
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042622\
  Data File : BF127923.D                                          
  Acq On    : 26 Apr 2022  20:12
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2479‐05
  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‐BF042222.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF127923.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.328     3    7   16 rVB   294055    389434   7.49%   1.214%
  2   5.210   493  497  504 rVB    47087     66165   1.27%   0.206%
  3   5.575   553  559  562 rBV  3853866   4035737  77.62%  12.582%
  4   6.569   722  728  731 rBV  3725535   4264026  82.01%  13.294%
  5   6.939   787  791  795 rVB  1127774    892018  17.16%   2.781%
 
  6   7.504   881  887  890 rBV  2534576   2986769  57.44%   9.312%
  7   7.669   911  915  919 rVB    86921     77739   1.50%   0.242%
  8   8.222  1005 1009 1013 rBV  1258326   1178933  22.67%   3.676%
  9   9.304  1186 1193 1196 rBV  4631454   5199449 100.00%  16.210%
 10   9.980  1303 1308 1312 rBV  1516738   1386003  26.66%   4.321%
 
 11  10.780  1438 1444 1447 rBV  3065404   3252473  62.55%  10.140%
 12  11.474  1558 1562 1565 rBV  1642888   1401228  26.95%   4.369%
 13  11.851  1623 1626 1630 rVB    77011     68546   1.32%   0.214%
 14  11.986  1644 1649 1654 rBV3   72032     93672   1.80%   0.292%
 15  12.692  1765 1769 1774 rBV    88178    103555   1.99%   0.323%
 
 16  12.868  1796 1799 1802 rBV2   63783     58687   1.13%   0.183%
 17  12.921  1802 1808 1810 rBV    90676     88885   1.71%   0.277%
 18  13.068  1827 1833 1836 rBV  4241905   4511222  86.76%  14.065%
 19  13.533  1909 1912 1917 rBV    95275     94439   1.82%   0.294%
 20  13.586  1917 1921 1924 rVB2   45083     53385   1.03%   0.166%
 
 21  14.033  1991 1997 2004 rBV3   85535    231254   4.45%   0.721%
 22  14.121  2008 2012 2015 rBV   881172    805713  15.50%   2.512%
 23  15.639  2264 2270 2278 rVB   599029    835277  16.06%   2.604%
 
 
                        Sum of corrected areas:    32074609
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042622\
  Data File : BF127923.D                                          
  Acq On    : 26 Apr 2022  20:12
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2479‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF042222.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\BF042622\
  Data File : BF127923.D                                          
  Acq On    : 26 Apr 2022  20:12
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2479‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF042222.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.328    8.73 ng         389434   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.939

 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 40
 3 1,3‐Dioxolane, 2‐methyl‐             88 C4H8O2         000497‐26‐7 23
 4 Acetamide, N‐ethyl‐                  87 C4H9NO         000625‐50‐3 22
 5 Pentane, 3‐methoxy‐                 102 C6H14O         036839‐67‐5 12
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0
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m/z-->

Abundance Scan 7 (2.328 min): BF127923.D\data.ms (-3) (-)
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Abundance #5054: Butane, 2-methoxy-2-methyl-
73.0

43.0 87.0
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Abundance #15764: 2,2,4-Trimethyl-3-pentanol
73.0

87.0
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m/z-->

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

43.0

58.0
87.029.0

2.40 2.50 2.60 2.70

m/z  73.10  100.00%

2.40 2.50 2.60 2.70

m/z  43.10   38.45%

2.40 2.50 2.60 2.70

m/z  55.05   24.89%

2.40 2.50 2.60 2.70

m/z  87.10   24.58%

2.40 2.50 2.60 2.70

m/z  41.10   12.02%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042622\
  Data File : BF127923.D                                          
  Acq On    : 26 Apr 2022  20:12
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2479‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF042222.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  9‐Octadecenamide, (Z)‐          Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.533    2.34 ng          94439   Chrysene‐d12               14.121

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9‐Octadecenamide, (Z)‐              281 C18H35NO       000301‐02‐0 98
 2 Palmitoleamide                      253 C16H31NO       106010‐22‐4 78
 3 Pentadecanamide, 15‐bromo‐          319 C15H30BrNO     1000163‐86‐1 50
 4 Octadecanamide                      283 C18H37NO       000124‐26‐5 47
 5 Octanamide                          143 C8H17NO        000629‐01‐6 47
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0
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m/z-->

Abundance Scan 1912 (13.533 min): BF127923.D\data.ms (-1909) (-)
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Abundance #174775: 9-Octadecenamide, (Z)-
59.0

98.018.0 140.0 281.0184.0 238.0
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m/z-->

Abundance #139496: Palmitoleamide
59.0

126.0
253.0210.0168.0
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0
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m/z-->

Abundance #223057: Pentadecanamide, 15-bromo-
59.0

240.0
114.0 321.0278.0156.0 198.0

13.50

m/z  59.00  100.00%

13.50

m/z  72.00   75.65%

13.50

m/z  55.05   36.11%

13.50

m/z  41.00   34.39%

13.50

m/z  43.10   25.89%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042622\
  Data File : BF127923.D                                          
  Acq On    : 26 Apr 2022  20:12
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2479‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF042222.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Heptafluorobutyric acid, pe...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.033    5.74 ng         231254   Chrysene‐d12               14.121

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptafluorobutyric acid, pentade... 424 C19H31F7O2     959261‐23‐5 94
 2 Trifluoroacetoxy hexadecane         338 C18H33F3O2     006222‐03‐3 94
 3 Pentafluoropropionic acid, penta... 374 C18H31F5O2     959092‐08‐1 94
 4 Trifluoroacetic acid, pentadecyl... 324 C17H31F3O2     959010‐23‐2 91
 5 Pentafluoropropionic acid, hexad... 388 C19H33F5O2     006222‐07‐7 89

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1997 (14.033 min): BF127923.D\data.ms (-1991) (-)
43.1

97.1

140.1 234.0186.9 284.1 341.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #314817: Heptafluorobutyric acid, pentadecyl ester
57.0

111.0

169.0
255.0 406.0212.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #245846: Trifluoroacetoxy hexadecane
57.0

111.0

196.0 269.0 320.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #282680: Pentafluoropropionic acid, pentadecyl ester
57.0

111.0

210.0154.0 255.0 356.0

14.00

m/z  43.10  100.00%

14.00

m/z  57.10   96.17%

14.00

m/z  55.10   94.96%

14.00

m/z  69.10   87.36%

14.00

m/z  83.10   84.45%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042622\
  Data File : BF127923.D                                          
  Acq On    : 26 Apr 2022  20:12
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2479‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF042222.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...   2.328     8.7  ng     389434   1   6.939  892018  20.0
9‐Octadecenamid...  13.533     2.3  ng      94439   5  14.121  805713  20.0
Heptafluorobuty...  14.033     5.7  ng     231254   5  14.121  805713  20.0
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