
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF080221\
  Data File : BF124901.D                                          
  Acq On    :  2 Aug 2021  11:27
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3216‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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‐BF072221.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF124901.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.463   571  574  578 rBB    76274     63750  27.01%   5.927%
  2   6.475   743  746  749 rBV    53808     40212  17.04%   3.739%
  3   6.851   808  810  813 rBB    34232     27001  11.44%   2.510%
  4   7.422   902  907  909 rBB   111823    110969  47.02%  10.317%
  5   8.039  1009 1012 1018 rBB    11790     11970   5.07%   1.113%
 
  6   8.134  1025 1028 1031 rBB    46714     37372  15.84%   3.475%
  7   9.210  1207 1211 1214 rBV   230026    208696  88.43%  19.404%
  8   9.892  1323 1327 1330 rBB    51887     44167  18.71%   4.106%
  9  10.680  1457 1461 1464 rBV   160416    125812  53.31%  11.697%
 10  11.375  1576 1579 1582 rBV    59606     45822  19.42%   4.260%
 
 11  11.904  1665 1669 1675 rBV    34876     31182  13.21%   2.899%
 12  12.686  1796 1802 1811 rVB    32554     31899  13.52%   2.966%
 13  12.963  1845 1849 1852 rBV   275687    236006 100.00%  21.943%
 14  14.010  2024 2027 2030 rBB    37855     31533  13.36%   2.932%
 15  15.480  2273 2277 2281 rBB2   20653     24687  10.46%   2.295%
 
 16  16.433  2434 2439 2444 rBV3    1891      4475   1.90%   0.416%
 
 
                        Sum of corrected areas:     1075553
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF080221\
  Data File : BF124901.D                                          
  Acq On    :  2 Aug 2021  11:27
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3216‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF072221.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\BF080221\
  Data File : BF124901.D                                          
  Acq On    :  2 Aug 2021  11:27
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3216‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF072221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown8.039                    Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.039    6.41 ng          11970   Naphthalene‐d8              8.134

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethylene glycol monoisobutyl ether  118 C6H14O2        004439‐24‐1 9 
 2 Ethanol, 2‐butoxy‐                  118 C6H14O2        000111‐76‐2 9 
 3 1‐Butanamine, 2‐methyl‐              87 C5H13N         000096‐15‐1 7 
 4 1‐Pentanamine                        87 C5H13N         000110‐58‐7 5 
 5 Aziridine, 1‐(methoxymethyl)‐        87 C4H9NO         001497‐83‐2 5 

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1012 (8.039 min): BF124901.D\data.ms (-1009) (-)
57.145.0

75.0 87.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #10089: Ethylene glycol monoisobutyl ether
57.0

45.0

29.0 75.0
87.0

18.0 100.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #10027: Ethanol, 2-butoxy-
57.0

45.0
29.0

87.0
75.0 100.015.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #2156: 1-Butanamine, 2-methyl-
30.0

41.0 56.0 87.018.0 70.0

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  57.10  100.00%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  45.00   92.99%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  41.10   47.98%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  43.00   19.00%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  75.00   15.83%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF080221\
  Data File : BF124901.D                                          
  Acq On    :  2 Aug 2021  11:27
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3216‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF072221.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  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.904   13.61 ng          31182   Phenanthrene‐d10           11.374

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 98
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 90
 3 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 80
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 74
 5 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 53

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1669 (11.904 min): BF124901.D\data.ms (-1665) (-)
43.0 73.0

129.0

213.1157.1185.0 256.1101.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

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
0

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0

199.0 242.0
101.0 157.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #92063: Tridecanoic acid
73.0

43.0

129.0

171.0

214.0101.0
15.0

12.00

m/z  43.00  100.00%

12.00

m/z  73.00   98.68%

12.00

m/z  60.00   92.37%

12.00

m/z  41.10   90.38%

12.00

m/z  55.00   85.36%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF080221\
  Data File : BF124901.D                                          
  Acq On    :  2 Aug 2021  11:27
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3216‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF072221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Tridecanoic acid                Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.686   13.92 ng          31899   Phenanthrene‐d10           11.374

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 64
 2 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 64
 3 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 53
 4 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 47
 5 Isoamyl nitrite                     117 C5H11NO2       000110‐46‐3 22

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1802 (12.686 min): BF124901.D\data.ms (-1796) (-)
43.1

73.1

129.0

185.1 241.1
159.799.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240
0

5000

m/z-->

Abundance #92070: Tridecanoic acid
73.0

43.0

129.0
171.0 214.0

98.0
18.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240
0

5000

m/z-->

Abundance #109284: Tetradecanoic acid
73.0

129.0

43.0
185.0

228.0

98.0
157.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240
0

5000

m/z-->

Abundance #60689: Undecanoic acid
60.0

129.029.0
87.0 186.0157.0

12.50 13.00

m/z  43.10  100.00%

12.50 13.00

m/z  73.10   81.62%

12.50 13.00

m/z  57.10   77.24%

12.50 13.00

m/z  41.10   76.11%

12.50 13.00

m/z  60.00   74.36%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF080221\
  Data File : BF124901.D                                          
  Acq On    :  2 Aug 2021  11:27
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3216‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF072221.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  unknown16.433                   Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.433    3.63 ng           4475   Perylene‐d12               15.480

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 5H‐Tetrazol‐5‐amine                  85 CH3N5          1000273‐02‐0 4 
 2 Azetidine, 2‐methyl‐                 71 C4H9N          019812‐49‐8 3 
 3 Azetidine, 1‐methyl‐                 71 C4H9N          004923‐79‐9 3 
 4 Sulfurous acid, isobutyl pentyl ... 208 C9H20O3S       1000309‐13‐8 2 
 5 Pentane, 2,2‐dimethyl‐              100 C7H16          000590‐35‐2 2 

20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80 85 90
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2439 (16.433 min): BF124901.D\data.ms (-2434) (-)
57.0

71.1
43.0

85.0

20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80 85 90
0

5000

m/z-->

Abundance #1789: 5H-Tetrazol-5-amine
57.0

85.0

42.0
69.0

20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80 85 90
0

5000

m/z-->

Abundance #699: Azetidine, 2-methyl-
28.0

42.0

56.0
71.0

20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80 85 90
0

5000

m/z-->

Abundance #700: Azetidine, 1-methyl-
28.0

42.0

56.0
71.0

16.50

m/z  57.00  100.00%

16.50

m/z  71.10   58.88%

16.50

m/z  43.00   52.73%

16.50

m/z  85.00   46.58%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF080221\
  Data File : BF124901.D                                          
  Acq On    :  2 Aug 2021  11:27
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M3216‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF072221.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown8.039         8.039     6.4  ng      11970   2   8.134   37372  20.0
n‐Hexadecanoic ...  11.904    13.6  ng      31182   4  11.374   45822  20.0
Tridecanoic acid    12.686    13.9  ng      31899   4  11.374   45822  20.0
unknown16.433       16.433     3.6  ng       4475   6  15.480   24687  20.0
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