
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG091324\
  Data File : BG062841.D                                          
  Acq On    : 15 Sep 2024  11:02
  Operator  : JU/RC
  Sample    : P3952‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 29   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: BG062841.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.332    36   41   50 rBV2   38049     79420   3.33%   0.461%
  2   3.767   111  115  123 rBV    26830     46381   1.94%   0.269%
  3   4.102   170  172  178 rVB3    2494      3341   0.14%   0.019%
  4   4.631   257  262  271 rVB5    9298     16104   0.67%   0.093%
  5   5.024   325  329  333 rVB3    3884      5566   0.23%   0.032%
 
  6   5.353   381  385  390 rBV4    1669      3660   0.15%   0.021%
  7   7.069   670  677  685 rBV    47145     77621   3.25%   0.450%
  8   7.228   698  704  713 rBV   124058    212145   8.89%   1.230%
  9   7.433   732  739  746 rBV2  155655    261371  10.95%   1.516%
 10   7.903   812  819  827 rBV   148946    248033  10.39%   1.438%
 
 11   8.602   931  938  948 rBV   146192    244966  10.26%   1.421%
 12   9.055  1007 1015 1023 rBV   181183    318384  13.34%   1.846%
 13   9.772  1131 1137 1147 rVB   150783    265917  11.14%   1.542%
 14  10.312  1222 1229 1239 rBV   248680    435769  18.26%   2.527%
 15  10.694  1287 1294 1302 rVB   205088    354053  14.83%   2.053%
 
 16  10.823  1309 1316 1326 rBV   163003    302187  12.66%   1.752%
 17  12.280  1556 1564 1571 rVB2    3279      5732   0.24%   0.033%
 18  13.931  1839 1845 1852 rBV   540839    768902  32.22%   4.459%
 19  14.061  1863 1867 1871 rVB2    4591      5467   0.23%   0.032%
 20  14.219  1887 1894 1905 rVB   570298    881668  36.94%   5.113%
 
 21  14.525  1940 1946 1954 rVB   390016    603543  25.29%   3.500%
 22  14.731  1975 1981 1993 rBV    51140     94016   3.94%   0.545%
 23  14.954  2013 2019 2031 rBV   136123    218635   9.16%   1.268%
 24  15.524  2108 2116 2126 rBV   812197   1253198  52.51%   7.267%
 25  15.635  2129 2135 2150 rVV   295213    433918  18.18%   2.516%
 
 26  15.765  2153 2157 2163 rVB2    4150      5675   0.24%   0.033%
 27  15.882  2171 2177 2183 rVB2   78416    110744   4.64%   0.642%
 28  15.941  2183 2187 2189 rBV2    2656      3542   0.15%   0.021%
 29  16.446  2268 2273 2278 rBV4   11647     15992   0.67%   0.093%
 30  17.275  2407 2414 2424 rBV   619462    905206  37.93%   5.249%
 
 31  17.374  2424 2431 2442 rVB  1096922   1660853  69.59%   9.631%
 32  17.939  2524 2527 2531 rVB3    3967      4679   0.20%   0.027%
 33  18.168  2559 2566 2574 rBV2   21864     38037   1.59%   0.221%
 34  18.232  2574 2577 2583 rVB3    3799      6569   0.28%   0.038%
 35  18.649  2644 2648 2650 rBV3    2531      2844   0.12%   0.016%
 
 36  18.749  2661 2665 2673 rBV4    9211     13926   0.58%   0.081%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG091324\
  Data File : BG062841.D                                          
  Acq On    : 15 Sep 2024  11:02
  Operator  : JU/RC
  Sample    : P3952‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 29   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  19.008  2706 2709 2710 rBV2    5989      4484   0.19%   0.026%
 38  19.225  2741 2746 2752 rVB3   17331     24479   1.03%   0.142%
 39  19.302  2752 2759 2762 rVV    17376     26761   1.12%   0.155%
 40  19.354  2766 2768 2771 rVB2    2243      2460   0.10%   0.014%
 
 41  19.443  2779 2783 2786 rBV4    4223      6115   0.26%   0.035%
 42  19.590  2804 2808 2812 rBV3    5870      7431   0.31%   0.043%
 43  19.666  2814 2821 2827 rBV  1577730   2230554  93.45%  12.934%
 44  20.171  2904 2907 2909 rBV4    2894      4050   0.17%   0.023%
 45  20.436  2950 2952 2953 rVB2    4661      2480   0.10%   0.014%
 
 46  20.588  2974 2978 2980 rBV4    3202      3818   0.16%   0.022%
 47  20.635  2983 2986 2988 rBV4    5297      4943   0.21%   0.029%
 48  20.759  3005 3007 3010 rBV4    2256      2455   0.10%   0.014%
 49  21.000  3046 3048 3051 rBV4    3697      3788   0.16%   0.022%
 50  21.058  3056 3058 3061 rBV3    3225      3316   0.14%   0.019%
 
 51  21.082  3061 3062 3065 rBV3    4518      3415   0.14%   0.020%
 52  21.182  3076 3079 3088 rBV8   17833     33597   1.41%   0.195%
 53  21.282  3094 3096 3099 rVB4    4304      4886   0.20%   0.028%
 54  21.311  3099 3101 3103 rBV2    4049      4004   0.17%   0.023%
 55  21.517  3129 3136 3144 rBV   738385   1179305  49.41%   6.839%
 
 56  21.993  3214 3217 3218 rBV3    6535      6627   0.28%   0.038%
 57  22.357  3277 3279 3282 rBV4    3093      3169   0.13%   0.018%
 58  23.132  3405 3411 3417 rBV7   13896     30706   1.29%   0.178%
 59  23.273  3432 3435 3437 rBV3    4068      4878   0.20%   0.028%
 60  23.708  3503 3509 3515 rBV5   12599     24509   1.03%   0.142%
 
 61  24.243  3598 3600 3602 rBV3    3541      3920   0.16%   0.023%
 62  24.378  3611 3623 3636 rBV   932714   2386772 100.00%  13.840%
 63  24.584  3647 3658 3674 rVB   470894   1271092  53.26%   7.371%
 64  25.659  3835 3841 3842 rBV6   10577     19353   0.81%   0.112%
 65  26.763  4027 4029 4030 rBV2    4383      3579   0.15%   0.021%
 
 66  26.869  4045 4047 4048 rBV2    4654      2942   0.12%   0.017%
 67  27.110  4087 4088 4090 rBV     4592      3701   0.16%   0.021%
 68  27.974  4233 4235 4237 rBV2    3853      2729   0.11%   0.016%
 69  28.432  4311 4313 4314 rBV2    4931      3453   0.14%   0.020%
 70  30.624  4684 4686 4688 rBV3    3321      2857   0.12%   0.017%
 
 71  30.718  4701 4702 4705 rBV3    4224      4339   0.18%   0.025%
 72  31.188  4780 4782 4783 rBV2    3451      2705   0.11%   0.016%
 73  31.346  4807 4809 4813 rBV5    3435      4234   0.18%   0.025%
 74  32.087  4933 4935 4938 rBV4    3438      3032   0.13%   0.018%
 
 
                        Sum of corrected areas:    17245002
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG091324\
  Data File : BG062841.D                                          
  Acq On    : 15 Sep 2024  11:02
  Operator  : JU/RC
  Sample    : P3952‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 29   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 : BG062841.D                                          
  Acq On    : 15 Sep 2024  11:02
  Operator  : JU/RC
  Sample    : P3952‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 29   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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.954    7.25 ng/ul      218635   Acenaphthene‐d10           14.525

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 91
 2 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 80
 3 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 64
 4 Nonanoic acid                       158 C9H18O2        000112‐05‐0 58
 5 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 55

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 2019 (14.954 min): BG062841.D\data.ms (-2013) (-
73.1

43.1

129.1 157.1
97.1

200.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #75716: Dodecanoic acid
60.0

129.0
157.085.0

29.0

200.0
107.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #60689: Undecanoic acid
60.0

129.029.0 85.0
186.0157.0107.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #60690: Undecanoic acid
60.0

29.0
129.0

87.0

157.0 186.0

15.00

m/z  73.10  100.00%

15.00

m/z  60.10   83.70%

15.00

m/z  55.10   67.76%

15.00

m/z  43.10   65.30%

15.00

m/z  41.10   62.37%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG091324\
  Data File : BG062841.D                                          
  Acq On    : 15 Sep 2024  11:02
  Operator  : JU/RC
  Sample    : P3952‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 29   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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.882    3.67 ng/ul      110744   Acenaphthene‐d10           14.525

 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 91
 4 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 91
 5 Benzenecarbothioic acid, S‐methy... 152 C8H8OS         005925‐68‐8 47

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance Scan 2177 (15.882 min): BG062841.D\data.ms (-2171) (-
105.1

77.1
182.0

51.1

152.0126.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

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

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

5000

m/z-->

Abundance #56922: Benzophenone
105.0

77.0

182.0

51.0

152.027.0 126.0

15.50 16.00

m/z 105.10  100.00%

15.50 16.00

m/z  77.10   72.80%

15.50 16.00

m/z 182.00   65.52%

15.50 16.00

m/z  51.10   28.63%

15.50 16.00

m/z 183.00    9.53%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG091324\
  Data File : BG062841.D                                          
  Acq On    : 15 Sep 2024  11:02
  Operator  : JU/RC
  Sample    : P3952‐16
  Misc      :  
  ALS Vial  : 29   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     14.954     7.3  ng/ul   218635   3  14.525  603543  20.0
Benzophenone        15.882     3.7  ng/ul   110744   3  14.525  603543  20.0
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