
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP092724\
  Data File : BP022083.D                                          
  Acq On    : 27 Sep 2024  23:00
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3910‐20
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 0.1 % 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\SFAM‐EPA‐BP092424.MA.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP022083.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.217    36   39   44 rVB    18045     23518   0.61%   0.078%
  2   3.634   106  110  127 rBV   204830    323906   8.44%   1.069%
  3   3.958   163  165  170 rVB4    5144      6166   0.16%   0.020%
  4   6.887   656  663  676 rBV   363729    606688  15.81%   2.002%
  5   7.046   683  690  699 rVB   252280    412008  10.74%   1.359%
 
  6   7.246   716  724  733 rBV   364254    579757  15.11%   1.913%
  7   7.699   794  801  809 rBV   261548    437406  11.40%   1.443%
  8   7.763   809  812  822 rVB2   10748     19028   0.50%   0.063%
  9   7.934   834  841  847 rBV6    5474     13259   0.35%   0.044%
 10   8.128   866  874  879 rBV3   10065     15776   0.41%   0.052%
 
 11   8.405   912  921  932 rBV   466488    765383  19.95%   2.525%
 12   8.840   988  995 1004 rBV   322291    564849  14.72%   1.864%
 13   9.269  1063 1068 1075 rVB3    9388     14202   0.37%   0.047%
 14   9.399  1084 1090 1101 rBV    53664     80148   2.09%   0.264%
 15   9.551  1107 1116 1132 rBV   307308    529893  13.81%   1.748%
 
 16   9.981  1183 1189 1197 rBV     2548      7233   0.19%   0.024%
 17  10.087  1199 1207 1226 rBV   464589    843533  21.99%   2.783%
 18  10.463  1262 1271 1279 rBV   340807    581161  15.15%   1.918%
 19  10.599  1283 1294 1308 rBV   427747    783877  20.43%   2.586%
 20  10.998  1355 1362 1374 rBV3   16773     33151   0.86%   0.109%
 
 21  11.251  1399 1405 1411 rBV3    1405      4098   0.11%   0.014%
 22  11.740  1483 1488 1493 rVB8    2605      5254   0.14%   0.017%
 23  11.881  1508 1512 1517 rBV7    4558      7479   0.19%   0.025%
 24  12.040  1536 1539 1548 rVB2    8041     13509   0.35%   0.045%
 25  13.028  1702 1707 1710 rBV4    6791     10684   0.28%   0.035%
 
 26  13.145  1722 1727 1734 rVB5   10170     17311   0.45%   0.057%
 27  13.281  1745 1750 1757 rBV5    2830      6446   0.17%   0.021%
 28  13.716  1817 1824 1838 rVV  1028628   1462957  38.14%   4.827%
 29  13.851  1843 1847 1855 rVB     3076      6147   0.16%   0.020%
 30  14.004  1861 1873 1883 rBV  1070434   1576380  41.09%   5.201%
 
 31  14.222  1906 1910 1914 rVB2    7576     10990   0.29%   0.036%
 32  14.310  1918 1925 1934 rVB   548517    848809  22.13%   2.801%
 33  14.528  1955 1962 1978 rBV   307954    585471  15.26%   1.932%
 34  14.739  1993 1998 2004 rVB10    4127      9113   0.24%   0.030%
 35  14.869  2016 2020 2024 rVV7    4506      7528   0.20%   0.025%
 
 36  14.957  2024 2035 2046 rVB2   28193     53495   1.39%   0.177%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP092724\
  Data File : BP022083.D                                          
  Acq On    : 27 Sep 2024  23:00
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3910‐20
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 0.1 % 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\SFAM‐EPA‐BP092424.MA.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
 37  15.139  2060 2066 2067 rBV6    3382      5945   0.15%   0.020%
 38  15.192  2072 2075 2080 rVB4    5859      6553   0.17%   0.022%
 39  15.322  2090 2097 2105 rBV  1518768   2118288  55.22%   6.989%
 40  15.439  2110 2117 2131 rBV   360431    611226  15.93%   2.017%
 
 41  15.575  2135 2140 2145 rVV5    5923     10152   0.26%   0.033%
 42  15.692  2154 2160 2168 rBV   709250   1001955  26.12%   3.306%
 43  16.169  2237 2241 2243 rBV5    3760      4435   0.12%   0.015%
 44  16.275  2254 2259 2265 rVB2   29157     37941   0.99%   0.125%
 45  16.522  2298 2301 2304 rVB6    4001      5705   0.15%   0.019%
 
 46  16.757  2335 2341 2352 rBV   194976    312807   8.15%   1.032%
 47  16.892  2360 2364 2367 rVB6    4532      6432   0.17%   0.021%
 48  17.116  2395 2402 2410 rBV   751971   1139950  29.72%   3.761%
 49  17.222  2413 2420 2431 rVV2 1600502   2488814  64.88%   8.212%
 50  17.316  2432 2436 2442 rVB8   10861     18491   0.48%   0.061%
 
 51  17.428  2450 2455 2458 rBV6    4064      6514   0.17%   0.021%
 52  17.645  2490 2492 2498 rVB6    3425      4828   0.13%   0.016%
 53  17.751  2505 2510 2516 rBV    89926    109198   2.85%   0.360%
 54  17.922  2536 2539 2541 rBV3    4319      5434   0.14%   0.018%
 55  18.057  2557 2562 2573 rBV   262422    409967  10.69%   1.353%
 
 56  18.363  2609 2614 2622 rVB3   20298     34708   0.90%   0.115%
 57  18.516  2636 2640 2644 rBV7    6637     13070   0.34%   0.043%
 58  18.939  2707 2712 2716 rVB3   19918     32679   0.85%   0.108%
 59  19.139  2742 2746 2750 rBV3   20940     32501   0.85%   0.107%
 60  19.222  2756 2760 2764 rBV    20008     33944   0.88%   0.112%
 
 61  19.386  2784 2788 2795 rBV2   92233    123864   3.23%   0.409%
 62  19.598  2818 2824 2831 rBV  2257051   3235706  84.35%  10.676%
 63  21.227  3097 3101 3110 rVB3  105164    180133   4.70%   0.594%
 64  21.539  3149 3154 3166 rVB2  927783   1537914  40.09%   5.074%
 65  24.604  3665 3675 3690 rVB  1446470   3836159 100.00%  12.658%
 
 66  24.833  3705 3714 3727 rVB   604449   1675255  43.67%   5.528%
 
 
                        Sum of corrected areas:    30307181
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP092724\
  Data File : BP022083.D                                          
  Acq On    : 27 Sep 2024  23:00
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3910‐20
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP092424.MA.M
  Quant Title  : SVOA 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\BP092724\
  Data File : BP022083.D                                          
  Acq On    : 27 Sep 2024  23:00
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3910‐20
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP092424.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Pentanedioic acid, dimethyl...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.399    2.76 ng/ul       80148   Naphthalene‐d8             10.463

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentanedioic acid, dimethyl ester   160 C7H12O4        001119‐40‐0 83
 2 Pentanedioic acid, dimethyl ester   160 C7H12O4        001119‐40‐0 78
 3 Pentanedioic acid, dimethyl ester   160 C7H12O4        001119‐40‐0 74
 4 Pentanedioic acid, dimethyl ester   160 C7H12O4        001119‐40‐0 64
 5 Butanedioic acid, methyl‐, dimet... 160 C7H12O4        001604‐11‐1 43

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1090 (9.399 min): BP022083.D\data.ms (-1084) (-)
59.0

129.0

206.9267.0 403.0 476.9329.3 542.7
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Abundance #36506: Pentanedioic acid, dimethyl ester
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160.0
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Abundance #36502: Pentanedioic acid, dimethyl ester
59.0

129.0
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5000

m/z-->

Abundance #36503: Pentanedioic acid, dimethyl ester
59.0

129.0

9.00 9.20 9.40 9.60 9.80

m/z  59.00  100.00%

9.00 9.20 9.40 9.60 9.80

m/z 100.00   80.59%

9.00 9.20 9.40 9.60 9.80

m/z 101.00   61.63%

9.00 9.20 9.40 9.60 9.80

m/z 129.00   40.38%

9.00 9.20 9.40 9.60 9.80

m/z  42.00   31.11%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP092724\
  Data File : BP022083.D                                          
  Acq On    : 27 Sep 2024  23:00
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3910‐20
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP092424.MA.M
  Quant Title  : SVOA 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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.692   23.61 ng/ul     1001960   Acenaphthene‐d10           14.310

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 97
 2 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 96
 3 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 95
 4 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 95
 5 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 91
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Abundance Scan 2160 (15.692 min): BP022083.D\data.ms (-2154) (-)
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Abundance #56924: Benzophenone
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m/z 104.95  100.00%
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m/z  76.95   81.21%
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m/z 182.10   64.27%
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m/z  51.00   29.46%
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m/z  50.00   11.08%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP092724\
  Data File : BP022083.D                                          
  Acq On    : 27 Sep 2024  23:00
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3910‐20
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP092424.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.057    7.19 ng/ul      409967   Phenanthrene‐d10           17.116

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 96
 2 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 95
 3 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 95
 4 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 95
 5 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 95
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Abundance Scan 2562 (18.057 min): BP022083.D\data.ms (-2557) (-)
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Abundance #143508: n-Hexadecanoic acid
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP092724\
  Data File : BP022083.D                                          
  Acq On    : 27 Sep 2024  23:00
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3910‐20
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP092424.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  (DEL) Alkane: Straight‐Chai...  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.227    2.34 ng/ul      180133   Chrysene‐d12               21.539

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Docosene                          308 C22H44         001599‐67‐3 94
 2 Behenic alcohol                     326 C22H46O        000661‐19‐8 93
 3 Nonadecyl trifluoroacetate          380 C21H39F3O2     1000351‐76‐3 91
 4 Nonacos‐1‐ene                       406 C29H58         018835‐35‐3 91
 5 Octacosanol                         410 C28H58O        000557‐61‐9 90

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3101 (21.227 min): BP022083.D\data.ms (-3097) (-)
57.0

125.1

209.0 283.1342.8 413.0 487.8546.0

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

5000

m/z-->

Abundance #209741: 1-Docosene
55.0

125.0
308.0

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

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

5000

m/z-->

Abundance #287613: Nonadecyl trifluoroacetate
57.0

125.0

311.0238.0

21.00 21.50

m/z  57.00  100.00%

21.00 21.50

m/z  83.05   91.64%

21.00 21.50

m/z  55.00   88.34%

21.00 21.50

m/z  69.05   85.13%

21.00 21.50

m/z  97.05   77.00%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP092724\
  Data File : BP022083.D                                          
  Acq On    : 27 Sep 2024  23:00
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3910‐20
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP092424.MA.M
  Quant Title  : SVOA 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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Pentanedioic ac...   9.399     2.8  ng/ul    80148   2  10.463  581161  20.0
Benzophenone        15.692    23.6  ng/ul  1001960   3  14.310  848809  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.057     7.2  ng/ul   409967   4  17.116 1139950  20.0
(DEL) Alkane: S...  21.227     2.3  ng/ul   180133   5  21.539 1537910  20.0
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