
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022425\
  Data File : BF141749.D                                          
  Acq On    : 24 Feb 2025  17:38
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1411‐03 2X
  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‐BF020625.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF141749.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.398   557  562  582 rBV   490650    788667  91.08%   9.037%
  2   6.422   731  736  757 rBV   488308    805187  92.99%   9.226%
  3   6.781   792  797  805 rBV   375691    489693  56.55%   5.611%
  4   7.339   887  892  904 rBV   324118    497581  57.46%   5.702%
  5   7.616   935  939  948 rBV7    3723     11034   1.27%   0.126%
 
  6   8.063  1002 1015 1028 rBV   430337    651271  75.21%   7.463%
  7   8.351  1060 1064 1070 rVB7    6035      9067   1.05%   0.104%
  8   8.563  1096 1100 1111 rBV6   10832     21430   2.47%   0.246%
  9   8.651  1111 1115 1119 rBV    12890     17410   2.01%   0.199%
 10   8.757  1129 1133 1138 rVB    14567     19803   2.29%   0.227%
 
 11   8.880  1150 1154 1159 rBV4   10677     14124   1.63%   0.162%
 12   9.133  1192 1197 1207 rBV   643623    865919 100.00%   9.922%
 13   9.216  1207 1211 1217 rVV    16490     27543   3.18%   0.316%
 14   9.286  1220 1223 1229 rVB4    8451     12393   1.43%   0.142%
 15   9.528  1261 1264 1268 rVV4    6789     10911   1.26%   0.125%
 
 16   9.745  1297 1301 1305 rVB2    8943     11310   1.31%   0.130%
 17   9.810  1307 1312 1328 rVB   424941    616603  71.21%   7.065%
 18  10.239  1378 1385 1389 rBV3    9153     15479   1.79%   0.177%
 19  10.363  1402 1406 1412 rVB2    6990     11478   1.33%   0.132%
 20  10.457  1417 1422 1429 rVV6    5800     14087   1.63%   0.161%
 
 21  10.527  1429 1434 1442 rVV    43025     63717   7.36%   0.730%
 22  10.604  1442 1447 1461 rVV   277444    418672  48.35%   4.797%
 23  10.716  1462 1466 1475 rVB2   13985     27018   3.12%   0.310%
 24  11.033  1516 1520 1528 rVB7   10769     20351   2.35%   0.233%
 25  11.163  1537 1542 1544 rBV3    9350     13866   1.60%   0.159%
 
 26  11.192  1544 1547 1553 rVB3   10810     16633   1.92%   0.191%
 27  11.298  1560 1565 1575 rBV2  394688    640520  73.97%   7.339%
 28  11.374  1575 1578 1583 rVB    21515     30687   3.54%   0.352%
 29  11.545  1602 1607 1610 rBV5    7360     13405   1.55%   0.154%
 30  11.827  1647 1655 1661 rBV    91385    180095  20.80%   2.064%
 
 31  11.916  1666 1670 1679 rVB    27323     59316   6.85%   0.680%
 32  12.351  1741 1744 1747 rBV    10552     14612   1.69%   0.167%
 33  12.510  1767 1771 1777 rBV   140961    194174  22.42%   2.225%
 34  12.616  1785 1789 1794 rBV2   40646     73286   8.46%   0.840%
 35  12.739  1805 1810 1818 rBV   135518    205699  23.75%   2.357%
 
 36  12.880  1829 1834 1843 rBV   578678    741000  85.57%   8.491%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022425\
  Data File : BF141749.D                                          
  Acq On    : 24 Feb 2025  17:38
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1411‐03 2X
  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‐BF020625.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  13.939  2009 2014 2024 rVB2  406160    649944  75.06%   7.447%
 38  15.386  2255 2260 2271 rVB   259149    453100  52.33%   5.192%
 
 
                        Sum of corrected areas:     8727085
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022425\
  Data File : BF141749.D                                          
  Acq On    : 24 Feb 2025  17:38
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1411‐03 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF020625.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\BF022425\
  Data File : BF141749.D                                          
  Acq On    : 24 Feb 2025  17:38
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1411‐03 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF020625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Benzophenone                    Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.528    2.07 ng          63717   Acenaphthene‐d10            9.810

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 96
 2 Phenyl 4‐pyridyl ketone             183 C12H9NO        014548‐46‐0 58
 3 Acetophenone, 2‐chloro‐             154 C8H7ClO        000532‐27‐4 49
 4 Benzenebutanoic acid, .gamma.‐oxo‐  178 C10H10O3       002051‐95‐8 47
 5 Benzoic acid, phenyl ester          198 C13H10O2       000093‐99‐2 47

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1434 (10.527 min): BF141749.D\data.ms (-1429) (-)
105.0

77.0 182.1

51.0

152.0128.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #56925: Benzophenone
105.0

77.0 182.0

51.0

152.027.0 126.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #57931: Phenyl 4-pyridyl ketone
105.0

183.0
77.0

51.0

154.0127.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #32010: Acetophenone, 2-chloro-
105.0

77.0

51.0

154.027.0 125.0

10.50

m/z 105.00  100.00%

10.50

m/z  76.95   65.71%

10.50

m/z 182.10   60.63%

10.50

m/z  51.00   29.28%

10.50

m/z 181.00   12.75%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022425\
  Data File : BF141749.D                                          
  Acq On    : 24 Feb 2025  17:38
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1411‐03 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF020625.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  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.827    5.62 ng         180095   Phenanthrene‐d10           11.298

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 60
 3 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 55
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 53
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 45

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1655 (11.827 min): BF141749.D\data.ms (-1647) (-)
73.043.0

192.1

129.1

157.1101.0 256.1227.2

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

97.0 213.0 256.0157.0 185.0

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

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0

199.0 242.0
101.0 157.0

15.0

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

11.50 12.00

m/z  73.00  100.00%

11.50 12.00

m/z  43.05   99.51%

11.50 12.00

m/z  60.00   93.12%

11.50 12.00

m/z  55.05   84.90%

11.50 12.00

m/z  57.05   81.97%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022425\
  Data File : BF141749.D                                          
  Acq On    : 24 Feb 2025  17:38
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1411‐03 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF020625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Pentadecanoic acid              Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.616    2.29 ng          73286   Phenanthrene‐d10           11.298

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 83
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 76
 3 8‐Methylnonanoic acid               172 C10H20O2       005963‐14‐4 70
 4 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 64
 5 Undecane                            156 C11H24         001120‐21‐4 53

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1789 (12.616 min): BF141749.D\data.ms (-1785) (-)
43.1

73.0

129.0

241.2185.1
284.1

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

97.0 213.0 256.0171.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #126203: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0

242.0199.0

158.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #46984: 8-Methylnonanoic acid
43.0 73.0 129.0

172.0

12.50 13.00

m/z  43.10  100.00%

12.50 13.00

m/z  57.05   92.55%

12.50 13.00

m/z  60.00   86.23%

12.50 13.00

m/z  55.10   84.98%

12.50 13.00

m/z  73.00   78.60%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022425\
  Data File : BF141749.D                                          
  Acq On    : 24 Feb 2025  17:38
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1411‐03 2X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF020625.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Benzophenone        10.528     2.1  ng      63717   3   9.810  616603  20.0
n‐Hexadecanoic ...  11.827     5.6  ng     180095   4  11.298  640520  20.0
Pentadecanoic acid  12.616     2.3  ng      73286   4  11.298  640520  20.0
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