
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF051922\
  Data File : BF128349.D                                          
  Acq On    : 19 May 2022  21:25
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2864‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   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‐BF050922.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF128349.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.093   474  477  486 rVB    24483     31681   1.68%   0.235%
  2   5.487   540  544  565 rBV  1845598   1828672  96.73%  13.542%
  3   6.498   711  716  732 rBV  1780736   1877349  99.31%  13.903%
  4   6.863   774  778  782 rBV   633141    517297  27.36%   3.831%
  5   7.428   870  874  877 rBV  1389709   1235579  65.36%   9.150%
 
  6   8.145   992  996 1004 rBV   784590    650863  34.43%   4.820%
  7   9.222  1174 1179 1182 rBV  2070544   1890473 100.00%  14.000%
  8   9.904  1291 1295 1298 rBV   823969    694274  36.72%   5.142%
  9  10.698  1426 1430 1444 rBV  1262626   1236798  65.42%   9.159%
 10  11.392  1545 1548 1552 rBV   808747    707210  37.41%   5.237%
 
 11  12.980  1814 1818 1821 rBV  1805493   1524056  80.62%  11.287%
 12  13.898  1966 1974 1989 rBV4   57665    206298  10.91%   1.528%
 13  14.045  1995 1999 2002 rBV   496954    473777  25.06%   3.509%
 14  14.133  2010 2014 2018 rBV    24815     25240   1.34%   0.187%
 15  14.786  2121 2125 2132 rBV2   55207     61496   3.25%   0.455%
 
 16  15.533  2246 2252 2258 rBV2  415274    542181  28.68%   4.015%
 
 
                        Sum of corrected areas:    13503244
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF051922\
  Data File : BF128349.D                                          
  Acq On    : 19 May 2022  21:25
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2864‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF050922.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\BF051922\
  Data File : BF128349.D                                          
  Acq On    : 19 May 2022  21:25
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2864‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF050922.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Dichloroacetic acid, heptad...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.898    8.71 ng         206298   Chrysene‐d12               14.045

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dichloroacetic acid, heptadecyl ... 366 C19H36Cl2O2    1000282‐98‐2 95
 2 Trichloroacetic acid, pentadecyl... 372 C17H31Cl3O2    074339‐53‐0 95
 3 Heptafluorobutyric acid, n‐tetra... 410 C18H29F7O2     007365‐36‐8 94
 4 2‐ Chloropropionic acid, octadec... 360 C21H41ClO2     088104‐31‐8 94
 5 Heptafluorobutyric acid, pentade... 424 C19H31F7O2     959261‐23‐5 93
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m/z  57.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  55.05   98.86%

13.50 14.00

m/z  83.05   91.22%

13.50 14.00

m/z  43.05   90.23%

13.50 14.00

m/z  69.10   78.24%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF051922\
  Data File : BF128349.D                                          
  Acq On    : 19 May 2022  21:25
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2864‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF050922.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.786    2.60 ng          61496   Chrysene‐d12               14.045

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9‐Octadecenamide, (Z)‐              281 C18H35NO       000301‐02‐0 95
 2 13‐Docosenamide, (Z)‐               337 C22H43NO       000112‐84‐5 76
 3 Hexadecanamide                      255 C16H33NO       000629‐54‐9 59
 4 Octadecanamide                      283 C18H37NO       000124‐26‐5 59
 5 Palmitoleamide                      253 C16H31NO       106010‐22‐4 58
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Abundance Scan 2125 (14.786 min): BF128349.D\data.ms (-2121) (-)
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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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Abundance #245085: 13-Docosenamide, (Z)-
59.0

126.0
337.0240.0170.0 277.0
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m/z-->

Abundance #142059: Hexadecanamide
59.0

114.0 255.0212.0170.0

14.50 15.00

m/z  59.10  100.00%

14.50 15.00

m/z  72.00   62.53%

14.50 15.00

m/z  55.05   55.45%

14.50 15.00

m/z  41.05   35.52%

14.50 15.00

m/z  43.10   31.35%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF051922\
  Data File : BF128349.D                                          
  Acq On    : 19 May 2022  21:25
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N2864‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF050922.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Dichloroacetic ...  13.898     8.7  ng     206298   5  14.045  473777  20.0
9‐Octadecenamid...  14.786     2.6  ng      61496   5  14.045  473777  20.0
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