
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM031021\
  Data File : BM029079.D                                          
  Acq On    : 10 Mar 2021  20:49
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1613‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   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‐BM022321.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BM029079.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.234   377  382  396 rBV   136400    194922  49.82%   9.642%
  2   6.857   649  658  675 rBV   124008    203972  52.13%  10.090%
  3   7.663   790  795  802 rBB    27969     41177  10.52%   2.037%
  4   8.839   989  995 1006 rBB    77113    124604  31.85%   6.164%
  5  10.457  1264 1270 1279 rBB    34560     55717  14.24%   2.756%
 
  6  12.945  1687 1693 1700 rBV   173766    246591  63.02%  12.198%
  7  13.798  1834 1838 1844 rBB     6479      7934   2.03%   0.392%
  8  14.333  1924 1929 1935 rBB2   49937     69841  17.85%   3.455%
  9  15.833  2178 2184 2196 rBB   139135    191273  48.88%   9.462%
 10  17.080  2390 2396 2402 rBV    60252     80262  20.51%   3.970%
 
 11  17.974  2543 2548 2557 rBV    29655     40740  10.41%   2.015%
 12  18.445  2623 2628 2634 rVB     2151      3964   1.01%   0.196%
 13  18.709  2669 2673 2679 rVB    14592     18016   4.60%   0.891%
 14  19.127  2738 2744 2748 rBV2    4716      8176   2.09%   0.404%
 15  19.256  2762 2766 2775 rBV2   34748     45717  11.68%   2.261%
 
 16  19.703  2837 2842 2848 rBV   333080    391279 100.00%  19.356%
 17  20.568  2986 2989 2995 rVB2    3960      4737   1.21%   0.234%
 18  20.980  3054 3059 3066 rBV2   33504     50952  13.02%   2.520%
 19  21.250  3101 3105 3111 rBV    87571    113902  29.11%   5.634%
 20  22.062  3241 3243 3247 rBV5    6340      6654   1.70%   0.329%
 
 21  23.409  3466 3472 3481 rBV    69677    121106  30.95%   5.991%
 
 
                        Sum of corrected areas:     2021536
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM031021\
  Data File : BM029079.D                                          
  Acq On    : 10 Mar 2021  20:49
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1613‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM022321.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM031021\
  Data File : BM029079.D                                          
  Acq On    : 10 Mar 2021  20:49
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1613‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM022321.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  1  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.974   10.15 ng          40740   Phenanthrene‐d10           17.080

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 87
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 72
 4 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 59
 5 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 53

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2548 (17.974 min): BM029079.D\data.ms (-2543) (-
43.0 73.0

129.0

213.1185.1157.1 256.1101.0

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

5000

m/z-->

Abundance #107549: 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 #95851: 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 #84452: Tetradecanoic acid
73.0

43.0

129.0

185.0

228.0
101.0 157.015.0

18.00

m/z  43.00  100.00%

18.00

m/z  41.10   94.16%

18.00

m/z  60.00   85.46%

18.00

m/z  73.00   84.11%

18.00

m/z  55.00   80.92%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM031021\
  Data File : BM029079.D                                          
  Acq On    : 10 Mar 2021  20:49
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1613‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM022321.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown18.709                   Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.709    4.49 ng          18016   Phenanthrene‐d10           17.080

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,2‐Dimethyl‐3‐pentanol, chlorod... 228 C9H15ClF2O2    1000376‐26‐4 32
 2 Octane, 2‐bromo‐                    192 C8H17Br        000557‐35‐7 23
 3 2,4,4‐Trimethyl‐1‐pentanol, trif... 226 C10H17F3O2     1000365‐19‐5 17
 4 Formic acid, 2,4,4‐trimethylpent... 158 C9H18O2        1000368‐95‐2 12
 5 2,4,4‐Trimethyl‐1‐pentanol, hept... 326 C12H17F7O2     1000365‐01‐4 12

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2673 (18.709 min): BM029079.D\data.ms (-2669) (-
57.1

97.1

169.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #84849: 2,2-Dimethyl-3-pentanol, chlorodifluoroacetate
57.0

83.0
29.0

213.0129.0 157.0 184.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #54934: Octane, 2-bromo-
57.0

28.0

113.0

83.0 137.0 192.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #82218: 2,4,4-Trimethyl-1-pentanol, trifluoroacetate
57.0

97.0

29.0
211.0127.0 153.0

18.50 19.00

m/z  57.10  100.00%

18.50 19.00

m/z  97.10   37.71%

18.50 19.00

m/z 113.10   36.93%

18.50 19.00

m/z  55.00   33.47%

18.50 19.00

m/z  41.00   22.02%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM031021\
  Data File : BM029079.D                                          
  Acq On    : 10 Mar 2021  20:49
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1613‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM022321.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  3  unknown19.127                   Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.127    2.04 ng           8176   Phenanthrene‐d10           17.080

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tetrapentacontane, 1,54‐dibromo‐    915 C54H108Br2     1000156‐09‐4 36
 2 Cyclohexane, 1,1'‐[1,2‐bis(1,1‐d... 306 C22H42         065149‐85‐1 32
 3 Hentriacontane                      437 C31H64         000630‐04‐6 23
 4 11‐Tricosene                        322 C23H46         052078‐56‐5 12
 5 Octadecane, 1‐bromo‐                332 C18H37Br       000112‐89‐0 12

0 100 200 300 400 500 600 700 800
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2744 (19.127 min): BM029079.D\data.ms (-2738) (-
57.1

207.0

0 100 200 300 400 500 600 700 800
0

5000

m/z-->

Abundance #243727: Tetrapentacontane, 1,54-dibromo-
57.0

155.0 253.0 835.0351.0 443.0 670.0541.0
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0

5000
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Abundance #149986: Cyclohexane, 1,1'-[1,2-bis(1,1-dimethylethyl)-1,
57.0

153.0

249.0

0 100 200 300 400 500 600 700 800
0

5000

m/z-->

Abundance #223851: Hentriacontane
57.0

155.0 253.0 351.0

19.00 19.50

m/z  57.10  100.00%

19.00 19.50

m/z  43.00   66.77%

19.00 19.50

m/z  41.00   48.80%

19.00 19.50

m/z  97.00   48.29%

19.00 19.50

m/z  55.00   47.29%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM031021\
  Data File : BM029079.D                                          
  Acq On    : 10 Mar 2021  20:49
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1613‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM022321.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.256    8.03 ng          45717   Chrysene‐d12               21.256

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 99
 2 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 52
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 50
 4 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 47
 5 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 43

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2766 (19.256 min): BM029079.D\data.ms (-2762) (-
43.0

73.0

129.0

185.1 241.2 284.1
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Abundance #131261: Octadecanoic acid
73.043.0

129.0

185.0 241.0 284.0
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0

5000
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Abundance #72648: Tridecanoic acid
73.0

43.0

129.0
171.0 214.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #84452: Tetradecanoic acid
73.0

43.0

129.0

185.0

228.0

19.00 19.50

m/z  43.05  100.00%

19.00 19.50

m/z  41.05   76.85%

19.00 19.50

m/z  60.00   70.69%

19.00 19.50

m/z  55.00   68.07%

19.00 19.50

m/z  57.10   66.68%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM031021\
  Data File : BM029079.D                                          
  Acq On    : 10 Mar 2021  20:49
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1613‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM022321.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  5  1‐Octadecanol                   Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.980    8.95 ng          50952   Chrysene‐d12               21.256

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Octadecanol                       270 C18H38O        000112‐92‐5 91
 2 Bromoacetic acid, hexadecyl ester   362 C18H35BrO2     005454‐48‐8 91
 3 Trichloroacetic acid, tetradecyl... 358 C16H29Cl3O2    074339‐52‐9 91
 4 n‐Heptadecanol‐1                    256 C17H36O        001454‐85‐9 91
 5 1‐Heneicosanol                      312 C21H44O        015594‐90‐8 87

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3059 (20.980 min): BM029079.D\data.ms (-3054) (-
43.0

83.0

125.0
266.9208.9

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #119523: 1-Octadecanol
55.0

97.0

139.0 224.0182.019.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #191698: Bromoacetic acid, hexadecyl ester
43.0

83.0

123.0

196.0153.0 269.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #189051: Trichloroacetic acid, tetradecyl ester
43.0

83.0

125.0
168.0 241.0

21.00

m/z  43.05  100.00%

21.00

m/z  55.00   94.69%

21.00

m/z  57.05   89.37%

21.00

m/z  83.05   74.43%

21.00

m/z  97.10   66.79%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM031021\
  Data File : BM029079.D                                          
  Acq On    : 10 Mar 2021  20:49
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1613‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM022321.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
n‐Hexadecanoic ...  17.974    10.2  ng      40740   4  17.080   80262  20.0
unknown18.709       18.709     4.5  ng      18016   4  17.080   80262  20.0
unknown19.127       19.127     2.0  ng       8176   4  17.080   80262  20.0
Octadecanoic acid   19.256     8.0  ng      45717   5  21.256  113902  20.0
1‐Octadecanol       20.980     8.9  ng      50952   5  21.256  113902  20.0
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