
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG052423\
  Data File : BG057547.D                                          
  Acq On    : 24 May 2023  23:43
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2899‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   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‐BG042723.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG057547.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.390   309  315  322 rVB    10030     15405   1.66%   0.305%
  2   5.878   391  398  408 rBV   222075    378570  40.80%   7.500%
  3   7.505   667  675  686 rBV   237241    426306  45.95%   8.446%
  4   8.357   813  820  828 rBV    73269    118244  12.74%   2.343%
  5   9.537  1013 1021 1030 rBV   142297    259318  27.95%   5.138%
 
  6  11.194  1296 1303 1313 rBV    94055    166377  17.93%   3.296%
  7  13.591  1704 1711 1720 rBV   413648    642493  69.25%  12.729%
  8  14.971  1938 1946 1954 rVB   156020    240509  25.92%   4.765%
  9  16.305  2168 2173 2182 rVB    80919    115788  12.48%   2.294%
 10  16.451  2192 2198 2206 rBV   334675    516523  55.67%  10.233%
 
 11  16.869  2265 2269 2275 rVB3    8880     13109   1.41%   0.260%
 12  17.709  2403 2412 2417 rBV   200894    312110  33.64%   6.183%
 13  17.750  2417 2419 2423 rVB    12628     15876   1.71%   0.315%
 14  18.549  2551 2555 2561 rBV3   31045     56894   6.13%   1.127%
 15  18.778  2589 2594 2597 rBV6    7204     13676   1.47%   0.271%
 
 16  19.741  2753 2758 2763 rBV    42430     76831   8.28%   1.522%
 17  20.105  2817 2820 2826 rVB    30281     42947   4.63%   0.851%
 18  20.276  2844 2849 2854 rBV   736965    927788 100.00%  18.381%
 19  21.574  3067 3070 3075 rBV4   31605     45274   4.88%   0.897%
 20  22.015  3140 3145 3151 rVB2  181996    315781  34.04%   6.256%
 
 21  25.522  3735 3742 3753 rVB2  117644    347714  37.48%   6.889%
 
 
                        Sum of corrected areas:     5047533
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG052423\
  Data File : BG057547.D                                          
  Acq On    : 24 May 2023  23:43
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2899‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG042723.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\BG052423\
  Data File : BG057547.D                                          
  Acq On    : 24 May 2023  23:43
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2899‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG042723.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  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.390    2.61 ng          15405   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.357

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 78
 2 Acetone                              58 C3H6O          000067‐64‐1 9 
 3 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 9 
 4 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 5 
 5 Guanidine                            59 CH5N3          000113‐00‐8 5 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 315 (5.390 min): BG057547.D\data.ms (-309) (-)
43.1

59.1

101.1

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

5000

m/z-->

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

59.0

101.0

83.029.0

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

5000

m/z-->

Abundance #237: Acetone
43.0

15.0
58.0

29.02.0

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

5000

m/z-->

Abundance #4156: 1-Propen-2-ol, acetate
43.0

58.0
72.015.0 100.029.0

5.00 5.20 5.40 5.60 5.80

m/z  43.15  100.00%

5.00 5.20 5.40 5.60 5.80

m/z  59.15   60.65%

5.00 5.20 5.40 5.60 5.80

m/z 101.05   26.87%

5.00 5.20 5.40 5.60 5.80

m/z  58.05   16.95%

5.00 5.20 5.40 5.60 5.80

m/z  41.05   11.77%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG052423\
  Data File : BG057547.D                                          
  Acq On    : 24 May 2023  23:43
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2899‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG042723.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  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.305    9.63 ng         115788   Acenaphthene‐d10           14.971

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 97
 2 Acetophenone, 2‐chloro‐             154 C8H7ClO        000532‐27‐4 52
 3 Vinyl benzoate                      148 C9H8O2         000769‐78‐8 50
 4 N‐Methylbenzamide, N‐chlorodiflu... 247 C10H8ClF2NO2   1000446‐98‐2 50
 5 N‐Methylbenzamide, N‐trifluoroac... 231 C10H8F3NO2     1000446‐91‐5 50

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2173 (16.305 min): BG057547.D\data.ms (-2168) (-
105.2

77.2
182.2

51.1

152.2126.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

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
0

5000

m/z-->

Abundance #32009: Acetophenone, 2-chloro-
105.0

77.0

51.0

154.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #26899: Vinyl benzoate
105.0

77.0

51.0

15.0 148.0

16.00 16.50

m/z 105.15  100.00%

16.00 16.50

m/z  77.15   77.01%

16.00 16.50

m/z 182.15   69.11%

16.00 16.50

m/z  51.15   27.07%

16.00 16.50

m/z 181.15   11.43%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG052423\
  Data File : BG057547.D                                          
  Acq On    : 24 May 2023  23:43
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2899‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG042723.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.549    3.65 ng          56894   Phenanthrene‐d10           17.709

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 96
 2 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 52
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 49
 4 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 47
 5 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 46

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2555 (18.549 min): BG057547.D\data.ms (-2551) (-
73.2

43.1

213.3129.1
185.2157.2 256.3101.0

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

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
0

5000

m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

43.0

129.0
228.0185.0

101.0 157.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
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  60.05   79.59%

18.50

m/z  43.15   71.58%

18.50

m/z  55.15   67.50%

18.50

m/z  57.15   64.43%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG052423\
  Data File : BG057547.D                                          
  Acq On    : 24 May 2023  23:43
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2899‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG042723.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Cyclohexadecane                 Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.574    2.87 ng          45274   Chrysene‐d12               22.015

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexadecane                     224 C16H32         000295‐65‐8 96
 2 Cyclotetradecane                    196 C14H28         000295‐17‐0 92
 3 Pentadecafluorooctanoic acid, pe... 624 C23H31F15O2    1000406‐04‐5 91
 4 5‐Octadecene, (E)‐                  252 C18H36         007206‐21‐5 91
 5 1‐Pentadecene                       210 C15H30         013360‐61‐7 90
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Abundance Scan 3070 (21.574 min): BG057547.D\data.ms (-3067) (-
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Abundance #104594: Cyclohexadecane
55.0

125.0
224.0
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Abundance #71733: Cyclotetradecane
55.0

125.0 196.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #347387: Pentadecafluorooctanoic acid, pentadecyl ester
57.0

125.0 210.0
415.0 606.0281.0

21.50

m/z  57.15  100.00%

21.50

m/z  55.15   97.49%

21.50

m/z  83.15   95.69%

21.50

m/z  43.15   94.98%

21.50

m/z  97.15   83.61%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG052423\
  Data File : BG057547.D                                          
  Acq On    : 24 May 2023  23:43
  Operator  : CG/JU
  Sample    : O2899‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG042723.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‐...   5.390     2.6  ng      15405   1   8.357  118244  20.0
Benzophenone        16.305     9.6  ng     115788   3  14.971  240509  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.549     3.6  ng      56894   4  17.709  312110  20.0
Cyclohexadecane     21.574     2.9  ng      45274   5  22.015  315781  20.0
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