
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP022423\
  Data File : BP013890.D                                          
  Acq On    : 24 Feb 2023  17:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O1657‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   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‐BP021623.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP013890.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.169   330  337  344 rBV   306761    443393   4.80%   1.248%
  2   5.634   410  416  426 rBV   914077   1368449  14.80%   3.850%
  3   7.246   684  690  705 rVB   505660    806506   8.72%   2.269%
  4   8.099   828  835  842 rBV   388962    603421   6.53%   1.698%
  5   9.275  1026 1035 1047 rBV  1343817   2245187  24.28%   6.317%
 
  6  10.757  1281 1287 1293 rBV   144036    210724   2.28%   0.593%
  7  10.928  1305 1316 1325 rBV   442846    778329   8.42%   2.190%
  8  11.281  1369 1376 1390 rBV2   52635    118866   1.29%   0.334%
  9  13.257  1705 1712 1719 rVB   121575    167590   1.81%   0.472%
 10  13.363  1722 1730 1740 rBV  3707693   5470516  59.16%  15.393%
 
 11  13.457  1741 1746 1752 rVB   197745    263792   2.85%   0.742%
 12  13.622  1766 1774 1782 rVB   112866    178459   1.93%   0.502%
 13  14.728  1953 1962 1973 rBV2 1136482   2163252  23.39%   6.087%
 14  15.498  2089 2093 2100 rVB   148950    182244   1.97%   0.513%
 15  16.228  2208 2217 2234 rBV  3348206   4914931  53.15%  13.829%
 
 16  17.175  2374 2378 2384 rVB    91396    108539   1.17%   0.305%
 17  17.492  2425 2432 2442 rBV   986762   1442294  15.60%   4.058%
 18  18.133  2537 2541 2547 rVB2   83004    105590   1.14%   0.297%
 19  18.345  2571 2577 2586 rBV   305638    483517   5.23%   1.361%
 20  19.569  2780 2785 2797 rBV2  180115    310224   3.35%   0.873%
 
 21  20.022  2857 2862 2870 rBV  7863705   9246726 100.00%  26.018%
 22  21.563  3119 3124 3134 rBV2 1373123   1948191  21.07%   5.482%
 23  24.110  3551 3557 3568 rVB2  937109   1978814  21.40%   5.568%
 
 
                        Sum of corrected areas:    35539554
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP022423\
  Data File : BP013890.D                                          
  Acq On    : 24 Feb 2023  17:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O1657‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP021623.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\BP022423\
  Data File : BP013890.D                                          
  Acq On    : 24 Feb 2023  17:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O1657‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP021623.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  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.169   14.70 ng         443393   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.099

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 64
 2 1,3‐Dioxolane‐2‐methanol, 2,4‐di... 132 C6H12O3        053951‐43‐2 25
 3 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 17
 4 1,2‐Butanediol                       90 C4H10O2        000584‐03‐2 17
 5 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 10

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 337 (5.169 min): BP013890.D\data.ms (-330) (-)
43.0

101.0

355.1216.0 279.1 414.4474.8535.1
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m/z-->

Abundance #9288: 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 #16417: 1,3-Dioxolane-2-methanol, 2,4-dimethyl-
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  58.95   67.26%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 100.95   27.91%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.00   15.14%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.05   10.19%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP022423\
  Data File : BP013890.D                                          
  Acq On    : 24 Feb 2023  17:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O1657‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP021623.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  1‐Dodecene                      Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.757    5.41 ng         210724   Naphthalene‐d8             10.928

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Dodecene                          168 C12H24         000112‐41‐4 97
 2 2‐Dodecene, (Z)‐                    168 C12H24         007206‐26‐0 96
 3 2‐Dodecene, (E)‐                    168 C12H24         007206‐13‐5 96
 4 3‐Tetradecene, (E)‐                 196 C14H28         041446‐68‐8 91
 5 1‐Decene                            140 C10H20         000872‐05‐9 91

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1287 (10.757 min): BP013890.D\data.ms (-1281) (-)
55.0

125.1 281.6207.0 415.1 544.1342.9 475.2

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

5000

m/z-->

Abundance #43465: 1-Dodecene
43.0

111.0

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

5000

m/z-->

Abundance #43491: 2-Dodecene, (Z)-
55.0

168.0

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

5000

m/z-->

Abundance #43492: 2-Dodecene, (E)-
55.0

168.0

10.50 11.00

m/z  55.05  100.00%

10.50 11.00

m/z  41.05   99.48%

10.50 11.00

m/z  43.05   89.38%

10.50 11.00

m/z  56.05   82.64%

10.50 11.00

m/z  69.05   79.65%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP022423\
  Data File : BP013890.D                                          
  Acq On    : 24 Feb 2023  17:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O1657‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP021623.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Ethanol, 2‐phenoxy‐             Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.281    3.05 ng         118866   Naphthalene‐d8             10.928

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethanol, 2‐phenoxy‐                 138 C8H10O2        000122‐99‐6 95
 2 1‐Phenoxypropan‐2‐ol                152 C9H12O2        000770‐35‐4 72
 3 Carbonic acid, neopentyl phenyl ... 208 C12H16O3       013183‐19‐2 64
 4 Benzene, (2‐methylpropoxy)‐         150 C10H14O        001126‐75‐6 59
 5 1‐Propanol, 3‐phenoxy‐              152 C9H12O2        006180‐61‐6 59

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1376 (11.281 min): BP013890.D\data.ms (-1369) (-)
94.0

220.8 340.935.9 280.9 429.8159.1 498.2

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

5000

m/z-->

Abundance #19882: Ethanol, 2-phenoxy-
94.0

27.0

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

5000

m/z-->

Abundance #30123: 1-Phenoxypropan-2-ol
94.0

152.031.0

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

5000

m/z-->

Abundance #84780: Carbonic acid, neopentyl phenyl ester
94.0

193.0

11.00 11.50

m/z  94.00  100.00%

11.00 11.50

m/z  77.00   31.12%

11.00 11.50

m/z 138.00   26.14%

11.00 11.50

m/z  65.95   15.33%

11.00 11.50

m/z  94.95   14.82%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP022423\
  Data File : BP013890.D                                          
  Acq On    : 24 Feb 2023  17:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O1657‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP021623.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  2‐Tetradecene, (E)‐             Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.457    2.44 ng         263792   Acenaphthene‐d10           14.734

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Tetradecene, (E)‐                 196 C14H28         035953‐54‐9 96
 2 5‐Tetradecene, (E)‐                 196 C14H28         041446‐66‐6 94
 3 1‐Hexadecanol                       242 C16H34O        036653‐82‐4 91
 4 9‐Octadecene, (E)‐                  252 C18H36         007206‐25‐9 91
 5 Cetene                              224 C16H32         000629‐73‐2 90

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1746 (13.457 min): BP013890.D\data.ms (-1741) (-)
55.0

125.1
196.2 268.0326.9 488.9384.6 548.3

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

5000

m/z-->

Abundance #71738: 2-Tetradecene, (E)-
55.0

196.0125.0

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

5000

m/z-->

Abundance #71749: 5-Tetradecene, (E)-
55.0

196.0125.0

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

5000

m/z-->

Abundance #126374: 1-Hexadecanol
43.0

111.0

196.0

13.50

m/z  55.05  100.00%

13.50

m/z  41.05   91.53%

13.50

m/z  43.05   84.17%

13.50

m/z  83.05   74.15%

13.50

m/z  57.05   73.40%

8270E‐BP021623.M Mon Feb 27 01:28:40 2023                                                      Page: 6

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
EB-2023-2-22



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP022423\
  Data File : BP013890.D                                          
  Acq On    : 24 Feb 2023  17:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O1657‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP021623.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.345    6.70 ng         483517   Phenanthrene‐d10           17.492

 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 83
 4 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 81
 5 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 76

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2577 (18.345 min): BP013890.D\data.ms (-2571) (-)
73.0

213.2

143.0 281.9 401.2343.1 460.8 535.2

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

5000

m/z-->

Abundance #143508: n-Hexadecanoic acid
43.0

256.0

129.0

194.0

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

5000

m/z-->

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 #126203: Pentadecanoic acid
73.0

242.0143.0

18.00 18.50

m/z  73.00  100.00%

18.00 18.50

m/z  59.95   75.30%

18.00 18.50

m/z  43.10   65.95%

18.00 18.50

m/z  57.10   59.94%

18.00 18.50

m/z  55.00   59.05%

8270E‐BP021623.M Mon Feb 27 01:28:41 2023                                                      Page: 7

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
EB-2023-2-22



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP022423\
  Data File : BP013890.D                                          
  Acq On    : 24 Feb 2023  17:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O1657‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP021623.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Octadecanoic acid               Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.569    3.18 ng         310224   Chrysene‐d12               21.563

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 99
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 91
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 83
 4 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 76
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 70

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2785 (19.569 min): BP013890.D\data.ms (-2780) (-)
73.0

241.2

143.1
355.9 429.9 503.0

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

5000
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Abundance #179091: Octadecanoic acid
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129.0

284.0

199.0
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Abundance #126202: Pentadecanoic acid
43.0

242.0
129.0
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5000
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Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

228.0

143.0

19.50

m/z  73.00  100.00%

19.50

m/z  60.00   76.25%

19.50

m/z  57.00   70.46%

19.50

m/z  43.05   66.98%

19.50

m/z  55.05   61.20%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP022423\
  Data File : BP013890.D                                          
  Acq On    : 24 Feb 2023  17:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O1657‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP021623.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‐...   5.169    14.7  ng     443393   1   8.099  603421  20.0
1‐Dodecene          10.757     5.4  ng     210724   2  10.928  778329  20.0
Ethanol, 2‐phen...  11.281     3.0  ng     118866   2  10.928  778329  20.0
2‐Tetradecene, ...  13.457     2.4  ng     263792   3  14.734 2163250  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.345     6.7  ng     483517   4  17.492 1442290  20.0
Octadecanoic acid   19.569     3.2  ng     310224   5  21.563 1948190  20.0
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