
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP041621\
  Data File : BP005325.D                                          
  Acq On    : 16 Apr 2021  18:48
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1966‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   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‐BP041521.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP005325.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.264   366  370  381 rVB   363366    523506  21.73%   6.002%
  2   6.846   635  639  652 rVB2  216080    368250  15.28%   4.222%
  3   7.657   773  777  786 rVB   100426    157506   6.54%   1.806%
  4   8.822   968  975  985 rBV   344560    531405  22.05%   6.092%
  5  10.451  1245 1252 1261 rBV    84228    134472   5.58%   1.542%
 
  6  12.940  1668 1675 1683 rBV   731847   1005498  41.73%  11.528%
  7  13.787  1813 1819 1827 rBV    20065     31256   1.30%   0.358%
  8  14.322  1904 1910 1917 rBV   166178    237619   9.86%   2.724%
  9  15.828  2160 2166 2181 rBV   647137    933897  38.76%  10.707%
 10  17.092  2375 2381 2390 rBV   236759    341282  14.16%   3.913%
 
 11  17.998  2530 2535 2543 rBV   145394    219277   9.10%   2.514%
 12  19.116  2721 2725 2731 rVB    43992     59023   2.45%   0.677%
 13  19.233  2742 2745 2755 rBV    62596     92120   3.82%   1.056%
 14  19.469  2782 2785 2789 rVB    23545     26752   1.11%   0.307%
 15  19.675  2814 2820 2826 rBV  2022176   2409463 100.00%  27.624%
 
 16  20.874  3019 3024 3026 rBV    49899     75528   3.13%   0.866%
 17  20.910  3026 3030 3038 rVV2  163841    313371  13.01%   3.593%
 18  20.980  3038 3042 3050 rVB   216820    282494  11.72%   3.239%
 19  21.198  3074 3079 3083 rBV   384615    497173  20.63%   5.700%
 20  23.463  3458 3464 3472 rVB2  262944    482569  20.03%   5.532%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     8722461
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP041621\
  Data File : BP005325.D                                          
  Acq On    : 16 Apr 2021  18:48
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1966‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP041521.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_P\Data\BP041621\
  Data File : BP005325.D                                          
  Acq On    : 16 Apr 2021  18:48
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1966‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP041521.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.998   12.85 ng         219277   Phenanthrene‐d10           17.092

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 97
 2 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 93
 3 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 89
 4 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 64
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 53

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2535 (17.998 min): BP005325.D\data.ms (-2530) (-)
73.0

213.3

143.2
281.1 429.9357.1 489.4 549.6

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
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Abundance #107548: n-Hexadecanoic acid
43.0

256.0
129.0

199.0
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m/z-->

Abundance #84453: Tetradecanoic acid
73.0

228.0

143.0

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

5000

m/z-->

Abundance #72646: Tridecanoic acid
73.0

214.0

143.0

18.00

m/z  73.05  100.00%

18.00

m/z  59.95   71.45%

18.00

m/z  55.05   67.23%

18.00

m/z  41.10   59.11%

18.00

m/z  43.05   57.99%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP041621\
  Data File : BP005325.D                                          
  Acq On    : 16 Apr 2021  18:48
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1966‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP041521.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Octadecanoic acid               Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.233    3.71 ng          92120   Chrysene‐d12               21.198

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 95
 2 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 49
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 47
 4 Oxalic acid, propyl tetradecyl e... 328 C19H36O4       1000309‐26‐7 35
 5 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 32
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2745 (19.233 min): BP005325.D\data.ms (-2742) (-)
73.0

241.3

143.1
355.3415.3 491.0549.4
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0

5000

m/z-->

Abundance #131261: Octadecanoic acid
73.0

185.0 284.0
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m/z-->

Abundance #72646: 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 #95851: Pentadecanoic acid
73.0

199.0

139.015.0

19.00 19.50

m/z  73.05  100.00%

19.00 19.50

m/z  60.00   71.57%

19.00 19.50

m/z  57.10   68.03%

19.00 19.50

m/z  55.05   63.11%

19.00 19.50

m/z  43.05   63.01%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP041621\
  Data File : BP005325.D                                          
  Acq On    : 16 Apr 2021  18:48
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1966‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP041521.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Benzamide, N‐acetyl‐            Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.874    3.04 ng          75528   Chrysene‐d12               21.198

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzamide, N‐acetyl‐                163 C9H9NO2        001575‐95‐7 64
 2 Morpholine, 4‐phenyl‐               163 C10H13NO       000092‐53‐5 42
 3 Benzamide, N‐(2,3‐dihydro‐6‐benz... 395 C24H17N3O3     186965‐74‐2 38
 4 1‐(.beta.‐d‐2,3‐O‐Dibenzoylfuran... 470 C23H19FN2O8    1000286‐48‐4 37
 5 Benzamide, N‐[6‐(2‐furyl)‐2‐oxo‐... 281 C16H11NO4      187749‐77‐5 9 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3024 (20.874 min): BP005325.D\data.ms (-3019) (-)
105.1

163.1

281.141.0 341.2222.0 401.3 549.4489.2

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

5000

m/z-->

Abundance #33139: Benzamide, N-acetyl-
105.0

163.0
43.0

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

5000

m/z-->

Abundance #32818: Morpholine, 4-phenyl-
105.0

163.0

27.0

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

5000

m/z-->

Abundance #209798: Benzamide, N-(2,3-dihydro-6-benzoyl-4-benzoy
105.0

395.0
274.040.0 167.0

20.50 21.00

m/z 105.10  100.00%

20.50 21.00

m/z 163.10   40.32%

20.50 21.00

m/z  77.10   38.73%

20.50 21.00

m/z  50.95    6.77%

20.50 21.00

m/z 106.00    6.19%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP041621\
  Data File : BP005325.D                                          
  Acq On    : 16 Apr 2021  18:48
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1966‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP041521.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Behenic alcohol                 Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.910   12.61 ng         313371   Chrysene‐d12               21.198

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Behenic alcohol                     326 C22H46O        000661‐19‐8 95
 2 Heptacosyl acetate                  438 C29H58O2       1000351‐78‐2 95
 3 1‐Hexacosanol                       382 C26H54O        000506‐52‐5 95
 4 1‐Heptacosanol                      396 C27H56O        002004‐39‐9 93
 5 5‐Eicosene, (E)‐                    280 C20H40         074685‐30‐6 92

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3030 (20.910 min): BP005325.D\data.ms (-3026) (-)
83.1

207.2 281.1141.1 343.1 417.2 483.4541.6

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

5000

m/z-->

Abundance #166292: 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 #224391: Heptacosyl acetate
43.0

111.0

181.0 378.0250.0308.0 438.0

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

5000

m/z-->

Abundance #203699: 1-Hexacosanol
57.0

125.0

364.0195.0 266.0

21.00

m/z  83.10  100.00%

21.00

m/z  69.05   94.50%

21.00

m/z  97.05   94.22%

21.00

m/z  57.10   87.98%

21.00

m/z  55.05   83.47%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP041621\
  Data File : BP005325.D                                          
  Acq On    : 16 Apr 2021  18:48
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1966‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP041521.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Diethylene glycol dibenzoate    Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.980   11.36 ng         282494   Chrysene‐d12               21.198

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Diethylene glycol dibenzoate        314 C18H18O5       000120‐55‐8 78
 2 1,3‐Dioxolane, 2‐(methoxymethyl)... 194 C11H14O3       1000156‐71‐2 64
 3 2,2'‐(Ethane‐1,2‐diylbis(oxy))bi... 358 C20H22O6       1000366‐99‐4 56
 4 Benzoic acid, 2‐(4‐nitrophenoxy)... 287 C15H13NO5      1000368‐92‐7 50
 5 S‐Benzoyl(thiohydroxylamine)        153 C7H7NOS        025740‐80‐1 47

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3042 (20.980 min): BP005325.D\data.ms (-3038) (-)
105.1

207.243.0 281.1 356.2 429.1 536.0

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

5000

m/z-->

Abundance #156211: Diethylene glycol dibenzoate
105.0

163.045.0 238.0 314.0

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

5000

m/z-->

Abundance #56014: 1,3-Dioxolane, 2-(methoxymethyl)-2-phenyl-
149.0

77.0

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

5000

m/z-->

Abundance #189292: 2,2'-(Ethane-1,2-diylbis(oxy))bis(ethane-2,1-diy
105.0

45.0 179.0

21.00

m/z 105.10  100.00%

21.00

m/z 149.15   66.30%

21.00

m/z  77.05   53.67%

21.00

m/z  51.10    9.84%

21.00

m/z 106.10    7.48%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP041621\
  Data File : BP005325.D                                          
  Acq On    : 16 Apr 2021  18:48
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1966‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP041521.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 ...  17.998    12.9  ng     219277   4  17.092  341282  20.0
Octadecanoic acid   19.233     3.7  ng      92120   5  21.198  497173  20.0
Benzamide, N‐ac...  20.874     3.0  ng      75528   5  21.198  497173  20.0
Behenic alcohol     20.910    12.6  ng     313371   5  21.198  497173  20.0
Diethylene glyc...  20.980    11.4  ng     282494   5  21.198  497173  20.0
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