
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP040721\
  Data File : BP005227.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2021  18:51
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1933‐10
  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‐BP032321.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP005227.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.293   369  375  385 rVB   323810    454410  52.02%   8.365%
  2   6.875   637  644  655 rBV   288703    456348  52.24%   8.400%
  3   7.693   776  783  790 rVB    76992    123446  14.13%   2.272%
  4   8.852   973  980  987 rBV   176496    293614  33.61%   5.405%
  5  10.481  1248 1257 1266 rBV    95857    161869  18.53%   2.980%
 
  6  12.963  1671 1679 1692 rBV   400469    608051  69.61%  11.193%
  7  13.240  1722 1726 1732 rBV2   11939     17902   2.05%   0.330%
  8  13.810  1818 1823 1830 rBV    17245     26307   3.01%   0.484%
  9  14.345  1907 1914 1922 rBV   136509    206049  23.59%   3.793%
 10  15.845  2163 2169 2180 rBV   273772    423950  48.53%   7.804%
 
 11  17.110  2377 2384 2388 rBV   167580    241926  27.69%   4.453%
 12  17.151  2388 2391 2397 rVB    26751     38325   4.39%   0.705%
 13  17.239  2402 2406 2411 rVB2    5715      9299   1.06%   0.171%
 14  18.010  2529 2537 2546 rBV3   79528    128695  14.73%   2.369%
 15  18.169  2558 2564 2568 rBV7    8074     16105   1.84%   0.296%
 
 16  18.475  2611 2616 2619 rBV5    7470     13282   1.52%   0.244%
 17  18.510  2619 2622 2629 rVB5    6583     11754   1.35%   0.216%
 18  18.580  2630 2634 2639 rVB4    8848     11887   1.36%   0.219%
 19  18.739  2656 2661 2667 rVB    24657     32430   3.71%   0.597%
 20  19.010  2702 2707 2714 rBV9    7748     12158   1.39%   0.224%
 
 21  19.127  2721 2727 2734 rBV2   80005    118086  13.52%   2.174%
 22  19.245  2741 2747 2756 rBV4   35902     60263   6.90%   1.109%
 23  19.392  2768 2772 2779 rVB4   11986     15224   1.74%   0.280%
 24  19.480  2779 2787 2796 rBV    63241    103976  11.90%   1.914%
 25  19.686  2816 2822 2828 rBV   695814    873538 100.00%  16.080%
 
 26  20.345  2931 2934 2938 rVB2    9927     11818   1.35%   0.218%
 27  20.404  2942 2944 2946 rBV3    9791     10612   1.21%   0.195%
 28  20.469  2951 2955 2958 rBV5    9377     12661   1.45%   0.233%
 29  20.545  2965 2968 2973 rBV    34663     40358   4.62%   0.743%
 30  20.922  3028 3032 3040 rVB3   83336    116612  13.35%   2.147%
 
 31  21.204  3074 3080 3084 rBV2  253603    360187  41.23%   6.630%
 32  21.239  3084 3086 3092 rVB    37846     45823   5.25%   0.844%
 33  22.786  3345 3349 3355 rBV2   31763     81633   9.35%   1.503%
 34  23.486  3462 3468 3475 rVB3  156990    293811  33.63%   5.408%
 
 
                        Sum of corrected areas:     5432409
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP040721\
  Data File : BP005227.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2021  18:51
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1933‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP032321.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\BP040721\
  Data File : BP005227.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2021  18:51
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1933‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP032321.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.010   10.64 ng         128695   Phenanthrene‐d10           17.110

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 97
 2 l‐(+)‐Ascorbic acid 2,6‐dihexade... 652 C38H68O8       028474‐90‐0 80
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 76
 4 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 70
 5 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 53
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2537 (18.010 min): BP005227.D\data.ms (-2529) (-)
73.0

213.3

143.2 350.2 431.3279.3 527.7
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Abundance #107549: n-Hexadecanoic acid
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129.0

213.0
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Abundance #242221: l-(+)-Ascorbic acid 2,6-dihexadecanoate
57.0

129.0

256.0

396.0194.0 330.0
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m/z-->

Abundance #95855: Pentadecanoic acid
73.0

242.0143.0

18.00

m/z  73.05  100.00%

18.00

m/z  60.10   68.81%

18.00

m/z  57.05   56.89%

18.00

m/z  55.05   55.37%

18.00

m/z  43.10   54.42%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP040721\
  Data File : BP005227.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2021  18:51
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1933‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP032321.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown18.739                   Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.739    2.68 ng          32430   Phenanthrene‐d10           17.110

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,4,4,6,6,8,8‐Heptamethyl‐1‐nonene  224 C16H32         015796‐04‐0 45
 2 2,4,4‐Trimethyl‐1‐pentanol, pent... 276 C11H17F5O2     1000365‐51‐0 27
 3 2,2,3,3‐Tetramethylcyclopropanec... 296 C19H36O2       1000221‐97‐7 22
 4 4‐Fluoro‐6‐aminopyrimidine          113 C4H4FN3        051421‐96‐6 18
 5 Sulfurous acid, cyclohexylmethyl... 374 C21H42O3S      1000309‐22‐2 16
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2661 (18.739 min): BP005227.D\data.ms (-2656) (-)
57.1

169.2
282.3 429.5 501.5342.5
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0

5000

m/z-->

Abundance #81264: 2,4,4,6,6,8,8-Heptamethyl-1-nonene
57.0

168.0
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0

5000
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Abundance #123759: 2,4,4-Trimethyl-1-pentanol, pentafluoropropiona
57.0

119.0
261.0177.0

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

5000

m/z-->

Abundance #141339: 2,2,3,3-Tetramethylcyclopropanecarboxilc acid,
97.0

29.0 281.0
223.0155.0

18.50 19.00

m/z  57.10  100.00%

18.50 19.00

m/z  97.10   65.70%

18.50 19.00

m/z 113.15   58.92%

18.50 19.00

m/z  55.05   41.16%

18.50 19.00

m/z  83.10   31.65%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP040721\
  Data File : BP005227.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2021  18:51
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1933‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP032321.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.245    3.35 ng          60263   Chrysene‐d12               21.210

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 93
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 93
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 58
 4 Disulfide, di‐tert‐dodecyl          402 C24H50S2       027458‐90‐8 35
 5 Silane, trichlorooctadecyl‐         386 C18H37Cl3Si    000112‐04‐9 35
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0
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Abundance Scan 2747 (19.245 min): BP005227.D\data.ms (-2741) (-)
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Abundance #131261: Octadecanoic acid
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Abundance #95855: Pentadecanoic acid
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242.0143.0
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Abundance #84452: Tetradecanoic acid
73.0

185.0

15.0

19.00 19.50

m/z  73.05  100.00%

19.00 19.50

m/z  60.00   71.09%

19.00 19.50

m/z  57.10   65.14%

19.00 19.50

m/z  43.10   59.80%

19.00 19.50

m/z  55.05   57.00%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP040721\
  Data File : BP005227.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2021  18:51
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1933‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP032321.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  unknown20.545                   Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.545    2.24 ng          40358   Chrysene‐d12               21.210

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 5‐Nonanone, 2,2,8,8‐tetramethyl‐    198 C13H26O        005709‐95‐5 35
 2 1H‐Pyrazole, 4‐nitro‐               113 C3H3N3O2       002075‐46‐9 35
 3 Borinic acid, diethyl‐, (2‐ethyl... 198 C9H20B2O3      058163‐56‐7 35
 4 Sulfurous acid, cyclohexylmethyl... 388 C22H44O3S      1000309‐22‐3 25
 5 Pentyl ethylphosphonofluoridate     182 C7H16FO2P      162085‐84‐9 22
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Abundance #6852: 1H-Pyrazole, 4-nitro-
113.0
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Abundance #60306: Borinic acid, diethyl-, (2-ethyl-1,3,2-dioxaborolan
113.0

28.0

170.0

20.50

m/z  57.10  100.00%

20.50

m/z  97.15   77.14%

20.50

m/z 113.15   76.53%

20.50

m/z  83.10   27.59%

20.50

m/z  55.10   22.68%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP040721\
  Data File : BP005227.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2021  18:51
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1933‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP032321.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Cyclotetradecane                Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.922    6.48 ng         116612   Chrysene‐d12               21.210

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclotetradecane                    196 C14H28         000295‐17‐0 94
 2 1‐Heneicosyl formate                340 C22H44O2       077899‐03‐7 91
 3 n‐Tetracosanol‐1                    354 C24H50O        000506‐51‐4 91
 4 Dichloroacetic acid, heptadecyl ... 366 C19H36Cl2O2    1000282‐98‐2 91
 5 1‐Hexacosanol                       382 C26H54O        000506‐52‐5 91
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP040721\
  Data File : BP005227.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2021  18:51
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M1933‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP032321.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 ...  18.010    10.6  ng     128695   4  17.110  241926  20.0
unknown18.739       18.739     2.7  ng      32430   4  17.110  241926  20.0
Octadecanoic acid   19.245     3.4  ng      60263   5  21.210  360187  20.0
unknown20.545       20.545     2.2  ng      40358   5  21.210  360187  20.0
Cyclotetradecane    20.922     6.5  ng     116612   5  21.210  360187  20.0
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