
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101421\
  Data File : BF125845.D                                          
  Acq On    : 14 Oct 2021  15:27
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M4191‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   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‐BF100721.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF125845.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.457   567  573  576 rBV  3949600   4263249  80.44%  11.690%
  2   6.463   738  744  747 rBV  3930131   4308518  81.29%  11.814%
  3   6.833   803  807  810 rBV  1215868    936744  17.67%   2.569%
  4   7.392   897  902  905 rBV  2832225   2806655  52.96%   7.696%
  5   8.016  1004 1008 1021 rBV   718831    622710  11.75%   1.707%
 
  6   8.116  1021 1025 1028 rBV  1459618   1302535  24.58%   3.572%
  7   9.192  1202 1208 1211 rBV  5412875   5299867 100.00%  14.532%
  8   9.304  1224 1227 1231 rVB   118355     92530   1.75%   0.254%
  9   9.863  1318 1322 1326 rBV  1708158   1525725  28.79%   4.184%
 10  10.651  1452 1456 1460 rBV  3364658   3262305  61.55%   8.945%
 
 11  11.345  1570 1574 1577 rBV  1675448   1584700  29.90%   4.345%
 12  11.368  1577 1578 1582 rVV   380690    244031   4.60%   0.669%
 13  11.416  1582 1586 1590 rVB3  126573    118369   2.23%   0.325%
 14  11.745  1638 1642 1646 rBV    64286     58707   1.11%   0.161%
 15  11.874  1661 1664 1669 rBV   431628    353637   6.67%   0.970%
 
 16  12.445  1756 1761 1764 rVB4   94419     96776   1.83%   0.265%
 17  12.557  1777 1780 1785 rVB   505658    394450   7.44%   1.082%
 18  12.657  1794 1797 1803 rBV4  128634    148460   2.80%   0.407%
 19  12.786  1809 1819 1822 rBV   388675    410249   7.74%   1.125%
 20  12.933  1840 1844 1847 rBV  5163985   5062711  95.53%  13.882%
 
 21  13.510  1931 1942 1946 rBV4   33709     69555   1.31%   0.191%
 22  13.827  1992 1996 2006 rBV2  232948    323168   6.10%   0.886%
 23  13.980  2014 2022 2025 rBV  1347963   1332101  25.13%   3.653%
 24  14.004  2025 2026 2029 rVB   156441     88889   1.68%   0.244%
 25  14.833  2164 2167 2173 rVB2   63780     84360   1.59%   0.231%
 
 26  15.009  2193 2197 2200 rBV   124611    183090   3.45%   0.502%
 27  15.304  2244 2247 2253 rVB    70274     92177   1.74%   0.253%
 28  15.368  2254 2258 2264 rBV    98471    117329   2.21%   0.322%
 29  15.433  2264 2269 2273 rBV   906387   1122231  21.17%   3.077%
 30  16.862  2508 2512 2520 rVB2   50049     97919   1.85%   0.268%
 
 31  17.297  2581 2586 2591 rVB2   38987     65932   1.24%   0.181%
 
 
                        Sum of corrected areas:    36469679
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101421\
  Data File : BF125845.D                                          
  Acq On    : 14 Oct 2021  15:27
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M4191‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF100721.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\BF101421\
  Data File : BF125845.D                                          
  Acq On    : 14 Oct 2021  15:27
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M4191‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF100721.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.016    9.56 ng         622710   Naphthalene‐d8              8.116

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐        162 C8H18O3        000112‐34‐5 90
 2 Ethanol, 1‐(2‐butoxyethoxy)‐        162 C8H18O3        054446‐78‐5 83
 3 Ethanol, 2‐[2‐(2‐methylpropoxy)e... 162 C8H18O3        018912‐80‐6 64
 4 Ethylene glycol monoisobutyl ether  118 C6H14O2        004439‐24‐1 64
 5 2‐Propanol, 1‐butoxy‐               132 C7H16O2        005131‐66‐8 53

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1008 (8.016 min): BF125845.D\data.ms (-1004) (-)
57.1

75.0
101.139.1 132.1

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #38401: Ethanol, 2-(2-butoxyethoxy)-
57.0

29.0

75.0
100.0 132.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #38399: Ethanol, 1-(2-butoxyethoxy)-
57.0

29.0 75.0
100.0 132.0 163.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #38409: Ethanol, 2-[2-(2-methylpropoxy)ethoxy]-
45.0

89.0

27.0
71.0 119.0 144.0

7.60 7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  57.10  100.00%

7.60 7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  45.10   88.42%

7.60 7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  41.10   32.03%

7.60 7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  75.00   20.74%

7.60 7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  56.10   15.69%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101421\
  Data File : BF125845.D                                          
  Acq On    : 14 Oct 2021  15:27
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M4191‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF100721.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  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.874    4.46 ng         353637   Phenanthrene‐d10           11.345

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 94
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 92
 4 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 76
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 64

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1664 (11.874 min): BF125845.D\data.ms (-1661) (-)
73.0

43.0

129.1 192.1

157.199.0 256.1227.2

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

5000

m/z-->

Abundance #143511: n-Hexadecanoic acid
73.0

43.0 129.0 256.0

213.0

157.0 185.0
101.0

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

5000

m/z-->

Abundance #92069: Tridecanoic acid
73.0

43.0

129.0

171.0
214.0

99.0

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

5000

m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

43.0

129.0
228.0185.0

99.0 157.0

11.50 12.00

m/z  73.00  100.00%

11.50 12.00

m/z  60.00   79.86%

11.50 12.00

m/z  43.05   75.44%

11.50 12.00

m/z  57.10   69.10%

11.50 12.00

m/z  55.10   57.40%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101421\
  Data File : BF125845.D                                          
  Acq On    : 14 Oct 2021  15:27
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M4191‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF100721.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  1‐Hexacosene                    Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.827    4.85 ng         323168   Chrysene‐d12               13.980

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexacosene                        364 C26H52         018835‐33‐1 93
 2 1‐Heneicosanol                      312 C21H44O        015594‐90‐8 93
 3 1‐Heptacosanol                      396 C27H56O        002004‐39‐9 93
 4 n‐Tetracosanol‐1                    354 C24H50O        000506‐51‐4 93
 5 1‐Heneicosyl formate                340 C22H44O2       077899‐03‐7 93

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1996 (13.827 min): BF125845.D\data.ms (-1992) (-)
57.1

230.1
111.1

167.0 432.2

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #273800: 1-Hexacosene
57.0

111.0

167.0 364.0238.0 292.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #215083: 1-Heneicosanol
55.0

111.0

167.0 266.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #299848: 1-Heptacosanol
57.0

111.0

167.0 378.0222.0 278.0323.0

13.50 14.00

m/z  57.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  83.05   88.85%

13.50 14.00

m/z  55.10   83.87%

13.50 14.00

m/z  43.05   82.14%

13.50 14.00

m/z  97.10   77.10%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF101421\
  Data File : BF125845.D                                          
  Acq On    : 14 Oct 2021  15:27
  Operator  : JU/CG
  Sample    : M4191‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_F\METHODS\8270‐BF100721.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Ethanol, 2‐(2‐b...   8.016     9.6  ng     622710   2   8.116 1302540  20.0
n‐Hexadecanoic ...  11.874     4.5  ng     353637   4  11.345 1584700  20.0
1‐Hexacosene        13.827     4.8  ng     323168   5  13.980 1332100  20.0
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