1-(2-butoxyethoxy)-
57.0

29.0 75.0
100.0 132.0 163.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #38409: Ethanol, 2-[2-(2-methylpropoxy)ethoxy]-
45.0

89.0

27.0
71.0 119.0 144.0

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  57.10  100.00%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  45.00   94.28%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  41.10   34.01%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  75.00   17.90%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  56.00   16.30%

8270‐BF122921.M Tue Jan 11 01:10:01 2022                                                      Page: 3

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
FM-0226-01-4.5

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
FM-0226-01-4.5



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010722\
  Data File : BF126550.D                                          
  Acq On    :  7 Jan 2022  19:00
  Operator  : JU/CG
  Sample    : N1071‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  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  3  9‐Octadecenamide, (Z)‐          Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.380    3.41 ng          79258   Chrysene‐d12               13.951

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9‐Octadecenamide, (Z)‐              281 C18H35NO       000301‐02‐0 90
 2 Tetradecanamide                     227 C14H29NO       000638‐58‐4 72
 3 Palmitoleamide                      253 C16H31NO       106010‐22‐4 64
 4 Dodecanamide                        199 C12H25NO       001120‐16‐7 59
 5 Nonanamide                          157 C9H19NO        001120‐07‐6 58

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance Scan 1920 (13.380 min): BF126550.D\data.ms (-1917) (-)
59.0

126.1
95.0 169.1 232.1

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

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

29.0
98.0 128.0 281.0184.0 238.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #108042: Tetradecanamide
59.0

29.0 128.0 184.098.0 227.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #139496: Palmitoleamide
59.0

126.0
95.029.0 253.0210.0156.0

13.00 13.50

m/z  59.00  100.00%

13.00 13.50

m/z  72.00   59.39%

13.00 13.50

m/z  55.05   31.50%

13.00 13.50

m/z  41.05   26.69%

13.00 13.50

m/z  43.10   23.31%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010722\
  Data File : BF126550.D                                          
  Acq On    :  7 Jan 2022  19:00
  Operator  : JU/CG
  Sample    : N1071‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  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  4  1‐Hexacosene                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.816    9.17 ng         213341   Chrysene‐d12               13.951

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexacosene                        364 C26H52         018835‐33‐1 94
 2 Dichloroacetic acid, tetradecyl ... 324 C16H30Cl2O2    083005‐02‐1 83
 3 Trichloroacetic acid, pentadecyl... 372 C17H31Cl3O2    074339‐53‐0 72
 4 1‐Tetracosene                       336 C24H48         010192‐32‐2 62
 5 Heptadecyl trifluoroacetate         352 C19H35F3O2     1010351‐87‐0 62

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance Scan 1994 (13.816 min): BF126550.D\data.ms (-1990) (-)
57.1

97.1

149.0
247.1187.0 303.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #273800: 1-Hexacosene
57.0 97.0

139.0
181.0 364.0238.0 292.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #228811: Dichloroacetic acid, tetradecyl ester
43.0

83.0

125.0
168.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #280777: Trichloroacetic acid, pentadecyl ester
43.0

83.0

125.0
182.0

13.50 14.00

m/z  57.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  43.10   82.04%

13.50 14.00

m/z  55.05   80.59%

13.50 14.00

m/z  83.00   78.18%

13.50 14.00

m/z  97.10   73.11%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010722\
  Data File : BF126550.D                                          
  Acq On    :  7 Jan 2022  19:00
  Operator  : JU/CG
  Sample    : N1071‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  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  5  Triphenylphosphine oxide        Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.051    3.88 ng          90249   Chrysene‐d12               13.951

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Triphenylphosphine oxide            278 C18H15OP       000791‐28‐6 95
 2 (E)‐7‐Benzylidene‐1‐azabicyclo[3... 293 C15H19NO3S     1000483‐83‐4 86
 3 3H‐pyrazol‐3‐one, 2,4‐dihydro‐5‐... 277 C17H15N3O      1000397‐10‐0 43
 4 Formaldehyde, (triphenylphosphor... 304 C19H17N2P      015990‐54‐2 42
 5 Carbazol‐1‐one, 1,2,3,4‐tetrahyd... 277 C18H15NO2      299962‐12‐2 42

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance Scan 2034 (14.051 min): BF126550.D\data.ms (-2031) (-)
277.1

77.0 199.0152.0109.141.0 243.1

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #171169: Triphenylphosphine oxide
277.0

51.0

199.0

152.0

95.018.0 229.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #190048: (E)-7-Benzylidene-1-azabicyclo[3.2.1]octan-5-y
277.0

77.0
183.0152.0

47.0 107.0 228.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #169747: 3H-pyrazol-3-one, 2,4-dihydro-5-methyl-4-[(2-m
277.0

91.0

132.0

51.0 172.0 208.0

14.00

m/z 277.10  100.00%

14.00

m/z 278.05   34.22%

14.00

m/z  77.00   21.70%

14.00

m/z 199.00   19.71%

14.00

m/z 183.00   18.61%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF010722\
  Data File : BF126550.D                                          
  Acq On    :  7 Jan 2022  19:00
  Operator  : JU/CG
  Sample    : N1071‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1
 
  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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Ethanol, 2‐(2‐b...   7.969     4.6  ng     172123   2   8.063  753266  20.0
9‐Octadecenamid...  13.380     3.4  ng      79258   5  13.951  465161  20.0
1‐Hexacosene        13.816     9.2  ng     213341   5  13.951  465161  20.0
Triphenylphosph...  14.051     3.9  ng      90249   5  13.951  465161  20.0
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