
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG030822\
  Data File : BG052609.D                                          
  Acq On    :  8 Mar 2022  18:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1730‐15
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   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_G\Methods\8270‐BG030722.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG052609.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.746   377  384  393 rBV   582133    920351  40.41%   9.025%
  2   7.361   652  659  671 rBV   569014   1019533  44.76%   9.998%
  3   8.213   797  804  810 rBV2   95664    159075   6.98%   1.560%
  4   9.388   996 1004 1013 rBV   358555    645880  28.36%   6.334%
  5  10.803  1237 1245 1252 rBV    13790     28042   1.23%   0.275%
 
  6  11.050  1280 1287 1297 rVB   121195    224019   9.84%   2.197%
  7  13.482  1692 1701 1709 rBV   973205   1487630  65.32%  14.588%
  8  14.299  1834 1840 1848 rVB    58875     88455   3.88%   0.867%
  9  14.863  1929 1936 1942 rVB   205460    332733  14.61%   3.263%
 10  16.349  2182 2189 2203 rBV   792147   1237647  54.34%  12.137%
 
 11  17.494  2379 2384 2390 rVB3   18712     24897   1.09%   0.244%
 12  17.612  2397 2404 2410 rBV   291604    446472  19.60%   4.378%
 13  18.305  2518 2522 2527 rVB3   18231     24479   1.07%   0.240%
 14  18.552  2560 2564 2569 rVB    22813     28725   1.26%   0.282%
 15  20.126  2828 2832 2836 rBV5   14272     23955   1.05%   0.235%
 
 16  20.208  2840 2846 2855 rVB  1783425   2277602 100.00%  22.335%
 17  21.518  3065 3069 3077 rBV7   19064     36309   1.59%   0.356%
 18  21.924  3132 3138 3148 rBV   297524    524212  23.02%   5.141%
 19  23.469  3394 3401 3407 rBV2   49531    102252   4.49%   1.003%
 20  25.384  3716 3727 3742 rBV3  187926    565291  24.82%   5.543%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    10197559
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG030822\
  Data File : BG052609.D                                          
  Acq On    :  8 Mar 2022  18:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1730‐15
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG030722.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_G\Data\BG030822\
  Data File : BG052609.D                                          
  Acq On    :  8 Mar 2022  18:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1730‐15
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG030722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐    Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.803    2.50 ng          28042   Naphthalene‐d8             11.050

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐        162 C8H18O3        000112‐34‐5 72
 2 Ethanol, 2‐[2‐(2‐methylpropoxy)e... 162 C8H18O3        018912‐80‐6 45
 3 Ethanol, 2‐[2‐(2‐butoxyethoxy)et... 206 C10H22O4       000143‐22‐6 40
 4 Ethanol, 2‐butoxy‐                  118 C6H14O2        000111‐76‐2 40
 5 Butane, 1,1'‐[oxybis(2,1‐ethaned... 218 C12H26O3       000112‐73‐2 37
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Abundance #38409: Ethanol, 2-[2-(2-methylpropoxy)ethoxy]-
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119.069.019.0 144.0
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Abundance #81995: Ethanol, 2-[2-(2-butoxyethoxy)ethoxy]-
45.0

89.0

26.0 119.069.0 144.0163.0

10.50 11.00

m/z  45.15  100.00%

10.50 11.00

m/z  57.15   86.68%

10.50 11.00

m/z  41.15   49.87%

10.50 11.00

m/z  75.15   27.10%

10.50 11.00

m/z  56.25   20.79%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG030822\
  Data File : BG052609.D                                          
  Acq On    :  8 Mar 2022  18:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1730‐15
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG030722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  13‐Docosenamide, (Z)‐           Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 23.469    3.90 ng         102252   Chrysene‐d12               21.924

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 13‐Docosenamide, (Z)‐               337 C22H43NO       000112‐84‐5 95
 2 9‐Octadecenamide, (Z)‐              281 C18H35NO       000301‐02‐0 64
 3 Urea, N,N‐dimethyl‐N'‐allyl‐N'‐n... 254 C15H30N2O      1000446‐37‐1 38
 4 Isoproterenol                       211 C11H17NO3      007683‐59‐2 30
 5 Alprenolol                          249 C15H23NO2      013655‐52‐2 30
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Abundance #245085: 13-Docosenamide, (Z)-
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337.0240.0184.0 291.0
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Abundance #174775: 9-Octadecenamide, (Z)-
59.0

126.0
281.0184.0
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m/z-->

Abundance #140626: Urea, N,N-dimethyl-N'-allyl-N'-nonyl-
72.0

141.0

225.0
27.0

23.50

m/z  59.15  100.00%

23.50

m/z  72.15   75.68%

23.50

m/z  55.15   46.73%

23.50

m/z  41.15   42.09%

23.50

m/z  43.15   34.08%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG030822\
  Data File : BG052609.D                                          
  Acq On    :  8 Mar 2022  18:00
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1730‐15
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG030722.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Ethanol, 2‐(2‐b...  10.803     2.5  ng      28042   2  11.050  224019  20.0
13‐Docosenamide...  23.469     3.9  ng     102252   5  21.924  524212  20.0
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