
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG052622\
  Data File : BG053724.D                                          
  Acq On    : 26 May 2022  19:43
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N2985‐04
  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‐BG050522.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG053724.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.095    12   18   31 rVB    96613    193701  30.84%   4.110%
  2   5.556   431  437  454 rVB   159527    277720  44.21%   5.893%
  3   7.166   705  711  724 rBV   171239    308970  49.19%   6.556%
  4   7.982   844  850  859 rVB   113093    197112  31.38%   4.182%
  5   9.151  1040 1049 1059 rBV   111183    205302  32.68%   4.356%
 
  6  10.796  1322 1329 1337 rBV   152524    272108  43.32%   5.774%
  7  13.240  1739 1745 1756 rVB   296546    464480  73.95%   9.855%
  8  14.620  1974 1980 1988 rBV   238759    374737  59.66%   7.951%
  9  16.112  2227 2234 2245 rBV   200995    322479  51.34%   6.842%
 10  17.369  2442 2448 2456 rBV   288382    433736  69.05%   9.203%
 
 11  18.262  2595 2600 2606 rBV5   25302     52393   8.34%   1.112%
 12  19.402  2789 2794 2796 rBV6   10835     19676   3.13%   0.417%
 13  19.543  2814 2818 2820 rBV5    7580     11317   1.80%   0.240%
 14  19.784  2855 2859 2864 rBV8    6398     14791   2.35%   0.314%
 15  19.978  2886 2892 2898 rBV   477203    628133 100.00%  13.328%
 
 16  21.264  3108 3111 3116 rBV2   33473     48662   7.75%   1.033%
 17  21.634  3168 3174 3181 rVB   279309    453181  72.15%   9.616%
 18  24.836  3711 3719 3729 rVB2  158470    434512  69.18%   9.219%
 
 
                        Sum of corrected areas:     4713010
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG052622\
  Data File : BG053724.D                                          
  Acq On    : 26 May 2022  19:43
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N2985‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   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\BG052622\
  Data File : BG053724.D                                          
  Acq On    : 26 May 2022  19:43
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N2985‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   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  Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐     Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.095   19.65 ng         193701   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.988

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 83
 2 2,2,4‐Trimethyl‐3‐pentanol          130 C8H18O         005162‐48‐1 64
 3 Silane, tetramethyl‐                 88 C4H12Si        000075‐76‐3 23
 4 Pentane, 3‐methoxy‐                 102 C6H14O         036839‐67‐5 12
 5 N‐Ethylformamide                     73 C3H7NO         000627‐45‐2 9 
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Abundance Scan 18 (3.095 min): BG053724.D\data.ms (-12) (-)
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Abundance #5054: Butane, 2-methoxy-2-methyl-
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Abundance #15764: 2,2,4-Trimethyl-3-pentanol
73.0

55.0

39.0
88.0 112.0 129.0
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Abundance #2246: Silane, tetramethyl-
73.0

43.0
15.0 58.0 88.0

3.20 3.40

m/z  73.15  100.00%

3.20 3.40

m/z  43.15   40.35%

3.20 3.40

m/z  87.15   26.82%

3.20 3.40

m/z  55.10   24.06%

3.20 3.40

m/z  41.15   12.81%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG052622\
  Data File : BG053724.D                                          
  Acq On    : 26 May 2022  19:43
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N2985‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   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  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.262    2.42 ng          52393   Phenanthrene‐d10           17.369

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 96
 2 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 59
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 52
 4 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 50
 5 8‐Methylnonanoic acid               172 C10H20O2       005963‐14‐4 49
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Abundance #46965: n-Decanoic acid
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Abundance #109283: Tetradecanoic acid
73.0
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18.00 18.50

m/z  73.10  100.00%

18.00 18.50

m/z  43.10   85.21%

18.00 18.50

m/z  41.15   78.16%

18.00 18.50

m/z  60.15   76.28%

18.00 18.50

m/z  55.15   59.65%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG052622\
  Data File : BG053724.D                                          
  Acq On    : 26 May 2022  19:43
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N2985‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   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  Behenic alcohol                 Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.264    2.15 ng          48662   Chrysene‐d12               21.634

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Behenic alcohol                     326 C22H46O        000661‐19‐8 86
 2 Pentadecafluorooctanoic acid, oc... 666 C26H37F15O2    1000406‐04‐8 74
 3 Trichloroacetic acid, pentadecyl... 372 C17H31Cl3O2    074339‐53‐0 74
 4 1‐Octadecene                        252 C18H36         000112‐88‐9 74
 5 11‐Tricosene                        322 C23H46         052078‐56‐5 72
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Abundance #348538: Pentadecafluorooctanoic acid, octadecyl ester
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Abundance #280777: Trichloroacetic acid, pentadecyl ester
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m/z  55.15  100.00%
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m/z  43.15   79.41%
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m/z  57.20   72.56%

21.00 21.50

m/z  83.15   63.69%

21.00 21.50

m/z  71.15   61.06%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG052622\
  Data File : BG053724.D                                          
  Acq On    : 26 May 2022  19:43
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N2985‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 14   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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Butane, 2‐metho...   3.095    19.6  ng     193701   1   7.988  197112  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.262     2.4  ng      52393   4  17.369  433736  20.0
Behenic alcohol     21.264     2.1  ng      48662   5  21.634  453181  20.0
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