
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG060322\
  Data File : BG053814.D                                          
  Acq On    :  3 Jun 2022  15:38
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3025‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   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‐BG060222.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG053814.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.653   379  385  397 rBV   334944    582886  39.35%   7.406%
  2   7.240   646  655  664 rBV   353658    627863  42.39%   7.977%
  3   8.092   793  800  808 rBV    95450    168777  11.39%   2.144%
  4   9.249   989  997 1010 rBV   215635    392872  26.52%   4.992%
  5  10.900  1271 1278 1288 rVB   128960    240055  16.21%   3.050%
 
  6  13.338  1686 1693 1703 rVB   593348    964546  65.12%  12.255%
  7  14.713  1920 1927 1934 rBV   216302    346382  23.38%   4.401%
  8  16.194  2173 2179 2191 rBV   473488    738423  49.85%   9.382%
  9  17.457  2387 2394 2400 rBV   272529    428607  28.94%   5.446%
 10  18.344  2541 2545 2553 rBV2   54345     86850   5.86%   1.103%
 
 11  19.613  2757 2761 2770 rBV3   30928     53628   3.62%   0.681%
 12  19.766  2781 2787 2792 rBV    19881     29279   1.98%   0.372%
 13  20.066  2831 2838 2844 rBV  1072328   1481267 100.00%  18.821%
 14  20.747  2947 2954 2967 rBV   436879    664921  44.89%   8.448%
 15  21.376  3056 3061 3071 rBV2   40143     72321   4.88%   0.919%
 
 16  21.728  3115 3121 3130 rVB   279990    486226  32.83%   6.178%
 17  22.569  3260 3264 3270 rBV6    9367     17366   1.17%   0.221%
 18  25.001  3668 3678 3689 rVB2  159462    488189  32.96%   6.203%
 
 
                        Sum of corrected areas:     7870458
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG060322\
  Data File : BG053814.D                                          
  Acq On    :  3 Jun 2022  15:38
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3025‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG060222.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\BG060322\
  Data File : BG053814.D                                          
  Acq On    :  3 Jun 2022  15:38
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3025‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG060222.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.344    4.05 ng          86850   Phenanthrene‐d10           17.457

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 80
 3 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 64
 4 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 58
 5 5‐Methyloctanoic acid               158 C9H18O2        060218‐42‐0 35

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260

5000

m/z-->

Abundance Scan 2545 (18.344 min): BG053814.D\data.ms (-2541) (-
60.1

129.0
213.1

97.0 185.1 256.1157.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

97.0 213.0 256.0157.0 185.0
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m/z-->

Abundance #126203: Pentadecanoic acid
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129.0

242.0199.0
157.0101.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260

5000

m/z-->

Abundance #46966: n-Decanoic acid
73.0

129.0

43.0

101.0 172.0

18.00 18.50

m/z  60.10  100.00%

18.00 18.50

m/z  73.10   94.44%

18.00 18.50

m/z  43.10   92.83%

18.00 18.50

m/z  41.10   74.42%

18.00 18.50

m/z  57.10   70.82%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG060322\
  Data File : BG053814.D                                          
  Acq On    :  3 Jun 2022  15:38
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3025‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG060222.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Octadecanoic acid               Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.613    2.21 ng          53628   Chrysene‐d12               21.729

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 95
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 70
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 64
 4 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 58
 5 Decanoic acid, silver(1+) salt      278 C10H19AgO2     013126‐67‐5 38

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance Scan 2761 (19.613 min): BG053814.D\data.ms (-2757) (-
73.043.0

129.0
241.1

185.1
284.1

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #179089: Octadecanoic acid
73.0

43.0

129.0

185.0 284.0241.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #126202: Pentadecanoic acid
43.0 73.0

242.0129.0
199.0

158.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

43.0

129.0

228.0185.0

19.50 20.00

m/z  73.00  100.00%

19.50 20.00

m/z  43.05   83.68%

19.50 20.00

m/z  60.10   72.62%

19.50 20.00

m/z  55.05   66.46%

19.50 20.00

m/z  57.10   62.68%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG060322\
  Data File : BG053814.D                                          
  Acq On    :  3 Jun 2022  15:38
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3025‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG060222.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  9‐Octadecenamide, (Z)‐          Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.747   27.35 ng         664921   Chrysene‐d12               21.729

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9‐Octadecenamide, (Z)‐              281 C18H35NO       000301‐02‐0 98
 2 Pentanamide, 4‐methyl‐              115 C6H13NO        001119‐29‐5 72
 3 Octanamide                          143 C8H17NO        000629‐01‐6 64
 4 Octadecanamide                      283 C18H37NO       000124‐26‐5 53
 5 Hexadecanamide                      255 C16H33NO       000629‐54‐9 50

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance Scan 2954 (20.747 min): BG053814.D\data.ms (-2947) (-
59.1

98.1
140.1 238.1184.1 281.1 354.9

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #174775: 9-Octadecenamide, (Z)-
59.0

98.018.0 140.0 281.0184.0 238.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #8845: Pentanamide, 4-methyl-
59.0

100.0
15.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #23422: Octanamide
59.0

143.0100.018.0

20.50 21.00

m/z  59.10  100.00%

20.50 21.00

m/z  72.05   63.30%

20.50 21.00

m/z  55.10   42.35%

20.50 21.00

m/z  41.10   37.02%

20.50 21.00

m/z  43.10   29.25%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG060322\
  Data File : BG053814.D                                          
  Acq On    :  3 Jun 2022  15:38
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3025‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG060222.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Heptafluorobutyric acid, pe...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.376    2.97 ng          72321   Chrysene‐d12               21.729

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptafluorobutyric acid, pentade... 424 C19H31F7O2     959261‐23‐5 93
 2 Trichloroacetic acid, hexadecyl ... 386 C18H33Cl3O2    074339‐54‐1 91
 3 1‐Heptacosanol                      396 C27H56O        002004‐39‐9 91
 4 n‐Tetracosanol‐1                    354 C24H50O        000506‐51‐4 87
 5 1‐Heneicosanol                      312 C21H44O        015594‐90‐8 87

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance Scan 3061 (21.376 min): BG053814.D\data.ms (-3056) (-
57.1

111.1

206.9
163.1 263.0 355.0

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #314817: Heptafluorobutyric acid, pentadecyl ester
57.0

111.0

169.0
255.0 406.0212.0

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #292190: Trichloroacetic acid, hexadecyl ester
43.0

97.0

153.0196.0

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #299848: 1-Heptacosanol
57.0

111.0

167.0 378.0210.0 264.0308.0

21.00 21.50

m/z  57.10  100.00%

21.00 21.50

m/z  55.10   95.67%

21.00 21.50

m/z  43.10   90.18%

21.00 21.50

m/z  83.10   83.56%

21.00 21.50

m/z  97.10   81.36%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG060322\
  Data File : BG053814.D                                          
  Acq On    :  3 Jun 2022  15:38
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3025‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG060222.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
n‐Hexadecanoic ...  18.344     4.0  ng      86850   4  17.457  428607  20.0
Octadecanoic acid   19.613     2.2  ng      53628   5  21.729  486226  20.0
9‐Octadecenamid...  20.747    27.4  ng     664921   5  21.729  486226  20.0
Heptafluorobuty...  21.376     3.0  ng      72321   5  21.729  486226  20.0
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