
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP092021\
  Data File : BP007050.D                                          
  Acq On    : 20 Sep 2021  13:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3687‐28
  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‐BP091621.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP007050.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.022   323  329  341 rVB   633919    913419   8.18%   1.520%
  2   5.481   400  407  417 rBV  3550196   5160151  46.23%   8.585%
  3   7.075   670  678  691 rBV  3314497   5277355  47.28%   8.780%
  4   7.910   810  820  828 rBV  1008289   1548776  13.88%   2.577%
  5   9.069  1009 1017 1030 rBV  2084287   3459731  31.00%   5.756%
 
  6  10.487  1249 1258 1270 rBV   320764    596965   5.35%   0.993%
  7  10.710  1289 1296 1305 rBV  1230729   2060083  18.46%   3.428%
  8  13.163  1706 1713 1726 rBV  5205271   7683103  68.83%  12.783%
  9  14.534  1940 1946 1955 rVB  1869393   2754481  24.68%   4.583%
 10  16.022  2193 2199 2221 rVB  4383465   6134787  54.96%  10.207%
 
 11  17.286  2407 2414 2426 rBV  2211600   3304512  29.61%   5.498%
 12  18.169  2559 2564 2574 rBV   483735    777268   6.96%   1.293%
 13  19.398  2769 2773 2784 rBV2  192071    358098   3.21%   0.596%
 14  19.839  2843 2848 2854 rBV  9289043  11161698 100.00%  18.571%
 15  21.074  3054 3058 3067 rBV2  462906    675000   6.05%   1.123%
 
 16  21.363  3102 3107 3113 rBV  2967161   3968572  35.56%   6.603%
 17  23.786  3512 3519 3530 rVB2 2083521   4269594  38.25%   7.104%
 
 
                        Sum of corrected areas:    60103593
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP092021\
  Data File : BP007050.D                                          
  Acq On    : 20 Sep 2021  13:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3687‐28
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP091621.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\BP092021\
  Data File : BP007050.D                                          
  Acq On    : 20 Sep 2021  13:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3687‐28
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP091621.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.022   11.80 ng         913419   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.910

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 64
 2 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 17
 3 (+‐)‐4‐Amino‐4,5‐dihydro‐2(3H)‐f... 101 C4H7NO2        016504‐58‐8 9 
 4 Acetone                              58 C3H6O          000067‐64‐1 9 
 5 Guanidine                            59 CH5N3          000113‐00‐8 9 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 329 (5.022 min): BP007050.D\data.ms (-323) (-)
43.0

101.1

281.9340.8207.9 428.6 492.4
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m/z-->

Abundance #9289: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

101.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0
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m/z-->

Abundance #21825: Acetic acid, cyano-, 1,1-dimethylethyl ester
59.0

126.0

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

5000

m/z-->

Abundance #4542: (+-)-4-Amino-4,5-dihydro-2(3H)-furanone
43.0

101.0

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  43.00  100.00%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.05   66.80%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.10   25.37%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.10   17.86%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.10    8.50%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP092021\
  Data File : BP007050.D                                          
  Acq On    : 20 Sep 2021  13:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3687‐28
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP091621.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐    Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.487    5.80 ng         596965   Naphthalene‐d8             10.710

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐        162 C8H18O3        000112‐34‐5 90
 2 Ethanol, 1‐(2‐butoxyethoxy)‐        162 C8H18O3        054446‐78‐5 90
 3 Ethylene glycol monoisobutyl ether  118 C6H14O2        004439‐24‐1 64
 4 3,3‐Dimethylbutane‐2‐ol             102 C6H14O         000464‐07‐3 50
 5 2‐Pentanol, 3‐methyl‐               102 C6H14O         000565‐60‐6 38

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1258 (10.487 min): BP007050.D\data.ms (-1249) (-)
57.0

132.1 221.2 282.9 357.1 437.0 502.9

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

5000

m/z-->

Abundance #38400: Ethanol, 2-(2-butoxyethoxy)-
45.0

132.0

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

5000

m/z-->

Abundance #38399: Ethanol, 1-(2-butoxyethoxy)-
57.0

132.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10091: Ethylene glycol monoisobutyl ether
57.0

118.0

10.50

m/z  57.05  100.00%

10.50

m/z  45.05   85.38%

10.50

m/z  41.05   32.67%

10.50

m/z  75.00   19.60%

10.50

m/z  56.05   16.18%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP092021\
  Data File : BP007050.D                                          
  Acq On    : 20 Sep 2021  13:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3687‐28
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP091621.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.169    4.70 ng         777268   Phenanthrene‐d10           17.286

 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 95
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 91
 4 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 87
 5 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 76

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2564 (18.169 min): BP007050.D\data.ms (-2559) (-)
73.0

213.2

143.0 281.8 429.0354.9 544.8486.7

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

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

213.0

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

5000

m/z-->

Abundance #92069: Tridecanoic acid
73.0

171.0

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

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.0

199.0

139.015.0

18.00 18.50

m/z  73.00  100.00%

18.00 18.50

m/z  60.00   81.37%

18.00 18.50

m/z  43.05   75.70%

18.00 18.50

m/z  57.05   65.38%

18.00 18.50

m/z  55.05   63.31%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP092021\
  Data File : BP007050.D                                          
  Acq On    : 20 Sep 2021  13:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3687‐28
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP091621.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  1‐Tetracosene                   Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.074    3.40 ng         675000   Chrysene‐d12               21.363

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Tetracosene                       336 C24H48         010192‐32‐2 99
 2 5‐Eicosene, (E)‐                    280 C20H40         074685‐30‐6 98
 3 Cyclotetracosane                    336 C24H48         000297‐03‐0 95
 4 Pentafluoropropionic acid, penta... 374 C18H31F5O2     959092‐08‐1 94
 5 Behenic alcohol                     326 C22H46O        000661‐19‐8 94

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3058 (21.074 min): BP007050.D\data.ms (-3054) (-)
57.1

125.1

207.0 280.1 355.1 429.1 548.8490.2
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0

5000
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Abundance #244230: 1-Tetracosene
55.0

125.0

336.0

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

5000

m/z-->

Abundance #173729: 5-Eicosene, (E)-
55.0

125.0
280.0196.0

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

5000

m/z-->

Abundance #244232: Cyclotetracosane
43.0

111.0

336.0182.0 250.0

21.00

m/z  57.10  100.00%

21.00

m/z  55.05   86.04%

21.00

m/z  83.10   85.45%

21.00

m/z  97.10   81.87%

21.00

m/z  43.10   81.64%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP092021\
  Data File : BP007050.D                                          
  Acq On    : 20 Sep 2021  13:57
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M3687‐28
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP091621.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‐...   5.022    11.8  ng     913419   1   7.910 1548780  20.0
Ethanol, 2‐(2‐b...  10.487     5.8  ng     596965   2  10.710 2060080  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.169     4.7  ng     777268   4  17.286 3304510  20.0
1‐Tetracosene       21.074     3.4  ng     675000   5  21.363 3968570  20.0
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