
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030722\
  Data File : BF127235.D                                          
  Acq On    : 07 Mar 2022  22:22
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N1730‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   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: BF127235.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.104   475  479  486 rVB    33312     40141   1.75%   0.241%
  2   5.498   542  546  566 rBV  2091690   1986787  86.64%  11.933%
  3   6.510   713  718  721 rBV  2209569   2056982  89.70%  12.355%
  4   6.875   777  780  784 rBV   770550    595740  25.98%   3.578%
  5   7.439   872  876  879 rBV  1492961   1393276  60.76%   8.368%
 
  6   8.157   995  998 1002 rBV   942169    825637  36.01%   4.959%
  7   9.233  1177 1181 1185 rBV  2566666   2293092 100.00%  13.773%
  8   9.921  1294 1298 1301 rBV  1031350    925745  40.37%   5.560%
  9  10.710  1428 1432 1436 rBV  1966380   1716952  74.87%  10.312%
 10  11.410  1547 1551 1554 rBV  1192436    966133  42.13%   5.803%
 
 11  12.627  1754 1758 1763 rVB    67266     59633   2.60%   0.358%
 12  12.857  1795 1797 1800 rVB    54192     40151   1.75%   0.241%
 13  12.998  1817 1821 1824 rBV  2569497   2147852  93.67%  12.900%
 14  13.839  1960 1964 1968 rBV2   26467     42182   1.84%   0.253%
 15  13.886  1968 1972 1974 rVV    37789     41640   1.82%   0.250%
 
 16  13.921  1974 1978 1981 rVB    99615     97314   4.24%   0.584%
 17  14.056  1997 2001 2004 rBV   674203    600093  26.17%   3.604%
 18  14.080  2004 2005 2008 rVB    37971     24711   1.08%   0.148%
 19  14.151  2014 2017 2021 rVB2   22546     25604   1.12%   0.154%
 20  14.803  2125 2128 2134 rBV2   78924     92379   4.03%   0.555%
 
 21  15.103  2176 2179 2183 rBV    27546     40741   1.78%   0.245%
 22  15.415  2230 2232 2239 rVB2   22243     27693   1.21%   0.166%
 23  15.480  2239 2243 2248 rVV    29254     41358   1.80%   0.248%
 24  15.545  2249 2254 2266 rVB   376873    531695  23.19%   3.193%
 25  17.050  2506 2510 2518 rVB4   16417     35860   1.56%   0.215%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    16649391
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030722\
  Data File : BF127235.D                                          
  Acq On    : 07 Mar 2022  22:22
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N1730‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   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 : BF127235.D                                          
  Acq On    : 07 Mar 2022  22:22
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N1730‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   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  1,3‐Dioxolane, 2‐(methoxyme...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.921    3.24 ng          97314   Chrysene‐d12               14.057

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,3‐Dioxolane, 2‐(methoxymethyl)... 194 C11H14O3       1000156‐71‐2 83
 2 Benzamide, N,N‐dimethyl‐            149 C9H11NO        000611‐74‐5 38
 3 (1R,6S)‐6‐Hydroxy‐6‐methyl‐4‐oxo... 246 C14H14O4       1224466‐04‐9 35
 4 Isopropyl phenyl ketone             148 C10H12O        000611‐70‐1 35
 5 1‐Butanone, 1‐phenyl‐               148 C10H12O        000495‐40‐9 35

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1978 (13.921 min): BF127235.D\data.ms (-1974) (-)
105.0

149.1

77.0

51.0
177.1 215.0 248.0

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

5000

m/z-->

Abundance #68803: 1,3-Dioxolane, 2-(methoxymethyl)-2-phenyl-
149.0

105.0

77.0

45.0
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Abundance #27337: Benzamide, N,N-dimethyl-
105.0

77.0

148.0

51.0

15.0

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

5000

m/z-->

Abundance #130673: (1R,6S)-6-Hydroxy-6-methyl-4-oxocyclohex-2-e
105.0

77.0

51.0 188.0 246.015.0 162.0

14.00

m/z 105.00  100.00%

14.00

m/z 149.05   74.20%

14.00

m/z  77.05   41.25%

14.00

m/z  51.00   10.75%

14.00

m/z 106.00    8.70%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030722\
  Data File : BF127235.D                                          
  Acq On    : 07 Mar 2022  22:22
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N1730‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   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  9‐Octadecenamide, (Z)‐          Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.804    3.08 ng          92379   Chrysene‐d12               14.057

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9‐Octadecenamide, (Z)‐              281 C18H35NO       000301‐02‐0 83
 2 13‐Docosenamide, (Z)‐               337 C22H43NO       000112‐84‐5 64
 3 Palmitoleamide                      253 C16H31NO       106010‐22‐4 59
 4 Octadecanamide                      283 C18H37NO       000124‐26‐5 53
 5 Octanamide                          143 C8H17NO        000629‐01‐6 50

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2128 (14.803 min): BF127235.D\data.ms (-2125) (-)
59.0

100.0
154.1 249.0192.0 355.2

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

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

98.018.0 140.0 281.0184.0 238.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

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

97.0 337.0
136.0 184.0 276.0234.015.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #139496: Palmitoleamide
59.0

126.0
253.0210.0168.0

14.50 15.00

m/z  58.95  100.00%

14.50 15.00

m/z  72.00   70.09%

14.50 15.00

m/z  55.05   46.92%

14.50 15.00

m/z  43.05   36.74%

14.50 15.00

m/z  41.05   33.28%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030722\
  Data File : BF127235.D                                          
  Acq On    : 07 Mar 2022  22:22
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N1730‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
1,3‐Dioxolane, ...  13.921     3.2  ng      97314   5  14.057  600093  20.0
9‐Octadecenamid...  14.804     3.1  ng      92379   5  14.057  600093  20.0
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