
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030722\
  Data File : BF127233.D                                          
  Acq On    : 07 Mar 2022  21:21
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N1730‐14
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   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‐BF021622.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF127233.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.504   542  547  550 rBV  2646556   2452172  87.17%  11.702%
  2   6.510   713  718  721 rBV  2580094   2546470  90.53%  12.152%
  3   6.875   777  780  784 rBV   820370    658009  23.39%   3.140%
  4   7.439   871  876  879 rBV  1709994   1724383  61.30%   8.229%
  5   7.534   889  892  901 rVB2   24284     32514   1.16%   0.155%
 
  6   8.057   978  981  991 rBV2   17150     41898   1.49%   0.200%
  7   8.157   994  998 1002 rBV   991888    909948  32.35%   4.342%
  8   9.233  1176 1181 1185 rBV  3083354   2812944 100.00%  13.423%
  9   9.304  1188 1193 1197 rVB    42607     37105   1.32%   0.177%
 10   9.628  1244 1248 1253 rBV   377947    317185  11.28%   1.514%
 
 11   9.916  1294 1297 1301 rVB  1137482    998918  35.51%   4.767%
 12  10.339  1366 1369 1372 rVB2   37111     34826   1.24%   0.166%
 13  10.710  1428 1432 1436 rBV  2143867   2096351  74.53%  10.004%
 14  10.810  1447 1449 1454 rVB2   31357     37443   1.33%   0.179%
 15  11.257  1522 1525 1528 rBV2   36405     38812   1.38%   0.185%
 
 16  11.286  1528 1530 1537 rVB4   23214     37192   1.32%   0.177%
 17  11.410  1547 1551 1554 rBV  1302019   1094392  38.91%   5.222%
 18  11.433  1554 1555 1558 rVV   189479    113252   4.03%   0.540%
 19  11.486  1559 1564 1567 rVB    56822     59237   2.11%   0.283%
 20  11.816  1617 1620 1623 rVB    89137     77969   2.77%   0.372%
 
 21  12.627  1754 1758 1761 rBV   195890    172941   6.15%   0.825%
 22  12.857  1794 1797 1800 rVB   152938    125631   4.47%   0.600%
 23  12.998  1816 1821 1824 rBV  3082787   2719622  96.68%  12.978%
 24  13.845  1961 1965 1968 rBV    31983     43124   1.53%   0.206%
 25  13.880  1968 1971 1974 rBV    40031     41422   1.47%   0.198%
 
 26  13.921  1974 1978 1981 rBV   108799    108512   3.86%   0.518%
 27  13.974  1982 1987 1988 rBV3   25470     37401   1.33%   0.178%
 28  14.057  1997 2001 2004 rBV   873642    757281  26.92%   3.614%
 29  14.080  2004 2005 2011 rVB    42218     34108   1.21%   0.163%
 30  14.151  2014 2017 2021 rVB2   29088     33361   1.19%   0.159%
 
 31  14.804  2125 2128 2136 rBV    83209    104053   3.70%   0.497%
 32  15.104  2176 2179 2183 rBV    21123     30165   1.07%   0.144%
 33  15.480  2240 2243 2249 rVB2   24482     33990   1.21%   0.162%
 34  15.545  2249 2254 2262 rVB2  472145    593066  21.08%   2.830%
 
 
                        Sum of corrected areas:    20955697
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030722\
  Data File : BF127233.D                                          
  Acq On    : 07 Mar 2022  21:21
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N1730‐14
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF021622.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\BF030722\
  Data File : BF127233.D                                          
  Acq On    : 07 Mar 2022  21:21
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N1730‐14
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF021622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Diethylene glycol dibenzoate    Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.921    2.87 ng         108512   Chrysene‐d12               14.057

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Diethylene glycol dibenzoate        314 C18H18O5       000120‐55‐8 90
 2 Phthalic acid, 4‐octyl propyl ester 320 C19H28O4       1000314‐83‐7 43
 3 Benzoxiquine                        249 C16H11NO2      000086‐75‐9 38
 4 Benzoic acid, phenyl ester          198 C13H10O2       000093‐99‐2 35
 5 1,3‐propanedione, 2‐(acetyloxy)‐... 282 C17H14O4       1000401‐92‐5 35

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1978 (13.921 min): BF127233.D\data.ms (-1974) (-)
105.0

149.0

51.0
191.9 249.1 302.3

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #216953: Diethylene glycol dibenzoate
105.0 149.0

51.0
18.0 192.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #224623: Phthalic acid, 4-octyl propyl ester
149.0

209.0
43.0 104.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #134569: Benzoxiquine
105.0

249.051.0
191.0144.0

14.00

m/z 105.00  100.00%

14.00

m/z 149.00   76.60%

14.00

m/z  77.05   39.42%

14.00

m/z  51.00   10.52%

14.00

m/z 150.00    7.52%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030722\
  Data File : BF127233.D                                          
  Acq On    : 07 Mar 2022  21:21
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N1730‐14
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF021622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  13‐Docosenamide, (Z)‐           Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.804    3.51 ng         104053   Perylene‐d12               15.545

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 13‐Docosenamide, (Z)‐               337 C22H43NO       000112‐84‐5 87
 2 9‐Octadecenamide, (Z)‐              281 C18H35NO       000301‐02‐0 86
 3 Octadecanamide                      283 C18H37NO       000124‐26‐5 83
 4 Palmitoleamide                      253 C16H31NO       106010‐22‐4 72
 5 Dodecanamide                        199 C12H25NO       001120‐16‐7 50

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2128 (14.804 min): BF127233.D\data.ms (-2125) (-)
59.0

97.0
207.1140.1 283.1318.2

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #245085: 13-Docosenamide, (Z)-
59.0

126.0
337.0240.0170.0 277.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

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

98.018.0 140.0 281.0184.0 238.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #177476: Octadecanamide
59.0

128.0 240.0198.0 283.015.0

14.50 15.00

m/z  58.95  100.00%

14.50 15.00

m/z  72.10   64.19%

14.50 15.00

m/z  55.10   52.04%

14.50 15.00

m/z  43.05   35.02%

14.50 15.00

m/z  41.10   33.39%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030722\
  Data File : BF127233.D                                          
  Acq On    : 07 Mar 2022  21:21
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N1730‐14
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF021622.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Diethylene glyc...  13.921     2.9  ng     108512   5  14.057  757281  20.0
13‐Docosenamide...  14.804     3.5  ng     104053   6  15.545  593066  20.0
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