
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG052322\
  Data File : BG053670.D                                          
  Acq On    : 23 May 2022  18:49
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N2968‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   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‐BG050522.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG053670.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.627   375  381  398 rBV   260269    450731  18.04%   4.232%
  2   7.231   647  654  669 rBV   178314    335107  13.42%   3.147%
  3   8.059   787  795  803 rBV   113075    196127   7.85%   1.842%
  4   8.834   921  927  934 rBV    39306     73725   2.95%   0.692%
  5   9.222   985  993 1003 rBV   432059    779857  31.22%   7.323%
 
  6  10.867  1265 1273 1279 rBV   157126    287963  11.53%   2.704%
  7  10.920  1279 1282 1290 rVB3   16322     29318   1.17%   0.275%
  8  11.478  1371 1377 1381 rBV    13122     29357   1.18%   0.276%
  9  13.311  1681 1689 1698 rVB  1201407   1864513  74.64%  17.508%
 10  14.515  1883 1894 1910 rBV3   72570    208628   8.35%   1.959%
 
 11  14.685  1917 1923 1930 rVB   262657    418026  16.74%   3.925%
 12  16.177  2170 2177 2188 rBV   952706   1544173  61.82%  14.500%
 13  17.434  2385 2391 2397 rBV   350568    527215  21.11%   4.951%
 14  18.316  2537 2541 2552 rBV3   70323    133977   5.36%   1.258%
 15  19.584  2753 2757 2761 rBV3   40652     60905   2.44%   0.572%
 
 16  20.037  2828 2834 2840 rBV  1926061   2497912 100.00%  23.456%
 17  21.335  3051 3055 3065 rVB2   78006    130644   5.23%   1.227%
 18  21.711  3113 3119 3125 rVB2  324048    534810  21.41%   5.022%
 19  24.971  3666 3674 3685 rVB2  187264    546510  21.88%   5.132%
 
 
                        Sum of corrected areas:    10649498

8270‐BG050522.M Tue May 24 18:10:02 2022                                                      Pag 1

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
MW-44

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
MW-44

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
MW-44

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
MW-44



                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG052322\
  Data File : BG053670.D                                          
  Acq On    : 23 May 2022  18:49
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N2968‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG050522.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\BG052322\
  Data File : BG053670.D                                          
  Acq On    : 23 May 2022  18:49
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N2968‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG050522.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Benzeneacetic acid              Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.478    2.04 ng          29357   Naphthalene‐d8             10.867

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzeneacetic acid                  136 C8H8O2         000103‐82‐2 72
 2 Propanedioic acid, phenyl‐          180 C9H8O4         002613‐89‐0 72
 3 N‐carbobenzyloxy‐cysteinylcysteine  358 C14H18N2O5S2   189388‐08‐7 53
 4 5‐Benzyloxy‐2‐nitrotoluene          243 C14H13NO3      022424‐58‐4 50
 5 (1,3,3,3‐Tetrafluoro‐2‐trifluoro... 304 C11H7F7S       075667‐95‐7 50

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1377 (11.478 min): BG053670.D\data.ms (-1371) (-
91.2

136.1

39.2

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #18695: Benzeneacetic acid
91.0

136.0

51.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #55635: Propanedioic acid, phenyl-
91.0

136.0

44.0
177.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #267298: N-carbobenzyloxy-cysteinylcysteine
91.0

51.0
124.0 206.0 313.0171.0 262.0

11.50

m/z  91.15  100.00%

11.50

m/z 136.05   27.93%

11.50

m/z  65.00   20.11%

11.50

m/z  92.15   17.52%

11.50

m/z  63.15   10.51%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG052322\
  Data File : BG053670.D                                          
  Acq On    : 23 May 2022  18:49
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N2968‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG050522.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Benzoic acid, p‐tert‐butyl‐     Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.515    9.98 ng         208628   Acenaphthene‐d10           14.685

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzoic acid, p‐tert‐butyl‐         178 C11H14O2       000098‐73‐7 94
 2 3‐tert‐Butylbenzoic acid            178 C11H14O2       007498‐54‐6 81
 3 Benzoic acid, 4‐acetyl‐, methyl ... 178 C10H10O3       003609‐53‐8 72
 4 Benzoic acid, 4‐(chlorocarbonyl)... 198 C9H7ClO3       007377‐26‐6 59
 5 4‐tert‐Butyl‐2,6‐dimethylphenol     178 C12H18O        000879‐97‐0 59

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1894 (14.515 min): BG053670.D\data.ms (-1883) (-
163.2

91.2 135.2

41.1 115.265.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #52526: Benzoic acid, p-tert-butyl-
163.0

135.091.0

41.0
115.065.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #52511: 3-tert-Butylbenzoic acid
163.0

135.0

91.0
115.0

65.045.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #52303: Benzoic acid, 4-acetyl-, methyl ester
163.0

135.043.0 103.076.015.0

14.50

m/z 163.15  100.00%

14.50

m/z  91.15   31.93%

14.50

m/z 135.15   27.70%

14.50

m/z  77.15   18.04%

14.50

m/z 178.15   14.61%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG052322\
  Data File : BG053670.D                                          
  Acq On    : 23 May 2022  18:49
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N2968‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG050522.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.316    5.08 ng         133977   Phenanthrene‐d10           17.434

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 96
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 87
 3 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 87
 4 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 64
 5 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 64

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2541 (18.316 min): BG053670.D\data.ms (-2537) (-
73.143.1

129.2 213.3

256.3171.1

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #143509: n-Hexadecanoic acid
43.0 73.0

256.0
129.0

213.0
171.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0

199.0 242.0

158.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #92069: Tridecanoic acid
73.0

43.0

129.0

171.0
214.0

18.00 18.50

m/z  73.10  100.00%

18.00 18.50

m/z  43.15   94.88%

18.00 18.50

m/z  60.05   92.39%

18.00 18.50

m/z  57.15   84.58%

18.00 18.50

m/z  55.15   79.79%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG052322\
  Data File : BG053670.D                                          
  Acq On    : 23 May 2022  18:49
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N2968‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG050522.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.584    2.28 ng          60905   Chrysene‐d12               21.711

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 94
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 93
 3 Octadecanoic acid, 2‐(2‐hydroxye... 372 C22H44O4       000106‐11‐6 83
 4 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 62
 5 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 58

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2757 (19.584 min): BG053670.D\data.ms (-2753) (-
43.1

129.2
241.383.2 185.2

284.3 354.8

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #179092: Octadecanoic acid
43.0

129.0 284.083.0
185.0 241.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.0

129.0

29.0
199.0 242.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #281394: Octadecanoic acid, 2-(2-hydroxyethoxy)ethyl es
43.0

284.0

129.083.0
185.0 241.0

372.0

19.50

m/z  43.15  100.00%

19.50

m/z  73.15   92.16%

19.50

m/z  41.15   80.06%

19.50

m/z  60.15   79.81%

19.50

m/z  57.10   78.80%

8270‐BG050522.M Tue May 24 18:10:08 2022                                                      Page: 6

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
MW-44

Instrument :
BNA_G
ClientSampleId :
MW-44



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG052322\
  Data File : BG053670.D                                          
  Acq On    : 23 May 2022  18:49
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N2968‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG050522.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  5‐Octadecene, (E)‐              Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.335    4.89 ng         130644   Chrysene‐d12               21.711

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 5‐Octadecene, (E)‐                  252 C18H36         007206‐21‐5 94
 2 1‐Pentadecanethiol                  244 C15H32S        025276‐70‐4 94
 3 Trichloroacetic acid, hexadecyl ... 386 C18H33Cl3O2    074339‐54‐1 94
 4 Dichloroacetic acid, heptadecyl ... 366 C19H36Cl2O2    1000282‐98‐2 94
 5 n‐Nonadecanol‐1                     284 C19H40O        001454‐84‐8 94

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3055 (21.335 min): BG053670.D\data.ms (-3051) (-
57.1

97.2

207.2145.1 285.3243.3 327.

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #138523: 5-Octadecene, (E)-
55.0

97.0

252.0139.0 181.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #128528: 1-Pentadecanethiol
55.0

97.0

244.0

210.0
139.0173.015.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #292190: Trichloroacetic acid, hexadecyl ester
43.0

83.0

125.0
196.0

21.00 21.50

m/z  57.15  100.00%

21.00 21.50

m/z  43.15   97.12%

21.00 21.50

m/z  55.15   96.84%

21.00 21.50

m/z  83.15   94.69%

21.00 21.50

m/z  69.15   76.51%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG052322\
  Data File : BG053670.D                                          
  Acq On    : 23 May 2022  18:49
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N2968‐08
  Misc      :  
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG050522.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Benzeneacetic acid  11.478     2.0  ng      29357   2  10.867  287963  20.0
Benzoic acid, p...  14.515    10.0  ng     208628   3  14.685  418026  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.316     5.1  ng     133977   4  17.434  527215  20.0
Octadecanoic acid   19.584     2.3  ng      60905   5  21.711  534810  20.0
5‐Octadecene, (E)‐  21.335     4.9  ng     130644   5  21.711  534810  20.0
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