
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP112120\
  Data File : BP004049.D                                          
  Acq On    : 21 Nov 2020  21:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : L4857‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   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‐BP110320.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP004049.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.917     3    5   26 rVB  4899807   6791461 100.00%  14.182%
  2   3.076    26   32   43 rVB    76746    158099   2.33%   0.330%
  3   3.164    43   47   53 rBV   112456    160035   2.36%   0.334%
  4   5.264   398  404  416 rBV   289760    423701   6.24%   0.885%
  5   5.805   488  496  513 rBV  1790202   2781952  40.96%   5.809%
 
  6   6.399   592  597  604 rVB    47148     72249   1.06%   0.151%
  7   7.452   765  776  788 rBV  1765237   2957078  43.54%   6.175%
  8   8.264   907  914  921 rBV   483300    751691  11.07%   1.570%
  9   9.428  1099 1112 1120 rBV  1106935   1827864  26.91%   3.817%
 10  11.093  1386 1395 1401 rBV   602056   1016887  14.97%   2.124%
 
 11  13.510  1799 1806 1819 rBV  2530993   3614060  53.21%   7.547%
 12  14.310  1937 1942 1948 rBV   125619    186659   2.75%   0.390%
 13  14.610  1987 1993 2001 rBV    44828     70566   1.04%   0.147%
 14  14.887  2029 2040 2047 rBV   857431   1269892  18.70%   2.652%
 15  16.369  2286 2292 2306 rBV  1681357   2559120  37.68%   5.344%
 
 16  17.616  2498 2504 2508 rBV  1002980   1438060  21.17%   3.003%
 17  17.657  2508 2511 2518 rVV   377208    549310   8.09%   1.147%
 18  17.745  2522 2526 2531 rVB    75503    108445   1.60%   0.226%
 19  18.475  2644 2650 2666 rBV2 1776984   3357365  49.44%   7.011%
 20  18.657  2675 2681 2684 rBV2   74032    148341   2.18%   0.310%
 
 21  18.934  2724 2728 2731 rBV    52727     71051   1.05%   0.148%
 22  18.975  2731 2735 2742 rVB3   86534    134402   1.98%   0.281%
 23  19.339  2793 2797 2801 rBV3   54237     96501   1.42%   0.202%
 24  19.475  2816 2820 2826 rVB2  110986    158606   2.34%   0.331%
 25  19.598  2835 2841 2846 rBV  1030549   1344978  19.80%   2.809%
 
 26  19.681  2850 2855 2863 rBV  1197910   1722624  25.36%   3.597%
 27  19.910  2891 2894 2896 rBV2  124053    173628   2.56%   0.363%
 28  19.945  2896 2900 2907 rVB   906324   1171631  17.25%   2.447%
 29  20.116  2924 2929 2934 rBV  3687064   4440841  65.39%   9.274%
 30  20.386  2972 2975 2977 rBV    95114     96914   1.43%   0.202%
 
 31  20.745  3033 3036 3040 rVB2  164088    187684   2.76%   0.392%
 32  21.133  3099 3102 3109 rVB   105946    141731   2.09%   0.296%
 33  21.310  3128 3132 3140 rVB4  252928    567221   8.35%   1.185%
 34  21.381  3141 3144 3147 rVV2  116316    139449   2.05%   0.291%
 35  21.422  3148 3151 3157 rVB2  117583    140605   2.07%   0.294%
 
 36  21.651  3183 3190 3194 rBV2 1203870   2255852  33.22%   4.711%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP112120\
  Data File : BP004049.D                                          
  Acq On    : 21 Nov 2020  21:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : L4857‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   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‐BP110320.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  21.686  3194 3196 3202 rVB   471947    570888   8.41%   1.192%
 38  22.957  3409 3412 3421 rVB   155032    230148   3.39%   0.481%
 39  23.257  3460 3463 3469 rVB2  175627    264959   3.90%   0.553%
 40  23.369  3477 3482 3488 rBV   374425    865742  12.75%   1.808%
 
 41  23.904  3568 3573 3583 rVB   300852    644410   9.49%   1.346%
 42  24.010  3585 3591 3599 rVB   379726    730799  10.76%   1.526%
 43  24.122  3603 3610 3616 rBV   708678   1492764  21.98%   3.117%
 
 
                        Sum of corrected areas:    47886263
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP112120\
  Data File : BP004049.D                                          
  Acq On    : 21 Nov 2020  21:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : L4857‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP110320.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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Time-->
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP112120\
  Data File : BP004049.D                                          
  Acq On    : 21 Nov 2020  21:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : L4857‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP110320.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown2.917                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.917  180.70 ng        6791460   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.264

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Propane, 2,2‐dimethoxy‐             104 C5H12O2        000077‐76‐9 39
 2 1,3‐Diaminoguanidine                 89 CH7N5          004364‐78‐7 9 
 3 1,3‐Dioxolane, 2‐(3‐bromo‐5,5,5‐... 352 C10H16BrCl3O2  1000115‐31‐4 9 
 4 Propane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         88 C5H12O         001634‐04‐4 9 
 5 1‐Hexen‐4‐ol, 1‐chloro‐3,5‐dimet... 162 C8H15ClO       100244‐09‐5 9 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 5 (2.917 min): BP004049.D\data.ms (-3) (-)
73.1

372.5210.8 433.9136.2 493.9274.4

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

5000

m/z-->

Abundance #4788: Propane, 2,2-dimethoxy-
73.0

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

5000

m/z-->

Abundance #2222: 1,3-Diaminoguanidine
43.0

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

5000

m/z-->

Abundance #184729: 1,3-Dioxolane, 2-(3-bromo-5,5,5-trichloro-2,2-di
73.0

3.00 3.10 3.20 3.30

m/z  73.10  100.00%

3.00 3.10 3.20 3.30

m/z  43.05   54.23%

3.00 3.10 3.20 3.30

m/z  89.00   30.55%

3.00 3.10 3.20 3.30

m/z  41.10   10.07%

3.00 3.10 3.20 3.30

m/z  45.10    8.15%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP112120\
  Data File : BP004049.D                                          
  Acq On    : 21 Nov 2020  21:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : L4857‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP110320.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Cyclohexane                     Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.076    4.21 ng         158099   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.264

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane                          84 C6H12          000110‐82‐7 91
 2 1‐Pentene, 2‐methyl‐                 84 C6H12          000763‐29‐1 78
 3 Decane, 4‐methylene‐                154 C11H22         024949‐41‐5 53
 4 Cyclopentane, methyl‐                84 C6H12          000096‐37‐7 53
 5 Cyclobutane, ethyl‐                  84 C6H12          004806‐61‐5 53

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 32 (3.076 min): BP004049.D\data.ms (-26) (-)
56.0

206.9130.9 340.9 488.9271.6 421.7 548.5

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

5000

m/z-->

Abundance #1457: Cyclohexane
56.0

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

5000

m/z-->

Abundance #1487: 1-Pentene, 2-methyl-
56.0

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

5000

m/z-->

Abundance #27049: Decane, 4-methylene-
56.0

154.0

3.00 3.20 3.40

m/z  56.05  100.00%

3.00 3.20 3.40

m/z  84.05   62.50%

3.00 3.20 3.40

m/z  41.05   58.69%

3.00 3.20 3.40

m/z  55.05   39.87%

3.00 3.20 3.40

m/z  68.95   27.15%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP112120\
  Data File : BP004049.D                                          
  Acq On    : 21 Nov 2020  21:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : L4857‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP110320.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐     Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.164    4.26 ng         160035   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.264

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 78
 2 2,2,4‐Trimethyl‐3‐pentanol          130 C8H18O         005162‐48‐1 39
 3 Pentane, 3‐methoxy‐                 102 C6H14O         036839‐67‐5 12
 4 1,3‐Dioxolane, 2‐methyl‐             88 C4H8O2         000497‐26‐7 9 
 5 N‐Ethylformamide                     73 C3H7NO         000627‐45‐2 9 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 47 (3.164 min): BP004049.D\data.ms (-43) (-)
73.0

207.0 281.0130.9 357.1 520.9464.1

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

5000

m/z-->

Abundance #4486: Butane, 2-methoxy-2-methyl-
73.0

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

5000

m/z-->

Abundance #13739: 2,2,4-Trimethyl-3-pentanol
73.0

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

5000

m/z-->

Abundance #4436: Pentane, 3-methoxy-
73.0

3.00 3.20 3.40 3.60

m/z  73.05  100.00%

3.00 3.20 3.40 3.60

m/z  43.05   41.68%

3.00 3.20 3.40 3.60

m/z  55.05   27.33%

3.00 3.20 3.40 3.60

m/z  87.10   24.45%

3.00 3.20 3.40 3.60

m/z  41.05   13.35%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP112120\
  Data File : BP004049.D                                          
  Acq On    : 21 Nov 2020  21:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : L4857‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP110320.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.264   11.27 ng         423701   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.264

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 56
 2 3‐Hexanol, 4‐methyl‐                116 C7H16O         000615‐29‐2 28
 3 Propane, 2‐methyl‐2‐(1‐methyleth... 116 C7H16O         017348‐59‐3 23
 4 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 23
 5 Morpholine, 4‐methyl‐               101 C5H11NO        000109‐02‐4 9 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 404 (5.264 min): BP004049.D\data.ms (-398) (-)
43.0

101.1

208.9 317.3 380.3 471.3531.1

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

5000

m/z-->

Abundance #8186: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

101.0

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

5000

m/z-->

Abundance #8344: 3-Hexanol, 4-methyl-
59.0

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

5000

m/z-->

Abundance #8404: Propane, 2-methyl-2-(1-methylethoxy)-
59.0

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  43.05  100.00%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  59.05   58.50%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z 101.10   20.01%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  58.05   14.77%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  41.05    9.51%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP112120\
  Data File : BP004049.D                                          
  Acq On    : 21 Nov 2020  21:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : L4857‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP110320.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.475   46.69 ng        3357370   Phenanthrene‐d10           17.616

 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 91
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 74
 4 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 70
 5 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 64
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2650 (18.475 min): BP004049.D\data.ms (-2644) (-)
73.0

213.2

143.0 285.3343.1 458.8400.7 519.6
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m/z-->

Abundance #107549: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

213.0
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0
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m/z-->

Abundance #95851: Pentadecanoic acid
73.0

199.0

139.015.0

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

5000

m/z-->

Abundance #84452: Tetradecanoic acid
73.0

185.0

15.0

18.50

m/z  73.00  100.00%

18.50

m/z  43.05   95.68%

18.50

m/z  59.95   92.91%

18.50

m/z  57.05   77.85%

18.50

m/z  55.05   76.41%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP112120\
  Data File : BP004049.D                                          
  Acq On    : 21 Nov 2020  21:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : L4857‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP110320.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  4H‐Cyclopenta[def]phenanthrene  Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.657    2.06 ng         148341   Phenanthrene‐d10           17.616

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 4H‐Cyclopenta[def]phenanthrene      190 C15H10         000203‐64‐5 58
 2 Carbonic acid, ethyl 2‐formyl‐4,... 262 C10H8Cl2O4     1000331‐34‐4 50
 3 6H‐Cyclobuta[jk]phenanthrene        190 C15H10         083469‐43‐6 50
 4 2,6‐Dichlorobenzaldoxime            189 C7H5Cl2NO      025185‐95‐9 27
 5 Phenanthrene, 4‐methyl‐             192 C15H12         000832‐64‐4 18

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2681 (18.657 min): BP004049.D\data.ms (-2675) (-)
190.1

94.5

291.937.9 429.1361.0 492.6

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

5000

m/z-->

Abundance #53203: 4H-Cyclopenta[def]phenanthrene
190.0

94.0

31.0

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

5000

m/z-->

Abundance #111816: Carbonic acid, ethyl 2-formyl-4,6-dichloropheny
190.0

29.0 133.0

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

5000

m/z-->

Abundance #53202: 6H-Cyclobuta[jk]phenanthrene
189.0

94.0

18.50 19.00

m/z 190.05  100.00%

18.50 19.00

m/z 189.05   96.78%

18.50 19.00

m/z 192.05   50.74%

18.50 19.00

m/z 191.05   39.25%

18.50 19.00

m/z  94.50   22.04%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP112120\
  Data File : BP004049.D                                          
  Acq On    : 21 Nov 2020  21:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : L4857‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP110320.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Methyl stearate                 Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.475    2.21 ng         158606   Phenanthrene‐d10           17.616

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Methyl stearate                     298 C19H38O2       000112‐61‐8 70
 2 Hexadecanoic acid, methyl ester     270 C17H34O2       000112‐39‐0 64
 3 Undecanoic acid, methyl ester       200 C12H24O2       001731‐86‐8 45
 4 Tridecanoic acid, methyl ester      228 C14H28O2       001731‐88‐0 43
 5 Methyl tetradecanoate               242 C15H30O2       000124‐10‐7 43

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2820 (19.475 min): BP004049.D\data.ms (-2816) (-)
74.0 204.0

143.1

298.1 402.0 503.0
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5000

m/z-->

Abundance #143130: Methyl stearate
74.0

143.0

255.0

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

5000

m/z-->

Abundance #119408: Hexadecanoic acid, methyl ester
74.0

143.0
227.0

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

5000

m/z-->

Abundance #61161: Undecanoic acid, methyl ester
74.0

143.0

201.015.0

19.50

m/z  74.00  100.00%

19.50

m/z 204.00   99.27%

19.50

m/z  87.00   76.83%

19.50

m/z 176.10   38.04%

19.50

m/z  43.10   32.85%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP112120\
  Data File : BP004049.D                                          
  Acq On    : 21 Nov 2020  21:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : L4857‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP110320.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Octadecanoic acid               Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.681   15.27 ng        1722620   Chrysene‐d12               21.651

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 99
 2 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 93
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 93
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 87
 5 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 76
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2855 (19.681 min): BP004049.D\data.ms (-2850) (-)
43.1

129.1

241.2

341.1 427.1 488.0545.6
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Abundance #131261: Octadecanoic acid
73.0

185.0 284.0
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Abundance #107549: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

213.0

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

5000

m/z-->

Abundance #95851: Pentadecanoic acid
73.0

199.0

139.015.0

19.50 20.00

m/z  43.10  100.00%

19.50 20.00

m/z  73.00   97.94%

19.50 20.00

m/z  60.00   85.40%

19.50 20.00

m/z  57.10   85.02%

19.50 20.00

m/z  55.10   80.08%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP112120\
  Data File : BP004049.D                                          
  Acq On    : 21 Nov 2020  21:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : L4857‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP110320.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  1‐Docosene                      Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.310    5.03 ng         567221   Chrysene‐d12               21.651

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Docosene                          308 C22H44         001599‐67‐3 91
 2 Octadecane, 1‐(ethenyloxy)‐         296 C20H40O        000930‐02‐9 91
 3 Pentafluoropropionic acid, hepta... 402 C20H35F5O2     959218‐78‐1 87
 4 Pentafluoropropionic acid, hexad... 388 C19H33F5O2     006222‐07‐7 87
 5 Heptafluorobutyric acid, n‐octad... 466 C22H37F7O2     000400‐57‐7 87

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3132 (21.310 min): BP004049.D\data.ms (-3128) (-)
57.1

234.0125.1
300.9 428.8 503.0368.6
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0

5000

m/z-->

Abundance #151537: 1-Docosene
57.0

308.0125.0

195.0

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

5000

m/z-->

Abundance #141404: Octadecane, 1-(ethenyloxy)-
43.0

111.0
252.0182.0

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

5000

m/z-->

Abundance #212865: Pentafluoropropionic acid, heptadecyl ester
57.0

125.0

238.0 384.0

21.00 21.50

m/z  57.10  100.00%

21.00 21.50

m/z  43.10   82.49%

21.00 21.50

m/z  55.10   76.42%

21.00 21.50

m/z  83.10   60.91%

21.00 21.50

m/z  71.10   52.30%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP112120\
  Data File : BP004049.D                                          
  Acq On    : 21 Nov 2020  21:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : L4857‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP110320.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  1,15‐Hexadecadiene              Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 22.957    3.08 ng         230148   Perylene‐d12               24.122

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,15‐Hexadecadiene                  222 C16H30         021964‐51‐2 90
 2 Tetradecanal                        212 C14H28O        000124‐25‐4 78
 3 Pentadecanal‐                       226 C15H30O        002765‐11‐9 74
 4 Hexadecanal                         240 C16H32O        000629‐80‐1 72
 5 Octadecanal                         268 C18H36O        000638‐66‐4 64

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3412 (22.957 min): BP004049.D\data.ms (-3409) (-)
57.1

256.1
123.1

355.0192.0 430.3489.9548.9

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

5000

m/z-->

Abundance #79558: 1,15-Hexadecadiene
55.0

124.0 222.0

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

5000

m/z-->

Abundance #71297: Tetradecanal
57.0

168.0

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

5000

m/z-->

Abundance #82955: Pentadecanal-
82.0

152.0

23.00

m/z  57.10  100.00%

23.00

m/z  82.10   80.97%

23.00

m/z  55.10   77.78%

23.00

m/z  43.10   77.65%

23.00

m/z  96.10   56.55%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP112120\
  Data File : BP004049.D                                          
  Acq On    : 21 Nov 2020  21:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : L4857‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP110320.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Octadecane                      Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 23.257    3.55 ng         264959   Perylene‐d12               24.122

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 91
 2 Docosane, 11‐butyl‐                 366 C26H54         013475‐76‐8 90
 3 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 90
 4 Tridecane, 1‐iodo‐                  310 C13H27I        035599‐77‐0 89
 5 Eicosane, 2‐methyl‐                 296 C21H44         001560‐84‐5 87

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3463 (23.257 min): BP004049.D\data.ms (-3460) (-)
57.1

253.1

127.1
343.3196.0 442.1 549.0
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP112120\
  Data File : BP004049.D                                          
  Acq On    : 21 Nov 2020  21:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : L4857‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP110320.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  Benzo[e]pyrene                  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 23.904    8.63 ng         644410   Perylene‐d12               24.122

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzo[e]pyrene                      252 C20H12         000192‐97‐2 98
 2 Benzo[k]fluoranthene                252 C20H12         000207‐08‐9 97
 3 Perylene                            252 C20H12         000198‐55‐0 95
 4 Benzo[a]pyrene                      252 C20H12         000050‐32‐8 94
 5 Benzo[j]fluoranthene                252 C20H12         000205‐82‐3 94
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Abundance Scan 3573 (23.904 min): BP004049.D\data.ms (-3568) (-)
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP112120\
  Data File : BP004049.D                                          
  Acq On    : 21 Nov 2020  21:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : L4857‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\SVOASRV\HPCHEM1\BNA_P\METHODS\8270E‐BP110320.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown2.917         2.917   180.7  ng    6791460   1   8.264  751691  20.0
Cyclohexane          3.076     4.2  ng     158099   1   8.264  751691  20.0
Butane, 2‐metho...   3.164     4.3  ng     160035   1   8.264  751691  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   5.264    11.3  ng     423701   1   8.264  751691  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.475    46.7  ng    3357370   4  17.616 1438060  20.0
4H‐Cyclopenta[d...  18.657     2.1  ng     148341   4  17.616 1438060  20.0
Methyl stearate     19.475     2.2  ng     158606   4  17.616 1438060  20.0
Octadecanoic acid   19.681    15.3  ng    1722620   5  21.651 2255850  20.0
1‐Docosene          21.310     5.0  ng     567221   5  21.651 2255850  20.0
1,15‐Hexadecadiene  22.957     3.1  ng     230148   6  24.122 1492760  20.0
Octadecane          23.257     3.5  ng     264959   6  24.122 1492760  20.0
Benzo[e]pyrene      23.904     8.6  ng     644410   6  24.122 1492760  20.0
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