
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG070823\
  Data File : BG058097.D                                          
  Acq On    :  8 Jul 2023  17:10
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3348‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   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_G\Methods\SFAM‐EPA‐BG070123.MA.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG058097.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.359    43   46   54 rVB3   13591     21432   0.82%   0.096%
  2   3.771   111  116  127 rBV    79081    135625   5.22%   0.607%
  3   4.111   170  174  177 rVB2    2792      3510   0.14%   0.016%
  4   7.078   672  679  691 rBV   253084    446655  17.19%   2.000%
  5   7.243   700  707  717 rVB   186162    310607  11.96%   1.391%
 
  6   7.449   735  742  754 rVB   212251    367331  14.14%   1.645%
  7   7.919   813  822  831 rBV   158976    268287  10.33%   1.201%
  8   8.624   935  942  955 rBV   346692    614175  23.64%   2.750%
  9   9.076  1012 1019 1031 rBV   259768    450455  17.34%   2.017%
 10   9.799  1135 1142 1151 rBV   221558    387264  14.91%   1.734%
 
 11  10.339  1227 1234 1247 rBV   348072    619338  23.84%   2.774%
 12  10.721  1290 1299 1308 rVB   242322    422492  16.26%   1.892%
 13  10.856  1314 1322 1336 rBV   192475    363108  13.98%   1.626%
 14  12.308  1562 1569 1575 rBV2    6497      9967   0.38%   0.045%
 15  13.442  1756 1762 1767 rBV3    5545      9234   0.36%   0.041%
 
 16  13.959  1843 1850 1861 rBV   780151   1124528  43.28%   5.036%
 17  14.247  1892 1899 1908 rBV   843207   1352173  52.04%   6.056%
 18  14.552  1944 1951 1959 rBV   409352    630137  24.25%   2.822%
 19  14.758  1979 1986 2006 rBV   330955    589863  22.70%   2.642%
 20  14.969  2018 2022 2027 rBV5    2838      4450   0.17%   0.020%
 
 21  15.204  2056 2062 2066 rBV2    2703      3275   0.13%   0.015%
 22  15.392  2091 2094 2098 rVB3    2237      3088   0.12%   0.014%
 23  15.545  2113 2120 2134 rBV  1159788   1768455  68.07%   7.920%
 24  15.663  2134 2140 2149 rBV   421885    614225  23.64%   2.751%
 25  15.786  2157 2161 2168 rVB5    6098      9022   0.35%   0.040%
 
 26  15.909  2175 2182 2185 rBV   147738    212303   8.17%   0.951%
 27  15.956  2185 2190 2198 rVB   646277    819124  31.53%   3.668%
 28  16.467  2273 2277 2283 rVB4    4366      6923   0.27%   0.031%
 29  16.826  2335 2338 2343 rVB     2284      2843   0.11%   0.013%
 30  17.043  2370 2375 2379 rBV3    1975      3503   0.13%   0.016%
 
 31  17.296  2412 2418 2428 rVV   554825    854792  32.90%   3.828%
 32  17.402  2428 2436 2445 rVV  1294422   2028204  78.06%   9.083%
 33  17.478  2445 2449 2455 rVB3   19010     27634   1.06%   0.124%
 34  17.578  2461 2466 2468 rBV4    1919      2688   0.10%   0.012%
 35  18.183  2564 2569 2578 rBV2   87390    141596   5.45%   0.634%
 
 36  18.248  2578 2580 2585 rVB     5949     10654   0.41%   0.048%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG070823\
  Data File : BG058097.D                                          
  Acq On    :  8 Jul 2023  17:10
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3348‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   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_G\Methods\SFAM‐EPA‐BG070123.MA.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
 37  19.106  2720 2726 2729 rBV5    2247      4056   0.16%   0.018%
 38  19.252  2745 2751 2757 rVB    20429     29423   1.13%   0.132%
 39  19.323  2757 2763 2770 rBV    20090     33163   1.28%   0.149%
 40  19.458  2781 2786 2790 rBV6   10311     15560   0.60%   0.070%
 
 41  19.599  2808 2810 2814 rVB4    2872      3762   0.14%   0.017%
 42  19.687  2818 2825 2838 rBV2 1658115   2403772  92.52%  10.765%
 43  20.210  2910 2914 2918 rBV3   11672     14984   0.58%   0.067%
 44  20.569  2973 2975 2977 rBV2    3950      3962   0.15%   0.018%
 45  20.704  2993 2998 3001 rBV3   24089     26696   1.03%   0.120%
 
 46  20.739  3001 3004 3009 rVB6    4437      6914   0.27%   0.031%
 47  21.097  3063 3065 3068 rVB3    3234      2641   0.10%   0.012%
 48  21.203  3079 3083 3084 rBV2   24697     29997   1.15%   0.134%
 49  21.438  3120 3123 3128 rVB3   10444     14033   0.54%   0.063%
 50  21.550  3135 3142 3155 rBV2  560238    930151  35.80%   4.166%
 
 51  21.732  3169 3173 3179 rVB2   24597     35034   1.35%   0.157%
 52  22.331  3270 3275 3281 rVB2   24367     39762   1.53%   0.178%
 53  23.001  3385 3389 3395 rVB2   29519     49445   1.90%   0.221%
 54  23.189  3416 3421 3428 rVB3   22140     43478   1.67%   0.195%
 55  23.788  3517 3523 3530 rVB2   36521     72245   2.78%   0.324%
 
 56  24.029  3562 3564 3566 rBV3    3610      3856   0.15%   0.017%
 57  24.493  3631 3643 3658 rBV2  945837   2598110 100.00%  11.635%
 58  24.711  3669 3680 3690 rBV2  392373   1091074  41.99%   4.886%
 59  25.809  3858 3867 3876 rVB2   39705    108506   4.18%   0.486%
 60  27.120  4084 4090 4104 rVB4   34091    119495   4.60%   0.535%
 
 61  30.580  4677 4679 4680 rBV     4044      2708   0.10%   0.012%
 62  30.986  4746 4748 4751 rBV3    3649      4686   0.18%   0.021%
 63  32.601  5021 5023 5026 rVB4    3961      3177   0.12%   0.014%
 
 
                        Sum of corrected areas:    22329650
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG070823\
  Data File : BG058097.D                                          
  Acq On    :  8 Jul 2023  17:10
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3348‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\SFAM‐EPA‐BG070123.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_G\Data\BG070823\
  Data File : BG058097.D                                          
  Acq On    :  8 Jul 2023  17:10
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3348‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\SFAM‐EPA‐BG070123.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Benzophenone                    Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.909    6.74 ng/ul      212303   Acenaphthene‐d10           14.552

 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 93
 5 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 91

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance Scan 2182 (15.909 min): BG058097.D\data.ms (-2175) (-
105.0

77.0
182.0

51.0

152.0127.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #56925: Benzophenone
105.0

77.0 182.0

51.0

152.027.0 126.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #56927: Benzophenone
105.0

182.077.0

51.0
152.0126.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #56922: Benzophenone
105.0

77.0

182.0

51.0

152.027.0 126.0

16.00

m/z 105.00  100.00%

16.00

m/z  77.00   62.07%

16.00

m/z 182.00   52.66%

16.00

m/z  51.00   26.13%

16.00

m/z 181.00    8.97%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG070823\
  Data File : BG058097.D                                          
  Acq On    :  8 Jul 2023  17:10
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3348‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\SFAM‐EPA‐BG070123.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  1,3,5‐Triazine‐2,4,6(1H,3H,...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.956   19.17 ng/ul      819124   Phenanthrene‐d10           17.296

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,3,5‐Triazine‐2,4,6(1H,3H,5H)‐t... 249 C12H15N3O3     001025‐15‐6 98
 2 1,3,5‐Triazine‐2,4,6(1H,3H,5H)‐t... 249 C12H15N3O3     001025‐15‐6 98
 3 1,3,5‐Triazine‐2,4,6(1H,3H,5H)‐t... 249 C12H15N3O3     001025‐15‐6 96
 4 1,3,5‐Triazine‐2,4,6(1H,3H,5H)‐t... 249 C12H15N3O3     001025‐15‐6 93
 5 Cyclohexane, hexyl‐                 168 C12H24         004292‐75‐5 30

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2190 (15.956 min): BG058097.D\data.ms (-2185) (-
83.0

249.1

41.0

208.0
125.0

151.0 179.0

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

5000

m/z-->

Abundance #134054: 1,3,5-Triazine-2,4,6(1H,3H,5H)-trione, 1,3,5-tri-
83.0

41.0 249.0

125.0
208.0

151.0 179.015.0

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

5000

m/z-->

Abundance #134055: 1,3,5-Triazine-2,4,6(1H,3H,5H)-trione, 1,3,5-tri-
83.0 249.0

41.0

125.0
208.0

151.0 179.0

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

5000

m/z-->

Abundance #134057: 1,3,5-Triazine-2,4,6(1H,3H,5H)-trione, 1,3,5-tri-
83.0

249.0

56.0
208.0

125.0

28.0 151.0 179.0

16.00

m/z  83.00  100.00%

16.00

m/z  82.00   70.43%

16.00

m/z 249.10   68.56%

16.00

m/z  40.95   50.18%

16.00

m/z  55.95   50.00%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG070823\
  Data File : BG058097.D                                          
  Acq On    :  8 Jul 2023  17:10
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3348‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\SFAM‐EPA‐BG070123.MA.M
  Quant Title  : SVOA 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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.183    3.31 ng/ul      141596   Phenanthrene‐d10           17.296

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 87
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 86
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 80
 4 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 80
 5 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 80

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2569 (18.183 min): BG058097.D\data.ms (-2564) (-
73.043.0

129.0

213.1
185.0157.0101.0 256.1

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

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

5000

m/z-->

Abundance #126202: Pentadecanoic acid
43.0 73.0

242.0129.0
199.0101.0 171.0

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

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0

199.0 242.0
101.0 157.0

15.0

18.00 18.50

m/z  73.00  100.00%

18.00 18.50

m/z  60.00   99.18%

18.00 18.50

m/z  43.00   86.15%

18.00 18.50

m/z  57.00   83.06%

18.00 18.50

m/z  55.00   77.10%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG070823\
  Data File : BG058097.D                                          
  Acq On    :  8 Jul 2023  17:10
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3348‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\SFAM‐EPA‐BG070123.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  (DEL) Alkane: Straight‐Chai...  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 27.120    2.19 ng/ul      119495   Perylene‐d12               24.711

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 90
 2 Pentacosane                         352 C25H52         000629‐99‐2 90
 3 Pentacosane                         352 C25H52         000629‐99‐2 90
 4 Eicosane, 2‐methyl‐                 296 C21H44         001560‐84‐5 90
 5 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 90

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance Scan 4090 (27.120 min): BG058097.D\data.ms (-4084) (-
57.0

99.0
141.1 280.9190.9 355.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #298426: Octacosane
57.0

99.0
141.0 183.0 225.0 281.0 337.0 394.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #262011: Pentacosane
57.0

99.0
141.0 183.0 225.0 352.0267.0 309.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #262013: Pentacosane
57.0

99.0
141.0 183.0 352.0225.0 295.0

27.00 27.50

m/z  57.00  100.00%

27.00 27.50

m/z  71.00   58.33%

27.00 27.50

m/z  43.00   54.11%

27.00 27.50

m/z  85.05   44.73%

27.00 27.50

m/z  55.00   21.61%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG070823\
  Data File : BG058097.D                                          
  Acq On    :  8 Jul 2023  17:10
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O3348‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\SFAM‐EPA‐BG070123.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Benzophenone        15.909     6.7  ng/ul   212303   3  14.552  630137  20.0
1,3,5‐Triazine‐...  15.956    19.2  ng/ul   819124   4  17.296  854792  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.183     3.3  ng/ul   141596   4  17.296  854792  20.0
(DEL) Alkane: S...  27.120     2.2  ng/ul   119495   6  24.711 1091070  20.0
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