
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032822\
  Data File : BF127555.D                                          
  Acq On    : 28 Mar 2022  21:28
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2108‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 19   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‐BF032122.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF127555.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.440   186  196  213 rBV   254201    801464  34.49%   4.711%
  2   5.081   472  475  486 rBV    20207     33567   1.44%   0.197%
  3   5.463   536  540  560 rBV  2289895   2302775  99.11%  13.536%
  4   6.475   708  712  732 rBV  2414718   2323517 100.00%  13.658%
  5   6.834   769  773  781 rBV   615343    577061  24.84%   3.392%
 
  6   7.004   800  802  810 rVB    39099     37376   1.61%   0.220%
  7   7.398   865  869  881 rBV  1606421   1581460  68.06%   9.296%
  8   8.116   987  991  994 rBV   800834    761727  32.78%   4.478%
  9   8.140   994  995 1001 rVB    74509     46797   2.01%   0.275%
 10   8.834  1110 1113 1120 rVB    39018     38039   1.64%   0.224%
 
 11   8.928  1126 1129 1135 rVB    27828     23784   1.02%   0.140%
 12   9.187  1169 1173 1177 rBV  2308218   1889630  81.33%  11.108%
 13   9.869  1284 1289 1293 rBV  1028119    835070  35.94%   4.909%
 14   9.904  1293 1295 1301 rVB    59751     49354   2.12%   0.290%
 15  10.081  1320 1325 1328 rBV    38105     34137   1.47%   0.201%
 
 16  10.422  1378 1383 1387 rBV    48944     42454   1.83%   0.250%
 17  10.663  1420 1424 1434 rBV  1565073   1352149  58.19%   7.948%
 18  11.363  1539 1543 1545 rBV   897444    763964  32.88%   4.491%
 19  11.386  1545 1547 1551 rVB   174486    140610   6.05%   0.827%
 20  11.610  1581 1585 1591 rBV2   22231     24692   1.06%   0.145%
 
 21  11.880  1626 1631 1632 rBV2   32699     41603   1.79%   0.245%
 22  11.980  1645 1648 1650 rBV2   26491     24485   1.05%   0.144%
 23  12.580  1747 1750 1754 rBV   174199    146322   6.30%   0.860%
 24  12.810  1783 1789 1794 rBV   116087    128844   5.55%   0.757%
 25  12.945  1808 1812 1815 rBV  1427437   1329858  57.23%   7.817%
 
 26  13.769  1945 1952 1954 rBV2   16041     23376   1.01%   0.137%
 27  13.845  1958 1965 1978 rVV5   66774    224934   9.68%   1.322%
 28  14.010  1989 1993 1997 rBV   634885    615476  26.49%   3.618%
 29  14.039  1997 1998 2004 rVB    48652     36078   1.55%   0.212%
 30  14.386  2054 2057 2059 rBV4   30348     28913   1.24%   0.170%
 
 31  15.069  2170 2173 2174 rBV    33396     40127   1.73%   0.236%
 32  15.374  2222 2225 2231 rBV    21267     31297   1.35%   0.184%
 33  15.439  2233 2236 2239 rVV    27941     42347   1.82%   0.249%
 34  15.486  2241 2244 2256 rVB   466343    603775  25.99%   3.549%
 35  15.892  2309 2313 2319 rBV2   25447     34780   1.50%   0.204%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032822\
  Data File : BF127555.D                                          
  Acq On    : 28 Mar 2022  21:28
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2108‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 19   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‐BF032122.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 
                        Sum of corrected areas:    17011842
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032822\
  Data File : BF127555.D                                          
  Acq On    : 28 Mar 2022  21:28
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2108‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.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\BF032822\
  Data File : BF127555.D                                          
  Acq On    : 28 Mar 2022  21:28
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2108‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  (S)‐(+)‐1,2‐Propanediol         Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.440   27.78 ng         801464   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 (S)‐(+)‐1,2‐Propanediol              76 C3H8O2         004254‐15‐3 64
 2 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 56
 3 Propylene Glycol                     76 C3H8O2         000057‐55‐6 47
 4 R‐(‐)‐1,2‐propanediol                76 C3H8O2         004254‐14‐2 43
 5 Propanoic acid, 2‐hydroxy‐, meth... 104 C4H8O3         000547‐64‐8 9 

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 196 (3.440 min): BF127555.D\data.ms (-186) (-)
45.1

61.038.0 76.052.9

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80
0

5000

m/z-->

Abundance #1093: (S)-(+)-1,2-Propanediol
45.0

31.0 61.019.0 38.0 75.053.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80
0

5000

m/z-->

Abundance #342: Isopropyl Alcohol
45.0

27.0
19.0

59.038.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80
0

5000

m/z-->

Abundance #1083: Propylene Glycol
45.0

29.0 61.019.0 38.0 76.053.0

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  45.10  100.00%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  43.00   17.64%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  61.00    5.40%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  44.00    5.35%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  42.00    3.07%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032822\
  Data File : BF127555.D                                          
  Acq On    : 28 Mar 2022  21:28
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2108‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Trichloroacetic acid, penta...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.845    7.31 ng         224934   Chrysene‐d12               14.010

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Trichloroacetic acid, pentadecyl... 372 C17H31Cl3O2    074339‐53‐0 90
 2 E‐15‐Heptadecenal                   252 C17H32O        1000130‐97‐9 90
 3 Trichloroacetic acid, tetradecyl... 358 C16H29Cl3O2    074339‐52‐9 90
 4 1‐Hexacosene                        364 C26H52         018835‐33‐1 90
 5 Bromoacetic acid, octadecyl ester   390 C20H39BrO2     018992‐03‐5 87

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1965 (13.845 min): BF127555.D\data.ms (-1958) (-)
57.0

97.0

234.1
302.1151.9 200.1

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #280777: Trichloroacetic acid, pentadecyl ester
43.0

83.0

125.0
182.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #138490: E-15-Heptadecenal
43.0

83.0

125.0
252.0168.0 210.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #267412: Trichloroacetic acid, tetradecyl ester
43.0

83.0

125.0
168.0 241.0

13.50 14.00

m/z  57.00  100.00%

13.50 14.00

m/z  43.05   86.88%

13.50 14.00

m/z  55.00   84.80%

13.50 14.00

m/z  83.10   79.25%

13.50 14.00

m/z  69.05   66.26%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF032822\
  Data File : BF127555.D                                          
  Acq On    : 28 Mar 2022  21:28
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2108‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF032122.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
(S)‐(+)‐1,2‐Pro...   3.440    27.8  ng     801464   1   6.834  577061  20.0
Trichloroacetic...  13.845     7.3  ng     224934   5  14.010  615476  20.0
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