
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF100722\
  Data File : BF130585.D                                          
  Acq On    : 07 Oct 2022  20:50
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N5046‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   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‐BF091422.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF130585.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.787   454  459  472 rVB   382295    488993  29.53%   4.080%
  2   5.216   528  532  550 rBV  1707582   1582355  95.55%  13.203%
  3   5.622   597  601  608 rBV    30978     31866   1.92%   0.266%
  4   6.257   705  709  712 rBV  1747655   1453915  87.79%  12.131%
  5   6.610   766  769  773 rBV   533765    428900  25.90%   3.579%
 
  6   7.181   862  866  869 rBV  1254702    991483  59.87%   8.273%
  7   7.839   971  978  984 rBV5   14095     45694   2.76%   0.381%
  8   7.892   984  987  994 rVB   675749    528323  31.90%   4.408%
  9   8.969  1166 1170 1173 rBV  2143853   1656054 100.00%  13.818%
 10   9.092  1187 1191 1200 rBV    22527     25070   1.51%   0.209%
 
 11   9.639  1281 1284 1288 rBV   634856    492552  29.74%   4.110%
 12  10.428  1414 1418 1431 rVB  1111164    907917  54.82%   7.575%
 13  11.122  1532 1536 1539 rBV   530988    430582  26.00%   3.593%
 14  11.663  1624 1628 1631 rBV3   19394     22934   1.38%   0.191%
 15  12.227  1717 1724 1727 rBV2   61823     53731   3.24%   0.448%
 
 16  12.327  1736 1741 1745 rBV2   39576     43076   2.60%   0.359%
 17  12.557  1775 1780 1783 rBV    35078     34491   2.08%   0.288%
 18  12.704  1801 1805 1809 rBV  1639788   1452563  87.71%  12.120%
 19  13.751  1975 1983 1986 rBV   620122    579302  34.98%   4.834%
 20  14.233  2062 2065 2068 rVB    27507     22383   1.35%   0.187%
 
 21  14.527  2112 2115 2118 rBV    21770     21889   1.32%   0.183%
 22  14.751  2150 2153 2156 rBV    31227     41772   2.52%   0.349%
 23  14.827  2163 2166 2171 rVB2   41603     41349   2.50%   0.345%
 24  15.074  2206 2208 2213 rVB    25023     27284   1.65%   0.228%
 25  15.133  2214 2218 2222 rBV   461252    509144  30.74%   4.248%
 
 26  15.545  2285 2288 2294 rBV2   35928     50250   3.03%   0.419%
 27  17.115  2553 2555 2563 rVB9   15178     21109   1.27%   0.176%
 
 
                        Sum of corrected areas:    11984981
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF100722\
  Data File : BF130585.D                                          
  Acq On    : 07 Oct 2022  20:50
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N5046‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091422.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\BF100722\
  Data File : BF130585.D                                          
  Acq On    : 07 Oct 2022  20:50
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N5046‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091422.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.787   22.80 ng         488993   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.610

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 64
 2 Propane, 2‐methyl‐2‐(1‐methyleth... 116 C7H16O         017348‐59‐3 53
 3 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 23
 4 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 10
 5 5‐Hexen‐2‐one                        98 C6H10O         000109‐49‐9 9 
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Abundance #21825: Acetic acid, cyano-, 1,1-dimethylethyl ester
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41.0

126.073.0 142.0

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  43.05  100.00%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  59.10   62.69%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z 101.10   22.63%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  58.10   15.22%

4.40 4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  41.05    9.10%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF100722\
  Data File : BF130585.D                                          
  Acq On    : 07 Oct 2022  20:50
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N5046‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091422.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‐Octadecenoic acid (Z)‐, m...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.227    2.50 ng          53731   Phenanthrene‐d10           11.122

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9‐Octadecenoic acid (Z)‐, methyl... 296 C19H36O2       000112‐62‐9 93
 2 10‐Octadecenoic acid, methyl ester  296 C19H36O2       013481‐95‐3 91
 3 trans‐13‐Octadecenoic acid, meth... 296 C19H36O2       1000333‐61‐3 91
 4 13‐Octadecenoic acid, methyl ester  296 C19H36O2       056554‐47‐3 91
 5 Methyl myristoleate                 240 C15H28O2       056219‐06‐8 90
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Abundance #194419: 10-Octadecenoic acid, methyl ester
55.0

87.0

264.0
123.0 222.0180.0 296.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #194454: trans-13-Octadecenoic acid, methyl ester
55.0

97.0

264.0222.0180.0138.0 296.015.0

12.00 12.50
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF100722\
  Data File : BF130585.D                                          
  Acq On    : 07 Oct 2022  20:50
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N5046‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091422.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
2‐Pentanone, 4‐...   4.787    22.8  ng     488993   1   6.610  428900  20.0
9‐Octadecenoic ...  12.227     2.5  ng      53731   4  11.122  430582  20.0
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