
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042922\
  Data File : BF127999.D                                          
  Acq On    : 29 Apr 2022  17:16
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2602‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   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: BF127999.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.546   549  554  557 rBV  2596357   2383909  78.84%  11.141%
  2   6.546   719  724  727 rBV  2428258   2507800  82.94%  11.720%
  3   6.922   784  788  791 rBV   909079    711943  23.55%   3.327%
  4   7.487   879  884  887 rBV  1822701   1696374  56.10%   7.928%
  5   8.204  1002 1006 1010 rBV  1091594    903865  29.89%   4.224%
 
  6   9.281  1184 1189 1192 rBV  3276635   3023626 100.00%  14.131%
  7   9.551  1231 1235 1240 rBV    69074     60358   2.00%   0.282%
  8   9.963  1301 1305 1309 rBV  1254574   1061220  35.10%   4.960%
  9  10.757  1435 1440 1443 rBV  2095322   1872599  61.93%   8.751%
 10  11.457  1555 1559 1562 rBV  1283103   1080329  35.73%   5.049%
 
 11  11.833  1620 1623 1627 rVB   114539     95002   3.14%   0.444%
 12  11.969  1641 1646 1659 rBV   288966    305508  10.10%   1.428%
 13  12.545  1739 1744 1746 rBV4   31240     38027   1.26%   0.178%
 14  12.592  1749 1752 1756 rBV    77046     69788   2.31%   0.326%
 15  12.669  1761 1765 1771 rBV    43771     53622   1.77%   0.251%
 
 16  12.757  1777 1780 1786 rBV2   50058     48007   1.59%   0.224%
 17  12.898  1799 1804 1807 rBV2   34697     37505   1.24%   0.175%
 18  13.045  1824 1829 1832 rBV  3000130   2650690  87.67%  12.388%
 19  13.569  1915 1918 1921 rBV    75108     66443   2.20%   0.311%
 20  14.016  1981 1994 2005 rBV5  274130   1094626  36.20%   5.116%
 
 21  14.098  2005 2008 2012 rVB   693403    651985  21.56%   3.047%
 22  14.410  2058 2061 2065 rVB    89529     77980   2.58%   0.364%
 23  15.221  2196 2199 2206 rVB2   38269     44333   1.47%   0.207%
 24  15.610  2259 2265 2272 rBV   515026    708855  23.44%   3.313%
 25  16.074  2340 2344 2351 rVB    52213     87155   2.88%   0.407%
 
 26  16.604  2430 2434 2446 rVB4   31911     66118   2.19%   0.309%
 
 
                        Sum of corrected areas:    21397667
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042922\
  Data File : BF127999.D                                          
  Acq On    : 29 Apr 2022  17:16
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2602‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   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\BF042922\
  Data File : BF127999.D                                          
  Acq On    : 29 Apr 2022  17:16
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2602‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   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  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.969    5.66 ng         305508   Phenanthrene‐d10           11.457

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 90
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 87
 4 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 70
 5 8‐Methylnonanoic acid               172 C10H20O2       005963‐14‐4 60
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Abundance Scan 1646 (11.969 min): BF127999.D\data.ms (-1641) (-)
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Abundance #109283: Tetradecanoic acid
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12.00

m/z  73.00  100.00%

12.00

m/z  43.05   94.14%

12.00

m/z  60.00   86.66%

12.00

m/z  41.05   74.23%

12.00

m/z  57.10   73.39%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042922\
  Data File : BF127999.D                                          
  Acq On    : 29 Apr 2022  17:16
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2602‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   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  2  Adipic acid, 2‐ethylhexyl o...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.569    2.04 ng          66443   Chrysene‐d12               14.098

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Adipic acid, 2‐ethylhexyl octyl ... 370 C22H42O4       1000324‐48‐6 90
 2 Hexanedioic acid, dioctyl ester     370 C22H42O4       000123‐79‐5 87
 3 Diisooctyl adipate                  370 C22H42O4       001330‐86‐5 86
 4 Hexanedioic acid, bis(2‐ethylhex... 370 C22H42O4       000103‐23‐1 86
 5 Adipic acid, isohexyl 2‐octyl ester 342 C20H38O4       1000324‐44‐8 47
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Abundance Scan 1918 (13.569 min): BF127999.D\data.ms (-1915) (-)
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Abundance #279326: Adipic acid, 2-ethylhexyl octyl ester
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Abundance #279246: Hexanedioic acid, dioctyl ester
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Abundance #279233: Diisooctyl adipate
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m/z 129.00  100.00%
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m/z  57.05   60.83%
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13.50
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042922\
  Data File : BF127999.D                                          
  Acq On    : 29 Apr 2022  17:16
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2602‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   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  unknown14.016                   Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.016   33.58 ng        1094630   Chrysene‐d12               14.098

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Formyl‐2,2,6‐trimethyl‐3‐cis‐(... 220 C15H24O        1000144‐10‐1 46
 2 2,2,6‐Trimethyl‐1‐(2‐methyl‐cycl... 218 C15H22O        1000188‐72‐8 45
 3 Sesquirosefuran                     218 C15H22O        039007‐93‐7 44
 4 6‐Octenal, 3,7‐dimethyl‐, (R)‐      154 C10H18O        002385‐77‐5 41
 5 Tetradecahydrocyclododeca[c]furan   210 C14H26O        042824‐62‐4 41
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Abundance Scan 1994 (14.016 min): BF127999.D\data.ms (-1981) (-)
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Abundance #99295: 1-Formyl-2,2,6-trimethyl-3-cis-(3-methylbut-2-eny
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Abundance #96806: 2,2,6-Trimethyl-1-(2-methyl-cyclobut-2-enyl)-hep
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Abundance #96741: Sesquirosefuran
69.0

123.0

175.0
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14.00

m/z  69.10  100.00%

14.00

m/z  55.10   86.57%

14.00

m/z  83.05   65.15%

14.00

m/z  43.10   64.13%

14.00

m/z  95.10   53.35%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042922\
  Data File : BF127999.D                                          
  Acq On    : 29 Apr 2022  17:16
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2602‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   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  5  Hentriacontane                  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.074    2.46 ng          87155   Perylene‐d12               15.610

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hentriacontane                      437 C31H64         000630‐04‐6 90
 2 Hexadecane, 1‐iodo‐                 352 C16H33I        000544‐77‐4 87
 3 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 87
 4 Pentacosane                         352 C25H52         000629‐99‐2 87
 5 Triacontane                         422 C30H62         000638‐68‐6 87
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Abundance Scan 2344 (16.074 min): BF127999.D\data.ms (-2340) (-)
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Abundance #320590: Hentriacontane
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Abundance #261135: Hexadecane, 1-iodo-
57.0

225.0113.0
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Abundance #307033: Octacosane, 2-methyl-
57.0

113.0
169.0 365.0225.0 281.0

16.00

m/z  57.10  100.00%

16.00

m/z  71.05   75.53%

16.00

m/z  43.00   56.93%

16.00

m/z  85.10   49.31%

16.00

m/z  55.10   19.75%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF042922\
  Data File : BF127999.D                                          
  Acq On    : 29 Apr 2022  17:16
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2602‐05
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
n‐Hexadecanoic ...  11.969     5.7  ng     305508   4  11.457 1080330  20.0
Adipic acid, 2‐...  13.569     2.0  ng      66443   5  14.098  651985  20.0
unknown14.016       14.016    33.6  ng    1094630   5  14.098  651985  20.0
Hentriacontane      16.074     2.5  ng      87155   6  15.610  708855  20.0
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