
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061325\
  Data File : BP024941.D                                          
  Acq On    : 13 Jun 2025  12:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2296‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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‐BP060625.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP024941.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.772   306  312  319 rBV   197567    274460   3.12%   0.390%
  2   5.237   385  391  407 rBV  2060518   3311985  37.68%   4.712%
  3   6.819   653  660  679 rBV  1881194   3456769  39.33%   4.918%
  4   7.608   787  794  803 rBV   802386   1246943  14.19%   1.774%
  5   8.760   980  990 1009 rBV  1221799   2147510  24.43%   3.055%
 
  6  10.378  1256 1265 1273 rBV  1047010   1658875  18.87%   2.360%
  7  12.225  1569 1579 1596 rVB    85472    251811   2.86%   0.358%
  8  12.854  1679 1686 1697 rBV  2836657   4751309  54.05%   6.759%
  9  14.254  1918 1924 1936 rVB  1560230   2335100  26.57%   3.322%
 10  15.090  2058 2066 2075 rVB2  130285    279405   3.18%   0.397%
 
 11  15.619  2143 2156 2157 rBV  3822916   6396190  72.77%   9.099%
 12  15.689  2166 2168 2174 rVB  1481154   1837205  20.90%   2.614%
 13  15.778  2178 2183 2191 rVB  3411858   5414138  61.60%   7.702%
 14  15.842  2191 2194 2195 rBV    90383     92130   1.05%   0.131%
 15  15.895  2199 2203 2212 rVB   268666    509694   5.80%   0.725%
 
 16  16.025  2223 2225 2234 rVB   171629    287334   3.27%   0.409%
 17  16.307  2269 2273 2278 rVB2  138002    194460   2.21%   0.277%
 18  16.666  2330 2334 2342 rVB5   64787    153348   1.74%   0.218%
 19  16.919  2374 2377 2382 rVB2   62110    101258   1.15%   0.144%
 20  17.054  2392 2400 2407 rBV2 2072653   2854773  32.48%   4.061%
 
 21  17.248  2430 2433 2440 rVB2   84854    149911   1.71%   0.213%
 22  17.460  2465 2469 2474 rVB2  148959    175680   2.00%   0.250%
 23  17.754  2516 2519 2525 rVB4   62769     90151   1.03%   0.128%
 24  17.954  2549 2553 2554 rBV2   87586    112192   1.28%   0.160%
 25  17.995  2554 2560 2569 rVV  3351060   5200097  59.16%   7.398%
 
 26  18.431  2630 2634 2637 rBV   134873    172294   1.96%   0.245%
 27  18.566  2655 2657 2665 rVB    61562     96440   1.10%   0.137%
 28  18.730  2681 2685 2686 rBV    95742    108053   1.23%   0.154%
 29  18.754  2687 2689 2695 rVB   178013    220004   2.50%   0.313%
 30  19.330  2777 2787 2804 rBV  4961582   8447992  96.11%  12.018%
 
 31  19.777  2858 2863 2873 rVB  6754813   8789827 100.00%  12.505%
 32  20.042  2905 2908 2913 rBV   136352    178885   2.04%   0.254%
 33  20.636  3006 3009 3013 rVB3  135969    164042   1.87%   0.233%
 34  21.154  3093 3097 3102 rBV   629136    918073  10.44%   1.306%
 35  21.483  3148 3153 3168 rBV2 2283621   3485899  39.66%   4.959%
 
 36  21.719  3190 3193 3202 rVB   210980    316916   3.61%   0.451%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061325\
  Data File : BP024941.D                                          
  Acq On    : 13 Jun 2025  12:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2296‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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‐BP060625.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  22.342  3296 3299 3312 rVB   221765    458624   5.22%   0.652%
 38  24.760  3701 3710 3719 rBV  1314951   3651991  41.55%   5.195%
 
 
                        Sum of corrected areas:    70291768
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061325\
  Data File : BP024941.D                                          
  Acq On    : 13 Jun 2025  12:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2296‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060625.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\BP061325\
  Data File : BP024941.D                                          
  Acq On    : 13 Jun 2025  12:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2296‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060625.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  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.772    4.40 ng         274460   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.608

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 56
 2 Acetic acid, 1,1‐dimethylethyl e... 116 C6H12O2        000540‐88‐5 38
 3 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 25
 4 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 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 312 (4.772 min): BP024941.D\data.ms (-306) (-)
43.0

102.0 206.9 340.9266.6 414.8475.3 540.3

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

5000

m/z-->

Abundance #9288: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

102.0

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

5000

m/z-->

Abundance #9311: Acetic acid, 1,1-dimethylethyl ester
43.0

102.0

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

5000

m/z-->

Abundance #4529: 2,3-Butanedione, monooxime
43.0

102.0

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  43.00  100.00%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  58.95   63.31%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z 101.00   24.70%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  58.10   15.08%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  41.05    9.57%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061325\
  Data File : BP024941.D                                          
  Acq On    : 13 Jun 2025  12:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2296‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Triacetin                       Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.225    3.04 ng         251811   Naphthalene‐d8             10.378

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Triacetin                           218 C9H14O6        000102‐76‐1 86
 2 Glycerol 1,2‐diacetate              176 C7H12O5        000102‐62‐5 78
 3 1,2,3‐Propanetriol, 1‐acetate       134 C5H10O4        000106‐61‐6 33
 4 4‐Heptanol, acetate                 158 C9H18O2        005921‐84‐6 9 
 5 2‐Propanone, 1‐(acetyloxy)‐         116 C5H8O3         000592‐20‐1 9 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1579 (12.225 min): BP024941.D\data.ms (-1569) (-)
43.0

103.0

170.9 507.5294.9 376.9436.1231.3

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

5000

m/z-->

Abundance #97174: Triacetin
43.0

103.0

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

5000

m/z-->

Abundance #51206: Glycerol 1,2-diacetate
43.0

103.0

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

5000

m/z-->

Abundance #17229: 1,2,3-Propanetriol, 1-acetate
43.0

103.0

12.00 12.50

m/z  43.00  100.00%

12.00 12.50

m/z 103.00   20.55%

12.00 12.50

m/z 145.00   13.78%

12.00 12.50

m/z 116.00    6.48%

12.00 12.50

m/z 114.95    5.16%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061325\
  Data File : BP024941.D                                          
  Acq On    : 13 Jun 2025  12:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2296‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Octadecanoic acid               Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.619   54.78 ng        6396190   Acenaphthene‐d10           14.254

 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 93
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 83
 4 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 74
 5 Octadecanoic acid, 2‐(2‐hydroxye... 372 C22H44O4       000106‐11‐6 72

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2156 (15.619 min): BP024941.D\data.ms (-2143) (-)
73.0

241.2

171.1
327.0385.0443.9502.5

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

5000

m/z-->

Abundance #179093: Octadecanoic acid
73.0

284.0

185.0

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

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.0

199.0

139.015.0

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

5000

m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

228.0

143.0

15.50 16.00

m/z  73.00  100.00%

15.50 16.00

m/z  43.05   87.16%

15.50 16.00

m/z  60.00   79.45%

15.50 16.00

m/z  57.10   75.23%

15.50 16.00

m/z  55.05   71.84%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061325\
  Data File : BP024941.D                                          
  Acq On    : 13 Jun 2025  12:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2296‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Tetradecanoic acid              Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.690   12.87 ng        1837210   Phenanthrene‐d10           17.054

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 99
 2 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 58
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 49
 4 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 47
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 38
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m/z-->

Abundance Scan 2168 (15.689 min): BP024941.D\data.ms (-2166) (-)
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0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #179091: Octadecanoic acid
43.0

129.0

284.0

199.0
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Abundance #109284: Tetradecanoic acid
73.0

185.0

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

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.0

199.0

139.015.0

15.50 16.00

m/z  73.00  100.00%

15.50 16.00

m/z  57.10   74.64%

15.50 16.00

m/z  60.00   70.76%

15.50 16.00

m/z 129.05   70.56%

15.50 16.00

m/z  43.10   70.34%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061325\
  Data File : BP024941.D                                          
  Acq On    : 13 Jun 2025  12:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2296‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060625.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  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.895    3.57 ng         509694   Phenanthrene‐d10           17.054

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 96
 2 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 62
 3 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 62
 4 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 60
 5 Decanoic acid, silver(1+) salt      278 C10H19AgO2     013126‐67‐5 52

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance Scan 2203 (15.895 min): BP024941.D\data.ms (-2199) (-)
73.0

241.2

171.1
326.8 400.9 517.9458.7

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #179092: Octadecanoic acid
43.0

129.0 284.0

199.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #109283: Tetradecanoic acid
73.0

185.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

213.0

15.50 16.00

m/z  73.00  100.00%

15.50 16.00

m/z  43.10   80.48%

15.50 16.00

m/z  60.00   78.42%

15.50 16.00

m/z  55.10   69.88%

15.50 16.00

m/z  57.10   66.67%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061325\
  Data File : BP024941.D                                          
  Acq On    : 13 Jun 2025  12:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2296‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Tridecanoic acid                Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.025    2.01 ng         287334   Phenanthrene‐d10           17.054

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 94
 2 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 64
 3 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 58
 4 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 40
 5 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 38

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2225 (16.025 min): BP024941.D\data.ms (-2223) (-)
73.0

241.2
171.1 331.6 428.9 502.9

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

5000

m/z-->

Abundance #179093: Octadecanoic acid
73.0

284.0

185.0

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

5000

m/z-->

Abundance #109279: Tetradecanoic acid
73.0

185.0

15.0

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

5000

m/z-->

Abundance #92070: Tridecanoic acid
73.0

171.0

15.0

16.00

m/z  73.00  100.00%

16.00

m/z  60.00   63.58%

16.00

m/z  57.10   52.55%

16.00

m/z  43.10   49.93%

16.00

m/z  55.05   41.46%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061325\
  Data File : BP024941.D                                          
  Acq On    : 13 Jun 2025  12:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2296‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Pentadecanoic acid              Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.995   36.43 ng        5200100   Phenanthrene‐d10           17.054

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 95
 3 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 94
 4 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 93
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 68

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2560 (17.995 min): BP024941.D\data.ms (-2554) (-)
73.0

213.2

143.1
281.0 355.1 429.0 498.6

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

213.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

228.0

143.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #92069: Tridecanoic acid
73.0

171.0

18.00

m/z  73.00  100.00%

18.00

m/z  60.00   81.89%

18.00

m/z  43.10   77.70%

18.00

m/z  57.10   66.23%

18.00

m/z  55.10   64.68%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061325\
  Data File : BP024941.D                                          
  Acq On    : 13 Jun 2025  12:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2296‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Octadecanoic acid, 2‐(2‐hyd...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.331   48.47 ng        8447990   Chrysene‐d12               21.483

 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 93
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 83
 4 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 80
 5 Octadecanoic acid, 2‐(2‐hydroxye... 372 C22H44O4       000106‐11‐6 72

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2787 (19.330 min): BP024941.D\data.ms (-2777) (-)
73.0

241.2

171.1
310.0 390.2 459.2 548.8

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

5000

m/z-->

Abundance #179091: Octadecanoic acid
43.0

129.0

284.0

199.0

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

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.0

199.0

139.015.0

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

5000

m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

228.0

143.0

19.00 19.50

m/z  73.00  100.00%

19.00 19.50

m/z  43.10   84.84%

19.00 19.50

m/z  60.00   79.19%

19.00 19.50

m/z  57.10   74.25%

19.00 19.50

m/z  55.10   68.12%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061325\
  Data File : BP024941.D                                          
  Acq On    : 13 Jun 2025  12:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2296‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Pentadecafluorooctanoic aci...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.154    5.27 ng         918073   Chrysene‐d12               21.483

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentadecafluorooctanoic acid, oc... 666 C26H37F15O2    1000406‐04‐8 94
 2 1‐Heneicosanol                      312 C21H44O        015594‐90‐8 93
 3 1‐Hexacosene                        364 C26H52         018835‐33‐1 91
 4 1‐Hexadecanesulfonyl chloride       324 C16H33ClO2S    038775‐38‐1 91
 5 Nonadecyl trifluoroacetate          380 C21H39F3O2     1000351‐76‐3 90

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3097 (21.154 min): BP024941.D\data.ms (-3093) (-)
57.1

126.1 208.0276.9 376.1 476.2547.6

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650

5000

m/z-->

Abundance #348538: Pentadecafluorooctanoic acid, octadecyl ester
57.0

252.0126.0 648.0369.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650

5000

m/z-->

Abundance #215083: 1-Heneicosanol
55.0

125.0

266.0196.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650

5000

m/z-->

Abundance #273800: 1-Hexacosene
57.0

139.0
364.0210.0 292.0

21.00 21.50

m/z  57.10  100.00%

21.00 21.50

m/z  43.05   78.41%

21.00 21.50

m/z  55.10   67.87%

21.00 21.50

m/z  83.05   67.35%

21.00 21.50

m/z  71.10   63.76%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061325\
  Data File : BP024941.D                                          
  Acq On    : 13 Jun 2025  12:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2296‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Octacosane                      Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 22.342    2.63 ng         458624   Chrysene‐d12               21.483

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 97
 2 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 95
 3 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 94
 4 Docosane, 11‐butyl‐                 366 C26H54         013475‐76‐8 93
 5 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 93

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3299 (22.342 min): BP024941.D\data.ms (-3296) (-)
57.1

127.1 206.1 283.0341.0 429.1 505.1

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #298427: Octacosane
57.0

127.0 197.0 281.0 394.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #246482: Tetracosane
57.0

127.0 338.0197.0 267.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #141057: Octadecane
57.0

127.0 254.0197.0

22.00 22.50

m/z  57.10  100.00%

22.00 22.50

m/z  71.10   73.05%

22.00 22.50

m/z  43.10   62.79%

22.00 22.50

m/z  85.10   54.07%

22.00 22.50

m/z  55.05   26.98%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061325\
  Data File : BP024941.D                                          
  Acq On    : 13 Jun 2025  12:48
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2296‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060625.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‐...   4.772     4.4  ng     274460   1   7.608 1246940  20.0
Triacetin           12.225     3.0  ng     251811   2  10.378 1658880  20.0
Octadecanoic acid   15.619    54.8  ng    6396190   3  14.254 2335100  20.0
Tetradecanoic acid  15.690    12.9  ng    1837210   4  17.054 2854770  20.0
n‐Hexadecanoic ...  15.895     3.6  ng     509694   4  17.054 2854770  20.0
Tridecanoic acid    16.025     2.0  ng     287334   4  17.054 2854770  20.0
Pentadecanoic acid  17.995    36.4  ng    5200100   4  17.054 2854770  20.0
Octadecanoic ac...  19.331    48.5  ng    8447990   5  21.483 3485900  20.0
Pentadecafluoro...  21.154     5.3  ng     918073   5  21.483 3485900  20.0
Octacosane          22.342     2.6  ng     458624   5  21.483 3485900  20.0
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