
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG091324\
  Data File : BG062784.D                                          
  Acq On    : 13 Sep 2024  12:26
  Operator  : JU/RC
  Sample    : P3952‐12
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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‐BG090924.MA.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG062784.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.363    43   47   53 rVB4   13684     19852   0.79%   0.101%
  2   3.486    66   68   70 rBV3    2971      3124   0.12%   0.016%
  3   3.768   112  116  128 rBV    55789     97199   3.86%   0.494%
  4   4.097   170  172  174 rBV2    3268      3202   0.13%   0.016%
  5   5.014   323  328  331 rBV5    1715      3020   0.12%   0.015%
 
  6   7.064   672  677  687 rVB    56761     95764   3.80%   0.487%
  7   7.229   699  705  717 rBV   136342    223575   8.87%   1.137%
  8   7.434   733  740  750 rVB   162849    276004  10.95%   1.403%
  9   7.899   813  819  828 rBV   154478    255236  10.13%   1.298%
 10   8.604   932  939  950 rBV   175008    297728  11.81%   1.514%
 
 11   9.050  1008 1015 1022 rBV   176069    311561  12.36%   1.584%
 12   9.491  1084 1090 1093 rBV3    1483      2574   0.10%   0.013%
 13   9.614  1106 1111 1114 rVB2    2793      3460   0.14%   0.018%
 14   9.773  1131 1138 1152 rBV   147389    256260  10.17%   1.303%
 15  10.313  1222 1230 1239 rBV   262003    457613  18.16%   2.327%
 
 16  10.466  1253 1256 1261 rVB3    1680      2789   0.11%   0.014%
 17  10.689  1286 1294 1304 rVB   218467    396637  15.74%   2.017%
 18  10.824  1309 1317 1328 rBV   210344    382348  15.17%   1.944%
 19  12.282  1557 1565 1568 rBV3    3711      6874   0.27%   0.035%
 20  13.421  1753 1759 1766 rVB2   17147     27617   1.10%   0.140%
 
 21  13.933  1839 1846 1856 rVB   574373    811897  32.22%   4.128%
 22  14.221  1888 1895 1902 rVV2  611547    932392  37.00%   4.741%
 23  14.526  1940 1947 1954 rBV   419107    648618  25.74%   3.298%
 24  14.726  1974 1981 1989 rBV2   58552    105026   4.17%   0.534%
 25  14.973  2014 2023 2042 rBV   727763   1376113  54.61%   6.997%
 
 26  15.260  2070 2072 2075 rVB3    2398      2763   0.11%   0.014%
 27  15.325  2080 2083 2090 rVB7    2798      5013   0.20%   0.025%
 28  15.519  2107 2116 2128 rBV   858566   1298701  51.54%   6.603%
 29  15.636  2130 2136 2144 rBV   262764    393722  15.62%   2.002%
 30  15.760  2153 2157 2161 rVB6    4953      6410   0.25%   0.033%
 
 31  15.883  2170 2178 2183 rBV   103154    146509   5.81%   0.745%
 32  16.447  2271 2274 2279 rVB4    6556      8762   0.35%   0.045%
 33  16.671  2309 2312 2317 rBV3    4972      7679   0.30%   0.039%
 34  16.953  2357 2360 2363 rBV3    2118      2998   0.12%   0.015%
 35  17.270  2407 2414 2422 rVB   616361    920160  36.51%   4.679%
 
 36  17.370  2424 2431 2440 rVV  1137322   1663480  66.01%   8.458%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG091324\
  Data File : BG062784.D                                          
  Acq On    : 13 Sep 2024  12:26
  Operator  : JU/RC
  Sample    : P3952‐12
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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‐BG090924.MA.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
 37  17.440  2440 2443 2449 rVB4    3042      4378   0.17%   0.022%
 38  17.552  2458 2462 2465 rBV3    2973      4041   0.16%   0.021%
 39  17.840  2508 2511 2514 rBV3    3022      4225   0.17%   0.021%
 40  17.940  2525 2528 2530 rBV3    2978      3798   0.15%   0.019%
 
 41  18.034  2541 2544 2545 rBV2    3409      3086   0.12%   0.016%
 42  18.163  2562 2566 2576 rBV2   82121    129700   5.15%   0.659%
 43  18.233  2576 2578 2583 rVB4    5053      5775   0.23%   0.029%
 44  18.351  2595 2598 2602 rBV4    2959      3844   0.15%   0.020%
 45  18.474  2615 2619 2625 rVB7    8358     11808   0.47%   0.060%
 
 46  18.586  2635 2638 2640 rBV2    2541      2543   0.10%   0.013%
 47  18.651  2647 2649 2652 rBV4    4324      3637   0.14%   0.018%
 48  18.745  2662 2665 2667 rBV4    2767      3939   0.16%   0.020%
 49  18.886  2686 2689 2691 rBV4    3363      3289   0.13%   0.017%
 50  19.021  2707 2712 2715 rVB6    6059      9047   0.36%   0.046%
 
 51  19.226  2741 2747 2752 rBV4   19516     31152   1.24%   0.158%
 52  19.297  2754 2759 2767 rVV2   17884     34604   1.37%   0.176%
 53  19.444  2780 2784 2788 rVV4   25727     34065   1.35%   0.173%
 54  19.591  2806 2809 2812 rVB4    4851      6388   0.25%   0.032%
 55  19.661  2815 2821 2832 rVV  1576190   2239084  88.85%  11.385%
 
 56  19.743  2832 2835 2838 rVV4    2172      3225   0.13%   0.016%
 57  19.961  2870 2872 2874 rBV2    3549      4500   0.18%   0.023%
 58  20.137  2898 2902 2903 rBV4    4238      3675   0.15%   0.019%
 59  20.431  2950 2952 2954 rBV3    3256      3165   0.13%   0.016%
 60  20.595  2977 2980 2983 rVB5    8151     10121   0.40%   0.051%
 
 61  21.189  3076 3081 3090 rBV4   39473     78140   3.10%   0.397%
 62  21.518  3130 3137 3145 rBV   752069   1202724  47.73%   6.115%
 63  21.712  3167 3170 3173 rBV5    8968     10187   0.40%   0.052%
 64  22.000  3215 3219 3224 rBV3   34012     59899   2.38%   0.305%
 65  22.293  3267 3269 3276 rVB7   10106     12854   0.51%   0.065%
 
 66  22.946  3377 3380 3385 rVB6    7745     13701   0.54%   0.070%
 67  23.134  3406 3412 3419 rVB    34276     65628   2.60%   0.334%
 68  23.186  3419 3421 3425 rBV5    4043      4302   0.17%   0.022%
 69  23.263  3432 3434 3437 rVB4    5094      4423   0.18%   0.022%
 70  23.292  3437 3439 3440 rBV     5747      3383   0.13%   0.017%
 
 71  23.715  3505 3511 3516 rBV6   13834     27028   1.07%   0.137%
 72  23.892  3535 3541 3552 rBV4   31503     82586   3.28%   0.420%
 73  24.367  3611 3622 3635 rBV   970566   2519999 100.00%  12.813%
 74  24.579  3648 3658 3672 rVB2  527909   1409572  55.94%   7.167%
 75  24.849  3702 3704 3706 rBV3    4255      2755   0.11%   0.014%
 
 76  25.660  3838 3842 3852 rVB7   20695     50456   2.00%   0.257%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG091324\
  Data File : BG062784.D                                          
  Acq On    : 13 Sep 2024  12:26
  Operator  : JU/RC
  Sample    : P3952‐12
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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‐BG090924.MA.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
 77  26.318  3952 3954 3959 rVB5    5928      6163   0.24%   0.031%
 78  26.647  4008 4010 4013 rBV4    5007      6052   0.24%   0.031%
 79  26.782  4026 4033 4046 rBV7   21449     73754   2.93%   0.375%
 80  27.869  4216 4218 4221 rBV4    4764      4907   0.19%   0.025%
 
 81  31.300  4800 4802 4803 rBV2    5304      3277   0.13%   0.017%
 82  31.894  4901 4903 4907 rBV5    5618      9450   0.38%   0.048%
 
 
                        Sum of corrected areas:    19667009
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG091324\
  Data File : BG062784.D                                          
  Acq On    : 13 Sep 2024  12:26
  Operator  : JU/RC
  Sample    : P3952‐12
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\SFAM‐EPA‐BG090924.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\BG091324\
  Data File : BG062784.D                                          
  Acq On    : 13 Sep 2024  12:26
  Operator  : JU/RC
  Sample    : P3952‐12
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\SFAM‐EPA‐BG090924.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Dodecanoic acid                 Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.973   42.43 ng/ul     1376110   Acenaphthene‐d10           14.526

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 91
 2 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 91
 3 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 87
 4 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 81
 5 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 72

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2023 (14.973 min): BG062784.D\data.ms (-2014) (-
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200.1107.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
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5000
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Abundance #75713: Dodecanoic acid
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200.0157.0

101.0
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0

5000
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Abundance #75716: Dodecanoic acid
60.0

129.0
157.085.029.0

200.0
107.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #75717: Dodecanoic acid
73.0

43.0

129.0 200.0157.0
101.0

18.0

15.00

m/z  60.10  100.00%

15.00

m/z  73.05   99.14%

15.00

m/z  43.05   74.81%

15.00

m/z  41.05   71.12%

15.00

m/z  55.10   63.54%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG091324\
  Data File : BG062784.D                                          
  Acq On    : 13 Sep 2024  12:26
  Operator  : JU/RC
  Sample    : P3952‐12
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\SFAM‐EPA‐BG090924.MA.M
  Quant Title  : SVOA 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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.883    4.52 ng/ul      146509   Acenaphthene‐d10           14.526

 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 94
 5 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 68

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2178 (15.883 min): BG062784.D\data.ms (-2170) (-
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0

5000

m/z-->

Abundance #56925: Benzophenone
105.0

77.0 182.0

51.0

152.027.0 127.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #56927: Benzophenone
105.0

182.077.0

51.0
152.0127.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #56924: Benzophenone
105.077.0

51.0

182.0

27.0 152.0127.0

15.50 16.00

m/z 105.00  100.00%

15.50 16.00

m/z  77.10   66.95%

15.50 16.00

m/z 182.10   62.83%

15.50 16.00

m/z  51.10   28.41%

15.50 16.00

m/z 183.10   11.11%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG091324\
  Data File : BG062784.D                                          
  Acq On    : 13 Sep 2024  12:26
  Operator  : JU/RC
  Sample    : P3952‐12
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\SFAM‐EPA‐BG090924.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.163    2.82 ng/ul      129700   Phenanthrene‐d10           17.270

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 98
 2 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 98
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 81
 4 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 68
 5 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 64

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2566 (18.163 min): BG062784.D\data.ms (-2562) (-
73.043.1

129.1 213.1

185.1157.2 256.1101.0

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

97.0 213.0 256.0157.0185.0

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

5000

m/z-->

Abundance #143508: n-Hexadecanoic acid
43.0 73.0

256.0

129.0

213.0
157.0185.0101.0

15.0

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

5000

m/z-->

Abundance #126203: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0

242.0199.0
157.0101.0

18.00 18.50

m/z  73.05  100.00%

18.00 18.50

m/z  43.10   93.47%

18.00 18.50

m/z  60.10   89.43%

18.00 18.50

m/z  57.05   71.96%

18.00 18.50

m/z  41.10   66.40%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG091324\
  Data File : BG062784.D                                          
  Acq On    : 13 Sep 2024  12:26
  Operator  : JU/RC
  Sample    : P3952‐12
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\SFAM‐EPA‐BG090924.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Dodecanoic acid     14.973    42.4  ng/ul  1376110   3  14.526  648618  20.0
Benzophenone        15.883     4.5  ng/ul   146509   3  14.526  648618  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.163     2.8  ng/ul   129700   4  17.270  920160  20.0
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