
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG041723\
  Data File : BG057123.D                                          
  Acq On    : 17 Apr 2023  23:16
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2369‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   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‐BG033023.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG057123.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.429   316  322  329 rBB    34362     53198  10.48%   1.614%
  2   5.911   397  404  413 rBV   116704    189215  37.26%   5.742%
  3   7.532   673  680  689 rBV   133023    230553  45.40%   6.997%
  4   8.401   821  828  834 rBB    66881    113961  22.44%   3.458%
  5   9.576  1020 1028 1039 rVB    94142    168145  33.11%   5.103%
 
  6  11.239  1303 1311 1318 rVB    91219    162963  32.09%   4.945%
  7  13.636  1711 1719 1727 rBB   265129    384625  75.74%  11.672%
  8  15.010  1947 1953 1960 rBV   109395    165615  32.61%   5.026%
  9  16.344  2175 2180 2187 rBV    32001     47330   9.32%   1.436%
 10  16.491  2199 2205 2213 rBV   176149    258892  50.98%   7.857%
 
 11  16.673  2228 2236 2239 rBV5   10806     17968   3.54%   0.545%
 12  17.748  2413 2419 2431 rBV   162224    250781  49.38%   7.610%
 13  18.364  2519 2524 2528 rBV5    5137      7510   1.48%   0.228%
 14  18.588  2557 2562 2567 rBV2   21616     33328   6.56%   1.011%
 15  19.316  2682 2686 2689 rVB6    3487      5912   1.16%   0.179%
 
 16  19.486  2709 2715 2718 rBV3   32259     42155   8.30%   1.279%
 17  19.516  2718 2720 2726 rVB7   18360     21163   4.17%   0.642%
 18  19.651  2739 2743 2748 rBV7    7733     15026   2.96%   0.456%
 19  19.780  2761 2765 2770 rVB    18097     24389   4.80%   0.740%
 20  19.833  2772 2774 2779 rBV6    9445     15918   3.13%   0.483%
 
 21  20.056  2808 2812 2816 rBV7    4574      8403   1.65%   0.255%
 22  20.139  2823 2826 2834 rVB    20110     30277   5.96%   0.919%
 23  20.315  2851 2856 2862 rBV   388994    507820 100.00%  15.411%
 24  20.608  2903 2906 2912 rVB8   11253     19555   3.85%   0.593%
 25  20.814  2939 2941 2943 rBV3    7640      7098   1.40%   0.215%
 
 26  21.625  3076 3079 3084 rBV6   25211     46894   9.23%   1.423%
 27  22.065  3149 3154 3161 rVB   122220    211208  41.59%   6.410%
 28  25.608  3751 3757 3769 rVB2   87298    255321  50.28%   7.748%
 
 
                        Sum of corrected areas:     3295223
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG041723\
  Data File : BG057123.D                                          
  Acq On    : 17 Apr 2023  23:16
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2369‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG033023.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\BG041723\
  Data File : BG057123.D                                          
  Acq On    : 17 Apr 2023  23:16
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2369‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG033023.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.429    9.34 ng          53198   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.401

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 72
 2 2‐Nonanone, 9‐hydroxy‐              158 C9H18O2        025368‐56‐3 33
 3 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 10
 4 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 9 
 5 Butane                               58 C4H10          000106‐97‐8 9 

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 322 (5.429 min): BG057123.D\data.ms (-316) (-)
43.3

59.3

101.2

83.2

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
0

5000

m/z-->

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

59.0

101.0

31.0 83.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
0

5000

m/z-->

Abundance #35323: 2-Nonanone, 9-hydroxy-
43.0 58.0

71.0
83.0

97.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
0

5000

m/z-->

Abundance #4153: 1-Propen-2-ol, acetate
43.0

58.0
15.0 72.0 100.027.0

5.20 5.40 5.60 5.80

m/z  43.25  100.00%

5.20 5.40 5.60 5.80

m/z  59.25   59.78%

5.20 5.40 5.60 5.80

m/z 101.15   20.22%

5.20 5.40 5.60 5.80

m/z  58.25   16.32%

5.20 5.40 5.60 5.80

m/z  41.15   10.74%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG041723\
  Data File : BG057123.D                                          
  Acq On    : 17 Apr 2023  23:16
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2369‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG033023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.344    5.72 ng          47330   Acenaphthene‐d10           15.010

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 95
 2 Azobenzene                          182 C12H10N2       000103‐33‐3 59
 3 Benzenecarbothioic acid, S‐methy... 152 C8H8OS         005925‐68‐8 49
 4 Phenylglyoxal                       134 C8H6O2         001074‐12‐0 43
 5 2‐Methyl‐4‐oxo‐4‐phenylbutanoic ... 206 C12H14O3       036057‐38‐2 43

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2180 (16.344 min): BG057123.D\data.ms (-2175) (-
105.2

77.2
182.3

51.3

152.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

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
0

5000

m/z-->

Abundance #56777: Azobenzene
77.0

182.0

105.051.0
152.0

128.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #30107: Benzenecarbothioic acid, S-methyl ester
105.0

77.0

51.0

152.0
27.0

16.00 16.50

m/z 105.15  100.00%

16.00 16.50

m/z  77.15   72.61%

16.00 16.50

m/z 182.25   63.03%

16.00 16.50

m/z  51.25   28.25%

16.00 16.50

m/z 181.25   12.59%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG041723\
  Data File : BG057123.D                                          
  Acq On    : 17 Apr 2023  23:16
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2369‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG033023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Tridecanoic acid                Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.588    2.66 ng          33328   Phenanthrene‐d10           17.748

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 95
 2 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 52
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 47
 4 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 46
 5 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 35

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2562 (18.588 min): BG057123.D\data.ms (-2557) (-
73.243.2

129.2 213.3
185.3 256.4157.3101.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240
0

5000

m/z-->

Abundance #92063: Tridecanoic acid
73.0

43.0

129.0

171.0

214.0101.0
15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240
0

5000

m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

43.0

129.0
228.0185.0

101.0 157.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240
0

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0

199.0 242.0
101.0 157.0

15.0

18.50

m/z  73.15  100.00%

18.50

m/z  43.20   95.13%

18.50

m/z  60.15   68.12%

18.50

m/z  57.20   62.88%

18.50

m/z  41.25   62.79%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG041723\
  Data File : BG057123.D                                          
  Acq On    : 17 Apr 2023  23:16
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2369‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG033023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Spiro[4.5]decan‐2‐one           Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.486    3.36 ng          42155   Phenanthrene‐d10           17.748

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Spiro[4.5]decan‐2‐one               152 C10H16O        003643‐16‐1 91
 2 4‐Tetradecyne                       194 C14H26         060212‐33‐1 86
 3 7‐Tetradecyne                       194 C14H26         035216‐11‐6 86
 4 5‐Undecyne                          152 C11H20         002294‐72‐6 64
 5 9,12‐Octadecadienoic acid, methy... 294 C19H34O2       002566‐97‐4 58

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2715 (19.486 min): BG057123.D\data.ms (-2709) (-
67.3

95.2

123.239.3 173.1 263.3207.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #29132: Spiro[4.5]decan-2-one
81.0

152.0
109.041.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #69371: 4-Tetradecyne
67.0

95.0
29.0

123.0
151.0 179.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #69381: 7-Tetradecyne
67.0

95.0

29.0
123.0 165.0

19.50

m/z  67.25  100.00%

19.50

m/z  81.25   81.12%

19.50

m/z  95.20   53.33%

19.50

m/z  54.25   39.55%

19.50

m/z  55.25   39.36%

8270‐BG033023.M Tue Apr 18 11:01:00 2023                                                      Page: 6

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
SU-04-041423



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG041723\
  Data File : BG057123.D                                          
  Acq On    : 17 Apr 2023  23:16
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2369‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG033023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  E‐15‐Heptadecenal               Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.625    4.44 ng          46894   Chrysene‐d12               22.065

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 E‐15‐Heptadecenal                   252 C17H32O        1000130‐97‐9 55
 2 1‐Octadecene                        252 C18H36         000112‐88‐9 50
 3 Cyclotetradecane                    196 C14H28         000295‐17‐0 48
 4 Cetene                              224 C16H32         000629‐73‐2 47
 5 1‐Nonadecene                        266 C19H38         018435‐45‐5 47

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3079 (21.625 min): BG057123.D\data.ms (-3076) (-
43.3

83.3

167.2 234.2123.3 284.3 341.3

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #138490: E-15-Heptadecenal
43.0

83.0

125.0
252.0168.0 210.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #138520: 1-Octadecene
43.0

83.0

125.0 252.0168.0 210.0

50 100 150 200 250 300 350
0
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG041723\
  Data File : BG057123.D                                          
  Acq On    : 17 Apr 2023  23:16
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2369‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG033023.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‐...   5.429     9.3  ng      53198   1   8.401  113961  20.0
Benzophenone        16.344     5.7  ng      47330   3  15.010  165615  20.0
Tridecanoic acid    18.588     2.7  ng      33328   4  17.748  250781  20.0
Spiro[4.5]decan...  19.486     3.4  ng      42155   4  17.748  250781  20.0
E‐15‐Heptadecenal   21.625     4.4  ng      46894   5  22.065  211208  20.0
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