
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP102524\
  Data File : BP022644.D                                          
  Acq On    : 26 Oct 2024  16:00
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4532‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 0.1 % 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\SFAM‐EPA‐BP100724.MA.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP022644.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.181    30   33   37 rBV    15692     20090   0.54%   0.065%
  2   3.217    37   39   47 rVB    13226     18158   0.49%   0.059%
  3   3.605   101  105  122 rBV    53483     95754   2.59%   0.309%
  4   3.911   152  157  162 rVB3    4042      6316   0.17%   0.020%
  5   4.275   217  219  223 rBV3    3610      4930   0.13%   0.016%
 
  6   5.493   422  426  430 rBV5    4267      5788   0.16%   0.019%
  7   6.028   512  517  522 rBV3   14579     24783   0.67%   0.080%
  8   6.063   522  523  531 rVB7    4080      4835   0.13%   0.016%
  9   6.258   554  556  564 rVB8    3263      5957   0.16%   0.019%
 10   6.422   577  584  587 rBV8    2410      4980   0.13%   0.016%
 
 11   6.475   588  593  597 rVV4    7858     11856   0.32%   0.038%
 12   6.522   597  601  605 rVB2    9443     14337   0.39%   0.046%
 13   6.793   642  647  650 rBV2    3374      5107   0.14%   0.017%
 14   6.846   650  656  669 rVV    87933    153634   4.15%   0.497%
 15   6.987   672  680  692 rBV   223938    377543  10.21%   1.220%
 
 16   7.193   708  715  725 rBV   290683    483583  13.07%   1.563%
 17   7.646   784  792  802 rBV   279319    448760  12.13%   1.450%
 18   8.357   905  913  927 rBV   238592    445659  12.05%   1.440%
 19   8.610   951  956  963 rVB2   15311     26562   0.72%   0.086%
 20   8.787   980  986  994 rBV   345783    548179  14.82%   1.772%
 
 21   9.063  1002 1033 1037 rBV   726786   3253125  87.95%  10.514%
 22   9.193  1051 1055 1062 rVB    12843     22607   0.61%   0.073%
 23   9.351  1077 1082 1087 rVB8    3423      5706   0.15%   0.018%
 24   9.504  1097 1108 1121 rBV   283442    511414  13.83%   1.653%
 25   9.740  1136 1148 1164 rBV   143749    360588   9.75%   1.165%
 
 26  10.040  1191 1199 1211 rBV   466309    798550  21.59%   2.581%
 27  10.404  1252 1261 1269 rBV   366957    630690  17.05%   2.038%
 28  10.546  1277 1285 1301 rBV   310202    572921  15.49%   1.852%
 29  10.675  1304 1307 1312 rVB6    2696      4437   0.12%   0.014%
 30  10.834  1328 1334 1338 rVB7    2884      5235   0.14%   0.017%
 
 31  11.216  1394 1399 1408 rBV7    7294     18862   0.51%   0.061%
 32  11.346  1413 1421 1431 rVB8    5291     16370   0.44%   0.053%
 33  11.675  1472 1477 1484 rVB3    6777     10328   0.28%   0.033%
 34  11.998  1525 1532 1538 rBV2    7909     13803   0.37%   0.045%
 35  12.157  1551 1559 1564 rBV8    3518      8756   0.24%   0.028%
 
 36  13.157  1721 1729 1736 rBV6    5460     11415   0.31%   0.037%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP102524\
  Data File : BP022644.D                                          
  Acq On    : 26 Oct 2024  16:00
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4532‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 0.1 % 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\SFAM‐EPA‐BP100724.MA.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
 37  13.228  1736 1741 1747 rVV10    2629      5073   0.14%   0.016%
 38  13.675  1810 1817 1832 rBV   986644   1346787  36.41%   4.353%
 39  13.957  1855 1865 1873 rBV   999278   1443245  39.02%   4.664%
 40  14.081  1881 1886 1898 rVB2   27348     41870   1.13%   0.135%
 
 41  14.269  1910 1918 1926 rBV   639466   1000118  27.04%   3.232%
 42  14.522  1954 1961 1969 rBV    86884    176877   4.78%   0.572%
 43  14.581  1969 1971 1978 rVB2   12420     22820   0.62%   0.074%
 44  14.710  1990 1993 1999 rVB8    3166      4742   0.13%   0.015%
 45  15.022  2040 2046 2051 rBV3   15532     32580   0.88%   0.105%
 
 46  15.275  2080 2089 2096 rBV  1412596   1983941  53.63%   6.412%
 47  15.334  2096 2099 2105 rVV5    9114     13783   0.37%   0.045%
 48  15.416  2106 2113 2127 rVV   512035    713978  19.30%   2.307%
 49  15.522  2127 2131 2138 rVB4    7969     14062   0.38%   0.045%
 50  15.651  2147 2153 2163 rVB    83957    136751   3.70%   0.442%
 
 51  16.004  2209 2213 2220 rBV2    8893     16253   0.44%   0.053%
 52  16.086  2223 2227 2231 rVB7    3017      4033   0.11%   0.013%
 53  16.222  2245 2250 2256 rVB    20729     32086   0.87%   0.104%
 54  16.469  2288 2292 2297 rBV8    3628      6408   0.17%   0.021%
 55  16.533  2299 2303 2310 rVB8    3675      6596   0.18%   0.021%
 
 56  16.663  2319 2325 2330 rBV3   12638     23557   0.64%   0.076%
 57  16.745  2334 2339 2343 rVB8    3271      5979   0.16%   0.019%
 58  16.833  2349 2354 2357 rBV7    2742      4685   0.13%   0.015%
 59  17.069  2388 2394 2404 rBV  1020432   1388771  37.54%   4.488%
 60  17.169  2404 2411 2425 rBV2 1655006   2507185  67.78%   8.103%
 
 61  17.380  2443 2447 2452 rBV7    2273      4088   0.11%   0.013%
 62  17.475  2460 2463 2469 rBV8    3024      3919   0.11%   0.013%
 63  17.692  2497 2500 2505 rVB     8865     12373   0.33%   0.040%
 64  18.010  2549 2554 2560 rBV    84076    114702   3.10%   0.371%
 65  18.075  2563 2565 2570 rVB     8691     10317   0.28%   0.033%
 
 66  18.886  2699 2703 2706 rVB5   11414     18887   0.51%   0.061%
 67  19.110  2737 2741 2745 rVB    24302     29866   0.81%   0.097%
 68  19.175  2749 2752 2756 rBV    26977     36694   0.99%   0.119%
 69  19.222  2756 2760 2769 rVB2   97059    140283   3.79%   0.453%
 70  19.345  2777 2781 2787 rBV2   56931     81479   2.20%   0.263%
 
 71  19.557  2811 2817 2826 rBV  2484985   3195591  86.39%  10.328%
 72  21.510  3143 3149 3163 rVB2  982946   1811547  48.97%   5.855%
 73  24.551  3657 3666 3679 rVB  1521981   3699017 100.00%  11.955%
 74  24.780  3696 3705 3716 rVB   669152   1899152  51.34%   6.138%
 
 
                        Sum of corrected areas:    30941713
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP102524\
  Data File : BP022644.D                                          
  Acq On    : 26 Oct 2024  16:00
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4532‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP100724.MA.M
  Quant Title  : SVOA 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\BP102524\
  Data File : BP022644.D                                          
  Acq On    : 26 Oct 2024  16:00
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4532‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP100724.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Hexanoic acid, 2‐ethyl‐         Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.063  103.16 ng/ul     3253130   Naphthalene‐d8             10.404

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexanoic acid, 2‐ethyl‐             144 C8H16O2        000149‐57‐5 90
 2 Hexanoic acid, 2‐ethyl‐             144 C8H16O2        000149‐57‐5 86
 3 Hexanoic acid, 2‐ethyl‐             144 C8H16O2        000149‐57‐5 86
 4 Hexanoic acid, 2‐ethyl‐             144 C8H16O2        000149‐57‐5 78
 5 Butanoic acid, 2‐ethyl‐, 1,2,3‐p... 386 C21H38O6       056554‐54‐2 64

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1033 (9.063 min): BP022644.D\data.ms (-1002) (-)
73.0

144.0 207.9267.0326.9 387.8 522.7446.0

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

5000

m/z-->

Abundance #24093: Hexanoic acid, 2-ethyl-
73.0

144.015.0

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

5000

m/z-->

Abundance #24099: Hexanoic acid, 2-ethyl-
73.0

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

5000

m/z-->

Abundance #24100: Hexanoic acid, 2-ethyl-
88.0

29.0

8.80 9.00 9.20 9.40

m/z  73.00  100.00%

8.80 9.00 9.20 9.40

m/z  87.95   73.81%

8.80 9.00 9.20 9.40

m/z  41.10   33.28%

8.80 9.00 9.20 9.40

m/z  57.05   26.83%

8.80 9.00 9.20 9.40

m/z  55.05   23.99%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP102524\
  Data File : BP022644.D                                          
  Acq On    : 26 Oct 2024  16:00
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4532‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP100724.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Benzoic acid                    Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.740   11.43 ng/ul      360588   Naphthalene‐d8             10.404

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzoic acid                        122 C7H6O2         000065‐85‐0 97
 2 Benzoic acid                        122 C7H6O2         000065‐85‐0 94
 3 Benzoic acid                        122 C7H6O2         000065‐85‐0 94
 4 Benzoic acid                        122 C7H6O2         000065‐85‐0 90
 5 Benzoic acid, silver(1+) salt       228 C7H5AgO2       000532‐31‐0 90
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1148 (9.740 min): BP022644.D\data.ms (-1136) (-)
105.0

39.0
340.8182.2 256.0 500.7415.3
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Abundance #11265: Benzoic acid
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45.0
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0
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Abundance #11264: Benzoic acid
105.0

39.0

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

5000

m/z-->

Abundance #11261: Benzoic acid
105.0

39.0

9.50 10.00

m/z 104.95  100.00%

9.50 10.00

m/z  77.00   82.61%

9.50 10.00

m/z 121.95   71.63%

9.50 10.00

m/z  50.95   35.60%

9.50 10.00

m/z  50.00   23.44%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP102524\
  Data File : BP022644.D                                          
  Acq On    : 26 Oct 2024  16:00
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4532‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP100724.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Benzophenone                    Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.651    2.73 ng/ul      136751   Acenaphthene‐d10           14.269

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 96
 2 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 95
 3 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 94
 4 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 90
 5 1,2,4‐Trioxolane, 3,3,5‐triphenyl‐  304 C20H16O3       023246‐12‐0 83
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Abundance Scan 2153 (15.651 min): BP022644.D\data.ms (-2147) (-)
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0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #56925: Benzophenone
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Abundance #56927: Benzophenone
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Abundance #56922: Benzophenone
105.0

182.0
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m/z 105.00  100.00%

15.50 16.00

m/z  77.00   83.50%
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m/z 182.05   67.64%
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m/z  51.00   31.43%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP102524\
  Data File : BP022644.D                                          
  Acq On    : 26 Oct 2024  16:00
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4532‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP100724.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  9‐Octadecenoic acid             Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.222    2.02 ng/ul      140283   Phenanthrene‐d10           17.069

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9‐Octadecenoic acid                 282 C18H34O2       002027‐47‐6 91
 2 Oleic Acid                          282 C18H34O2       000112‐80‐1 91
 3 2‐Undecanol oleate                  436 C29H56O2       1000465‐66‐9 80
 4 Cyclotetradecane                    196 C14H28         000295‐17‐0 72
 5 Oleic Acid                          282 C18H34O2       000112‐80‐1 70
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Abundance Scan 2760 (19.222 min): BP022644.D\data.ms (-2756) (-)
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Abundance #176210: 9-Octadecenoic acid
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Abundance #176207: Oleic Acid
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Abundance #320579: 2-Undecanol oleate
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m/z  69.00   85.59%
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19.00 19.50

m/z  83.00   66.82%
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m/z  96.95   52.01%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP102524\
  Data File : BP022644.D                                          
  Acq On    : 26 Oct 2024  16:00
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P4532‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\SFAM‐EPA‐BP100724.MA.M
  Quant Title  : SVOA 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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Hexanoic acid, ...   9.063   103.2  ng/ul  3253130   2  10.404  630690  20.0
Benzoic acid         9.740    11.4  ng/ul   360588   2  10.404  630690  20.0
Benzophenone        15.651     2.7  ng/ul   136751   3  14.269 1000120  20.0
9‐Octadecenoic ...  19.222     2.0  ng/ul   140283   4  17.069 1388770  20.0
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