
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM032724\
  Data File : BM044780.D                                          
  Acq On    : 27 Mar 2024  15:41
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P1869‐07
  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_M\Methods\8270‐BM031324.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BM044780.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.516    70   73   87 rBV    99059    150078   4.84%   0.627%
  2   5.298   369  376  387 rBV  1880107   2694554  86.86%  11.263%
  3   6.869   635  643  659 rBV  1625557   2651782  85.48%  11.084%
  4   7.686   775  782  789 rBV   588024    927610  29.90%   3.877%
  5   8.845   972  979  994 rBV  1002310   1677516  54.07%   7.012%
 
  6  10.463  1247 1254 1269 rBV   660139   1136585  36.64%   4.751%
  7  11.222  1378 1383 1394 rBV2   34793     81839   2.64%   0.342%
  8  12.945  1670 1676 1689 rBV  1796260   2782872  89.71%  11.632%
  9  13.992  1849 1854 1866 rBV7   16942     42553   1.37%   0.178%
 10  14.333  1905 1912 1922 rBV   769209   1205458  38.86%   5.039%
 
 11  14.557  1943 1950 1957 rVB7   13315     32402   1.04%   0.135%
 12  15.833  2160 2167 2184 rBV  1308739   2010401  64.81%   8.403%
 13  17.092  2373 2381 2393 rBV   829398   1279138  41.23%   5.347%
 14  17.998  2530 2535 2547 rBV   321945    515157  16.61%   2.153%
 15  19.168  2729 2734 2737 rBV3   31478     52485   1.69%   0.219%
 
 16  19.286  2750 2754 2763 rBV   143029    235177   7.58%   0.983%
 17  19.733  2824 2830 2841 rBV  2485879   3102226 100.00%  12.967%
 18  21.015  3045 3048 3056 rBV2  231406    301334   9.71%   1.260%
 19  21.291  3090 3095 3105 rBV  1071685   1491045  48.06%   6.232%
 20  23.538  3471 3477 3485 rVB   821068   1554274  50.10%   6.497%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    23924486
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM032724\
  Data File : BM044780.D                                          
  Acq On    : 27 Mar 2024  15:41
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P1869‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031324.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_M\Data\BM032724\
  Data File : BM044780.D                                          
  Acq On    : 27 Mar 2024  15:41
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P1869‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031324.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Propylene Glycol                Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.516    3.24 ng         150078   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.686

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Propylene Glycol                     76 C3H8O2         000057‐55‐6 72
 2 (S)‐(+)‐1,2‐Propanediol              76 C3H8O2         004254‐15‐3 39
 3 R‐(‐)‐1,2‐propanediol                76 C3H8O2         004254‐14‐2 9 
 4 Propanoic acid, 2‐hydroxy‐, meth... 104 C4H8O3         000547‐64‐8 9 
 5 Formic acid, 1‐methylpropyl ester   102 C5H10O2        000589‐40‐2 9 

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 73 (3.516 min): BM044780.D\data.ms (-70) (-)
45.0

75.1 109.0 191.9146.9
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Abundance #1093: (S)-(+)-1,2-Propanediol
45.0

19.0 75.0
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5000

m/z-->

Abundance #1091: R-(-)-1,2-propanediol
45.0

19.0
76.0

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  44.95  100.00%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  43.00   19.77%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  61.00    6.10%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  44.00    4.66%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  42.00    2.73%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM032724\
  Data File : BM044780.D                                          
  Acq On    : 27 Mar 2024  15:41
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P1869‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031324.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  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.998    8.05 ng         515157   Phenanthrene‐d10           17.092

 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 93
 4 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 87
 5 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 76

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance Scan 2535 (17.998 min): BM044780.D\data.ms (-2530) (-
73.0

129.0

213.1
171.0 256.1

326.8

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

213.0 256.0171.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #92069: Tridecanoic acid
73.0

129.0
29.0 171.0

214.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

129.0
29.0 228.0185.0

18.00

m/z  73.00  100.00%

18.00

m/z  43.00   92.44%

18.00

m/z  59.95   89.53%

18.00

m/z  41.00   74.52%

18.00

m/z  57.00   71.74%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM032724\
  Data File : BM044780.D                                          
  Acq On    : 27 Mar 2024  15:41
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P1869‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031324.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Octadecanoic acid               Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.286    3.15 ng         235177   Chrysene‐d12               21.291

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 91
 2 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 90
 3 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 90
 4 Octadecanoic acid, 2‐(2‐hydroxye... 372 C22H44O4       000106‐11‐6 90
 5 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 83

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance Scan 2754 (19.286 min): BM044780.D\data.ms (-2750) (-
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129.0
83.0

184.9 241.2
284.1

324.9
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5000

m/z-->

Abundance #179092: Octadecanoic acid
43.0

129.0 284.083.0
185.0 241.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #109279: Tetradecanoic acid
73.0

129.0

185.0
29.0

228.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

213.0 256.0171.0

19.00 19.50

m/z  43.05  100.00%

19.00 19.50

m/z  73.00   99.12%

19.00 19.50

m/z  59.95   88.51%

19.00 19.50

m/z  57.00   80.89%

19.00 19.50

m/z  55.00   77.76%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM032724\
  Data File : BM044780.D                                          
  Acq On    : 27 Mar 2024  15:41
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P1869‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031324.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Cyclopentadecane                Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.015    4.04 ng         301334   Chrysene‐d12               21.291

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclopentadecane                    210 C15H30         000295‐48‐7 96
 2 Nonacos‐1‐ene                       406 C29H58         018835‐35‐3 94
 3 1‐Heneicosyl formate                340 C22H44O2       077899‐03‐7 94
 4 1‐Heneicosanol                      312 C21H44O        015594‐90‐8 93
 5 1‐Heptacosanol                      396 C27H56O        002004‐39‐9 91
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5000

m/z-->

Abundance Scan 3048 (21.015 min): BM044780.D\data.ms (-3045) (-
43.0

97.0

207.0
399.2153.0 262.0 474.9349.1
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Abundance #87654: Cyclopentadecane
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Abundance #306022: Nonacos-1-ene
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111.0

406.0167.0
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5000

m/z-->

Abundance #248981: 1-Heneicosyl formate
57.0

111.0

294.0167.0 222.0

21.00

m/z  43.00  100.00%

21.00

m/z  55.00   97.37%

21.00

m/z  57.10   97.23%

21.00

m/z  83.05   86.96%

21.00

m/z  69.05   76.80%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM032724\
  Data File : BM044780.D                                          
  Acq On    : 27 Mar 2024  15:41
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P1869‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031324.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Propylene Glycol     3.516     3.2  ng     150078   1   7.686  927610  20.0
n‐Hexadecanoic ...  17.998     8.1  ng     515157   4  17.092 1279140  20.0
Octadecanoic acid   19.286     3.1  ng     235177   5  21.291 1491050  20.0
Cyclopentadecane    21.015     4.0  ng     301334   5  21.291 1491050  20.0
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