
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031324\
  Data File : BF137577.D                                          
  Acq On    : 13 Mar 2024  15:18
  Operator  : CG\JU
  Sample    : P1733‐01
  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‐BF022924.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF137577.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.311    26   38   53 rVB  1017143   1489790  22.70%   3.286%
  2   5.593   591  596  599 rBV  5644069   5571015  84.88%  12.288%
  3   6.563   755  761  764 rBV  5035557   5855367  89.21%  12.915%
  4   6.916   817  821  838 rBV  1333229   1314172  20.02%   2.899%
  5   7.475   911  916  931 rBV  3487163   3983657  60.69%   8.787%
 
  6   8.181  1032 1036 1056 rBV  1963495   1815493  27.66%   4.004%
  7   9.263  1214 1220 1223 rBV  6722707   6563728 100.00%  14.477%
  8   9.939  1331 1335 1347 rBV  2463373   2098299  31.97%   4.628%
  9  10.733  1466 1470 1489 rBV  3755850   4064964  61.93%   8.966%
 10  11.433  1586 1589 1598 rBV  2303744   2027082  30.88%   4.471%
 
 11  11.980  1678 1682 1692 rBV2  194485    276614   4.21%   0.610%
 12  13.045  1858 1863 1866 rBV  5830534   6115579  93.17%  13.489%
 13  13.533  1941 1946 1952 rBV    67195     88697   1.35%   0.196%
 14  13.951  2014 2017 2028 rBV   297525    418477   6.38%   0.923%
 15  14.098  2038 2042 2056 rBV  1447382   1439305  21.93%   3.175%
 
 16  14.280  2067 2073 2091 rVB5  112036    300049   4.57%   0.662%
 17  14.504  2102 2111 2122 rVV7  109952    358991   5.47%   0.792%
 18  14.586  2122 2125 2137 rVB2   56544     91279   1.39%   0.201%
 19  15.004  2192 2196 2201 rVB    79187     89046   1.36%   0.196%
 20  15.657  2301 2307 2316 rBV  1028016   1376582  20.97%   3.036%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    45338186
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031324\
  Data File : BF137577.D                                          
  Acq On    : 13 Mar 2024  15:18
  Operator  : CG\JU
  Sample    : P1733‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF022924.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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Abundance TIC: BF137577.D\data.ms
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Abundance TIC: BF137577.D\data.ms

 8.181

 9.263

 9.939

10.733

11.433

11.980

13.045
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Time-->

Abundance TIC: BF137577.D\data.ms

13.533
13.951

14.098

14.28014.50414.586 15.004

15.657
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031324\
  Data File : BF137577.D                                          
  Acq On    : 13 Mar 2024  15:18
  Operator  : CG\JU
  Sample    : P1733‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF022924.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐     Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.311   22.67 ng        1489790   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.916

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 83
 2 2,2,4‐Trimethyl‐3‐pentanol          130 C8H18O         005162‐48‐1 39
 3 1,3‐Dioxolane, 2‐methyl‐             88 C4H8O2         000497‐26‐7 25
 4 Pentane, 3‐methoxy‐                 102 C6H14O         036839‐67‐5 12
 5 Silane, tetramethyl‐                 88 C4H12Si        000075‐76‐3 10

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130

5000

m/z-->

Abundance Scan 38 (2.311 min): BF137577.D\data.ms (-26) (-)
73.0

43.1
87.1

59.1

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130

5000

m/z-->

Abundance #5054: Butane, 2-methoxy-2-methyl-
73.0

43.0 87.0

29.0
59.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130

5000

m/z-->

Abundance #15764: 2,2,4-Trimethyl-3-pentanol
73.0

87.0

55.041.0

27.0
112.0 129.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130

5000

m/z-->

Abundance #2307: 1,3-Dioxolane, 2-methyl-
73.0

43.0

58.0
87.029.0

2.20 2.40 2.60

m/z  73.05  100.00%

2.20 2.40 2.60

m/z  43.10   38.80%

2.20 2.40 2.60

m/z  55.05   26.86%

2.20 2.40 2.60

m/z  87.10   25.08%

2.20 2.40 2.60

m/z  41.10   11.62%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031324\
  Data File : BF137577.D                                          
  Acq On    : 13 Mar 2024  15:18
  Operator  : CG\JU
  Sample    : P1733‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF022924.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  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.980    2.73 ng         276614   Phenanthrene‐d10           11.433

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 93
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 90
 4 8‐Methylnonanoic acid               172 C10H20O2       005963‐14‐4 83
 5 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 72

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1682 (11.980 min): BF137577.D\data.ms (-1678) (-)
73.043.0

129.1

213.2
157.1 185.299.1 256.3

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

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

5000

m/z-->

Abundance #92069: Tridecanoic acid
73.0

43.0

129.0

171.0
214.0

99.0

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

5000

m/z-->

Abundance #126203: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0

242.0199.0
157.0101.0

12.00

m/z  73.05  100.00%

12.00

m/z  43.05   92.09%

12.00

m/z  60.05   88.90%

12.00

m/z  57.10   71.05%

12.00

m/z  55.05   69.64%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031324\
  Data File : BF137577.D                                          
  Acq On    : 13 Mar 2024  15:18
  Operator  : CG\JU
  Sample    : P1733‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF022924.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  1‐Heptacosanol                  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.951    5.81 ng         418477   Chrysene‐d12               14.098

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Heptacosanol                      396 C27H56O        002004‐39‐9 91
 2 Heptadecyl heptafluorobutyrate      452 C21H35F7O2     959085‐66‐6 91
 3 1‐Hexacosanol                       382 C26H54O        000506‐52‐5 91
 4 Pentafluoropropionic acid, octad... 416 C21H37F5O2     959261‐25‐7 91
 5 Pentafluoropropionic acid, hepta... 402 C20H35F5O2     959218‐78‐1 91

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance Scan 2017 (13.951 min): BF137577.D\data.ms (-2014) (-)
57.1

111.1

248.2168.1 310.1

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #299848: 1-Heptacosanol
57.0

111.0

167.0 378.0222.0 278.0323.0

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #326112: Heptadecyl heptafluorobutyrate
57.0

111.0

169.0 238.0283.0 434.0

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #289621: 1-Hexacosanol
97.0

43.0

153.0
364.0209.0 264.0309.0

14.00

m/z  57.10  100.00%

14.00

m/z  43.05   85.92%

14.00

m/z  55.10   71.13%

14.00

m/z  83.10   68.75%

14.00

m/z  69.05   63.79%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031324\
  Data File : BF137577.D                                          
  Acq On    : 13 Mar 2024  15:18
  Operator  : CG\JU
  Sample    : P1733‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF022924.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Hexadecane                      Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.280    4.17 ng         300049   Chrysene‐d12               14.098

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 78
 2 Heptadecane                         240 C17H36         000629‐78‐7 60
 3 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 60
 4 Tetratetracontane                   619 C44H90         007098‐22‐8 60
 5 Pentacosane                         352 C25H52         000629‐99‐2 53

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance Scan 2073 (14.280 min): BF137577.D\data.ms (-2067) (-)
57.1

109.1
165.1 220.2 275.1 413.2

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #107216: Hexadecane
57.0

113.0 226.0169.0

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #123959: Heptadecane
57.0

113.0 240.0169.0

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #298427: Octacosane
57.0

113.0 169.0 225.0 281.0 394.0337.0

14.00 14.50

m/z  57.10  100.00%

14.00 14.50

m/z  71.05   63.06%

14.00 14.50

m/z  43.05   59.74%

14.00 14.50

m/z  85.10   45.28%

14.00 14.50

m/z  55.05   33.32%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031324\
  Data File : BF137577.D                                          
  Acq On    : 13 Mar 2024  15:18
  Operator  : CG\JU
  Sample    : P1733‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF022924.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  unknown14.504                   Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.504    4.99 ng         358991   Chrysene‐d12               14.098

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2(1H)‐Naphthalenone, octahydro‐1... 180 C12H20O        022738‐31‐4 38
 2 Bicyclo[3.1.0]hexan‐2‐one, 5‐(1‐... 138 C9H14O         000513‐20‐2 38
 3 5‐Cyclohexyl‐1‐pentene              152 C11H20         005729‐54‐4 35
 4 1H‐Indene, octahydro‐, cis‐         124 C9H16          004551‐51‐3 25
 5 Tricyclo[5.1.0.0(3,5)]octane‐2,6... 192 C12H16O2       016650‐33‐2 25

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance Scan 2111 (14.504 min): BF137577.D\data.ms (-2102) (-)
95.1

41.0

149.2 205.1 302.1

257.1 411.3

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #54945: 2(1H)-Naphthalenone, octahydro-1,4a-dimethyl-,
41.0

125.0

180.0

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #20293: Bicyclo[3.1.0]hexan-2-one, 5-(1-methylethyl)-
81.0

138.027.0

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #29485: 5-Cyclohexyl-1-pentene
96.0

41.0

152.0

14.50

m/z  95.10  100.00%

14.50

m/z  69.10   99.42%

14.50

m/z 109.10   75.62%

14.50

m/z  81.05   73.94%

14.50

m/z 123.10   70.58%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031324\
  Data File : BF137577.D                                          
  Acq On    : 13 Mar 2024  15:18
  Operator  : CG\JU
  Sample    : P1733‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF022924.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Butane, 2‐metho...   2.311    22.7  ng    1489790   1   6.916 1314170  20.0
n‐Hexadecanoic ...  11.980     2.7  ng     276614   4  11.433 2027080  20.0
1‐Heptacosanol      13.951     5.8  ng     418477   5  14.098 1439310  20.0
Hexadecane          14.280     4.2  ng     300049   5  14.098 1439310  20.0
unknown14.504       14.504     5.0  ng     358991   5  14.098 1439310  20.0
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