
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP052623\
  Data File : BP015313.D                                          
  Acq On    : 26 May 2023  17:25
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2945‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   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_P\Methods\8270E‐BP052423.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP015313.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.158   330  335  342 rBV   228955    308108   3.30%   0.716%
  2   5.634   408  416  427 rBV  1835643   2600187  27.84%   6.042%
  3   7.258   685  692  707 rVB  1040017   1624980  17.40%   3.776%
  4   8.105   826  836  844 rBV   706039   1094635  11.72%   2.543%
  5   9.281  1026 1036 1047 rBV  2087650   3539384  37.89%   8.224%
 
  6  10.934  1309 1317 1328 rBV   844941   1419328  15.19%   3.298%
  7  13.375  1724 1732 1745 rBV  4718425   7159643  76.65%  16.636%
  8  14.746  1957 1965 1973 rBV  1158028   1700190  18.20%   3.950%
  9  16.104  2190 2196 2204 rBV   420606    589086   6.31%   1.369%
 10  16.234  2210 2218 2243 rBV  3644707   5620583  60.17%  13.060%
 
 11  16.669  2287 2292 2298 rBV    82788    114938   1.23%   0.267%
 12  17.498  2427 2433 2440 rBV  1422572   2007133  21.49%   4.664%
 13  18.357  2574 2579 2588 rBV   259323    429657   4.60%   0.998%
 14  19.581  2783 2787 2796 rBV   152689    233632   2.50%   0.543%
 15  20.039  2859 2865 2876 rBV  7194193   9340810 100.00%  21.704%
 
 16  21.263  3069 3073 3081 rBV2  136398    249519   2.67%   0.580%
 17  21.580  3121 3127 3131 rBV  1698029   2397249  25.66%   5.570%
 18  24.133  3554 3561 3572 rVB  1196007   2609076  27.93%   6.062%
 
 
                        Sum of corrected areas:    43038138
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP052623\
  Data File : BP015313.D                                          
  Acq On    : 26 May 2023  17:25
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2945‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP052423.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_P\Data\BP052623\
  Data File : BP015313.D                                          
  Acq On    : 26 May 2023  17:25
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2945‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP052423.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  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.158    5.63 ng         308108   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.105

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 64
 2 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 35
 3 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 25
 4 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 10
 5 Butane, 1‐ethoxy‐                   102 C6H14O         000628‐81‐9 9 
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 335 (5.158 min): BP015313.D\data.ms (-330) (-)
43.0

101.0

176.7 282.1 531.1356.1 424.6
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Abundance #9280: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

101.0
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m/z-->

Abundance #4528: 2,3-Butanedione, monooxime
43.0

101.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #21825: Acetic acid, cyano-, 1,1-dimethylethyl ester
59.0

126.0

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  43.00  100.00%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.05   60.29%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.00   21.58%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.00   14.73%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.00    9.42%

8270E‐BP052423.M Tue May 30 14:08:11 2023                                                      Page: 3

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
TWP04



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP052623\
  Data File : BP015313.D                                          
  Acq On    : 26 May 2023  17:25
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2945‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP052423.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Benzophenone                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.104    6.93 ng         589086   Acenaphthene‐d10           14.746

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 96
 2 1,2,4,5‐Tetroxane, 3,3,6,6‐tetra... 396 C26H20O4       016204‐36‐7 78
 3 Methanone, phenyl‐2‐pyridinyl‐      183 C12H9NO        000091‐02‐1 56
 4 Azobenzene                          182 C12H10N2       000103‐33‐3 56
 5 7‐Phosphabicyclo[2.2.1]hept‐2‐en... 182 C11H19P        1000151‐83‐5 22
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2196 (16.104 min): BP015313.D\data.ms (-2190) (-)
105.0

182.1

39.0 281.1 355.0 435.3491.9548.7
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Abundance #56925: Benzophenone
105.0

182.0

27.0
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Abundance #299762: 1,2,4,5-Tetroxane, 3,3,6,6-tetraphenyl-
105.0

182.0

32.0
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0
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m/z-->

Abundance #57937: Methanone, phenyl-2-pyridinyl-
105.0

183.0

27.0

16.00 16.50

m/z 105.00  100.00%

16.00 16.50

m/z  76.95   69.53%

16.00 16.50

m/z 182.05   53.55%

16.00 16.50

m/z  51.00   25.77%

16.00 16.50

m/z  49.95    8.93%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP052623\
  Data File : BP015313.D                                          
  Acq On    : 26 May 2023  17:25
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2945‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP052423.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.357    4.28 ng         429657   Phenanthrene‐d10           17.498

 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 90
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 81
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 74
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 50
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2579 (18.357 min): BP015313.D\data.ms (-2574) (-)
73.0

213.2

143.0 282.9 344.1401.9 482.0540.0
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m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

213.0
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Abundance #92068: Tridecanoic acid
73.0

214.0

143.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.0

199.0

139.015.0

18.00 18.50

m/z  73.00  100.00%

18.00 18.50

m/z  59.95   82.39%

18.00 18.50

m/z  43.05   78.40%

18.00 18.50

m/z  57.05   62.94%

18.00 18.50

m/z  41.05   59.04%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP052623\
  Data File : BP015313.D                                          
  Acq On    : 26 May 2023  17:25
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2945‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP052423.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  1‐Tetracosene                   Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.263    2.08 ng         249519   Chrysene‐d12               21.580

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Tetracosene                       336 C24H48         010192‐32‐2 99
 2 Cyclotetracosane                    336 C24H48         000297‐03‐0 94
 3 Behenic alcohol                     326 C22H46O        000661‐19‐8 93
 4 1‐Heptacosanol                      396 C27H56O        002004‐39‐9 93
 5 n‐Nonadecanol‐1                     284 C19H40O        001454‐84‐8 90
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3073 (21.263 min): BP015313.D\data.ms (-3069) (-)
83.0

207.0

355.1283.1 430.1143.0 548.9491.0
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Abundance #244231: 1-Tetracosene
43.0

111.0

182.0 336.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #244233: Cyclotetracosane
83.0

336.0

153.0 265.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #232316: Behenic alcohol
83.0

153.0 280.0222.019.0

21.00 21.50

m/z  83.05  100.00%

21.00 21.50

m/z  57.05   98.75%

21.00 21.50

m/z  55.00   98.66%

21.00 21.50

m/z  43.05   98.58%

21.00 21.50

m/z  69.00   90.77%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP052623\
  Data File : BP015313.D                                          
  Acq On    : 26 May 2023  17:25
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2945‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP052423.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‐...   5.158     5.6  ng     308108   1   8.105 1094640  20.0
Benzophenone        16.104     6.9  ng     589086   3  14.746 1700190  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.357     4.3  ng     429657   4  17.498 2007130  20.0
1‐Tetracosene       21.263     2.1  ng     249519   5  21.580 2397250  20.0
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