
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF011223\
  Data File : BF132048.D                                          
  Acq On    : 12 Jan 2023  18:46
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O1106‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   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‐BF010923.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF132048.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.975   486  491  504 rVB   611611    853888  34.38%   5.515%
  2   5.393   558  562  580 rBV  2156097   1968784  79.27%  12.716%
  3   6.416   732  736  739 rBV  2052119   1989187  80.09%  12.848%
  4   6.769   792  796  800 rBV   572296    467404  18.82%   3.019%
  5   7.345   889  894  897 rBV  1385003   1337146  53.84%   8.636%
 
  6   8.057  1011 1015 1019 rBV   652919    585258  23.57%   3.780%
  7   9.139  1194 1199 1202 rBV  2821155   2483577 100.00%  16.041%
  8   9.816  1310 1314 1318 rBV   742592    679655  27.37%   4.390%
  9  10.539  1433 1437 1440 rVB    54266     48226   1.94%   0.311%
 10  10.616  1445 1450 1453 rBV  1475662   1366940  55.04%   8.829%
 
 11  11.310  1564 1568 1571 rBV   796075    635173  25.57%   4.102%
 12  12.716  1803 1807 1810 rBV    57737     45834   1.85%   0.296%
 13  12.898  1834 1838 1841 rBV  2026927   1787343  71.97%  11.544%
 14  13.421  1924 1927 1930 rVB2   34873     29642   1.19%   0.191%
 15  13.792  1987 1990 2001 rBV   111606    212517   8.56%   1.373%
 
 16  13.957  2014 2018 2022 rBV   466517    398191  16.03%   2.572%
 17  14.704  2142 2145 2151 rBV2  109201    133599   5.38%   0.863%
 18  14.792  2157 2160 2164 rVB    36583     31994   1.29%   0.207%
 19  15.415  2261 2266 2272 rBV   351057    428318  17.25%   2.766%
 
 
                        Sum of corrected areas:    15482676
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF011223\
  Data File : BF132048.D                                          
  Acq On    : 12 Jan 2023  18:46
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O1106‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF010923.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\BF011223\
  Data File : BF132048.D                                          
  Acq On    : 12 Jan 2023  18:46
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O1106‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF010923.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.975   36.54 ng         853888   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.769

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 56
 2 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 25
 3 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 23
 4 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 10
 5 Morpholine, 4‐methyl‐               101 C5H11NO        000109‐02‐4 9 

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 491 (4.975 min): BF132048.D\data.ms (-486) (-)
43.0

59.0

101.0

83.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

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

59.0

15.0 101.0
83.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #4529: 2,3-Butanedione, monooxime
43.0

101.0

15.0
60.0 84.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #21825: Acetic acid, cyano-, 1,1-dimethylethyl ester
59.0

41.0

126.0 142.0

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  43.00  100.00%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  58.95   63.66%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z 101.00   22.31%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  58.00   14.62%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  41.00    9.26%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF011223\
  Data File : BF132048.D                                          
  Acq On    : 12 Jan 2023  18:46
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O1106‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF010923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Hexadecanoic acid, butyl ester  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.716    2.30 ng          45834   Chrysene‐d12               13.957

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexadecanoic acid, butyl ester      312 C20H40O2       000111‐06‐8 64
 2 Hexadecanoic acid, 1,1‐dimethyle... 312 C20H40O2       031158‐91‐5 58
 3 Hexadecanoic acid, 2‐methylpropy... 312 C20H40O2       000110‐34‐9 43
 4 2‐Methyl‐1‐tetradecene              210 C15H30         052254‐38‐3 27
 5 1,3‐Cyclopentanedione, 4‐butyl‐     154 C9H14O2        054244‐72‐3 25

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1807 (12.716 min): BF132048.D\data.ms (-1803) (-)
56.1

257.1
129.097.0

213.1171.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #214941: Hexadecanoic acid, butyl ester
56.0

257.0129.097.0 185.0 312.0219.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #214982: Hexadecanoic acid, 1,1-dimethylethyl ester
56.0

129.0 257.097.0 185.0 312.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #214979: Hexadecanoic acid, 2-methylpropyl ester
56.0

257.0

129.097.0 213.0171.0 312.0

12.50 13.00

m/z  56.10  100.00%

12.50 13.00

m/z  57.10   61.26%

12.50 13.00

m/z  40.95   53.41%

12.50 13.00

m/z  43.00   45.26%

12.50 13.00

m/z  54.95   41.94%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF011223\
  Data File : BF132048.D                                          
  Acq On    : 12 Jan 2023  18:46
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O1106‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF010923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Cyclopentadecane                Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.792   10.67 ng         212517   Chrysene‐d12               13.957

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclopentadecane                    210 C15H30         000295‐48‐7 97
 2 Cyclotridecane                      182 C13H26         000295‐02‐3 97
 3 Heptadecyl heptafluorobutyrate      452 C21H35F7O2     959085‐66‐6 94
 4 1‐Heptacosanol                      396 C27H56O        002004‐39‐9 91
 5 Heptadecyl trifluoroacetate         352 C19H35F3O2     1010351‐87‐0 91

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1990 (13.792 min): BF132048.D\data.ms (-1987) (-)
57.1

97.1

140.1 211.1181.1 245.1

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #87654: Cyclopentadecane
55.0

97.0

210.0126.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #56952: Cyclotridecane
41.0

83.0

125.0 182.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #326113: Heptadecyl heptafluorobutyrate
57.0

97.0

238.0126.0 169.027.0 283.0202.0

13.50 14.00

m/z  57.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  43.10   89.84%

13.50 14.00

m/z  55.00   89.34%

13.50 14.00

m/z  83.10   68.32%

13.50 14.00

m/z  97.10   65.77%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF011223\
  Data File : BF132048.D                                          
  Acq On    : 12 Jan 2023  18:46
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O1106‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF010923.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  13‐Docosenamide, (Z)‐           Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.704    6.24 ng         133599   Perylene‐d12               15.416

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 13‐Docosenamide, (Z)‐               337 C22H43NO       000112‐84‐5 91
 2 9‐Octadecenamide, (Z)‐              281 C18H35NO       000301‐02‐0 68
 3 Palmitoleamide                      253 C16H31NO       106010‐22‐4 53
 4 Tetradecanamide                     227 C14H29NO       000638‐58‐4 49
 5 Dodecanamide                        199 C12H25NO       001120‐16‐7 43

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2145 (14.704 min): BF132048.D\data.ms (-2142) (-)
59.0

97.1
211.0156.0 260.0 320.2

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #245083: 13-Docosenamide, (Z)-
59.0

97.0 337.0
136.0 184.0 276.0234.015.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #174777: 9-Octadecenamide, (Z)-
59.0

126.0
281.0238.0184.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #139496: Palmitoleamide
59.0

126.0
253.0210.0168.0

14.50 15.00

m/z  59.00  100.00%

14.50 15.00

m/z  72.00   70.96%

14.50 15.00

m/z  55.00   48.16%

14.50 15.00

m/z  41.05   36.96%

14.50 15.00

m/z  43.00   31.71%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF011223\
  Data File : BF132048.D                                          
  Acq On    : 12 Jan 2023  18:46
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O1106‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF010923.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‐...   4.975    36.5  ng     853888   1   6.769  467404  20.0
Hexadecanoic ac...  12.716     2.3  ng      45834   5  13.957  398191  20.0
Cyclopentadecane    13.792    10.7  ng     212517   5  13.957  398191  20.0
13‐Docosenamide...  14.704     6.2  ng     133599   6  15.416  428318  20.0
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