
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG121922\
  Data File : BG056014.D                                          
  Acq On    : 19 Dec 2022  15:23
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N6024‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   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‐BG121322.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BG056014.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.400    14   19   25 rBV    21539     29358   3.51%   0.832%
  2   5.409   356  361  368 rBB    14163     21951   2.63%   0.622%
  3   5.885   436  442  449 rBB   130097    201553  24.13%   5.710%
  4   7.495   709  716  723 rBB   128970    224144  26.83%   6.350%
  5   8.370   858  865  871 rBB    32624     53884   6.45%   1.527%
 
  6   9.540  1057 1064 1071 rBB    79812    138935  16.63%   3.936%
  7  11.202  1340 1347 1354 rBB    44189     77389   9.26%   2.192%
  8  13.606  1749 1756 1762 rBB   276220    424945  50.87%  12.039%
  9  14.975  1983 1989 1995 rBB    88514    132513  15.86%   3.754%
 10  16.308  2210 2216 2223 rBB    31313     45987   5.51%   1.303%
 
 11  16.449  2234 2240 2247 rBV   359908    523421  62.66%  14.829%
 12  17.712  2448 2455 2460 rBV   123659    185664  22.23%   5.260%
 13  18.559  2593 2599 2607 rBV    40385     51874   6.21%   1.470%
 14  18.982  2667 2671 2674 rBV    14578     15380   1.84%   0.436%
 15  19.810  2807 2812 2818 rBV7   13394     19696   2.36%   0.558%
 
 16  20.098  2855 2861 2868 rVB     6117     10459   1.25%   0.296%
 17  20.286  2887 2893 2898 rBV   650215    835353 100.00%  23.666%
 18  21.602  3113 3117 3122 rVB2   30175     41104   4.92%   1.164%
 19  22.019  3181 3188 3196 rVB   133106    232759  27.86%   6.594%
 20  25.515  3772 3783 3793 rBV2   83062    263425  31.53%   7.463%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     3529794
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG121922\
  Data File : BG056014.D                                          
  Acq On    : 19 Dec 2022  15:23
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N6024‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG121322.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\BG121922\
  Data File : BG056014.D                                          
  Acq On    : 19 Dec 2022  15:23
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N6024‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG121322.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.400   10.90 ng          29358   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.370

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 78
 2 3‐Hexanol, 2,4‐dimethyl‐            130 C8H18O         013432‐25‐2 36
 3 2‐Methyl‐5‐hexen‐3‐ol               114 C7H14O         032815‐70‐6 25
 4 1‐Propanol, 2‐methyl‐                74 C4H10O         000078‐83‐1 9 
 5 (R)‐3‐Pyrrolidinol                   87 C4H9NO         002799‐21‐5 9 

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 19 (3.400 min): BG056014.D\data.ms (-14) (-)
73.0

43.0

87.1

59.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #5054: Butane, 2-methoxy-2-methyl-
73.0

43.0 87.0

29.0
59.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #15742: 3-Hexanol, 2,4-dimethyl-
73.045.0

87.0
29.0

59.015.0 105.0 128.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #8502: 2-Methyl-5-hexen-3-ol
73.0

55.0

41.0
27.0

3.40 3.60 3.80

m/z  73.00  100.00%

3.40 3.60 3.80

m/z  43.00   54.65%

3.40 3.60 3.80

m/z  55.00   37.39%

3.40 3.60 3.80

m/z  87.10   32.72%

3.40 3.60 3.80

m/z  41.10   17.76%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG121922\
  Data File : BG056014.D                                          
  Acq On    : 19 Dec 2022  15:23
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N6024‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG121322.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.409    8.15 ng          21951   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      8.370

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 56
 2 Morpholine, 4‐methyl‐               101 C5H11NO        000109‐02‐4 9 
 3 N‐(n‐Propyl)acetamide               101 C5H11NO        005331‐48‐6 9 
 4 Propane, 1‐ethoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000627‐02‐1 9 
 5 Butane                               58 C4H10          000106‐97‐8 9 

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 361 (5.409 min): BG056014.D\data.ms (-356) (-)
43.0

59.0

101.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
0

5000

m/z-->

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

59.0

101.0

31.0 83.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
0

5000

m/z-->

Abundance #4583: Morpholine, 4-methyl-
43.0

101.0
71.0

15.0 28.0 56.0 86.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
0

5000

m/z-->

Abundance #4582: N-(n-Propyl)acetamide
30.0

43.0

101.072.015.0 86.058.0

5.00 5.20 5.40 5.60 5.80

m/z  43.00  100.00%

5.00 5.20 5.40 5.60 5.80

m/z  59.00   58.96%

5.00 5.20 5.40 5.60 5.80

m/z 101.00   22.49%

5.00 5.20 5.40 5.60 5.80

m/z  58.00   15.94%

5.00 5.20 5.40 5.60 5.80

m/z  41.00   12.27%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG121922\
  Data File : BG056014.D                                          
  Acq On    : 19 Dec 2022  15:23
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N6024‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG121322.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Benzophenone                    Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.308    6.94 ng          45987   Acenaphthene‐d10           14.975

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 91
 2 Azobenzene                          182 C12H10N2       000103‐33‐3 72
 3 Benzenecarbothioic acid, S‐methy... 152 C8H8OS         005925‐68‐8 43
 4 Pentafluoroethyl phenyl ketone      224 C9H5F5O        000394‐52‐5 38
 5 Phenacyl thiocyanate                177 C9H7NOS        005399‐30‐4 38

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2216 (16.308 min): BG056014.D\data.ms (-2210) (-
105.0 182.0

77.0

51.0

152.0
126.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #56926: Benzophenone
105.0

182.077.0

51.0
152.027.0 126.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #56775: Azobenzene
77.0

182.051.0
105.0

152.027.0 128.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #30104: Benzenecarbothioic acid, S-methyl ester
105.0

77.0

51.0

152.015.0

16.00 16.50

m/z 105.00  100.00%

16.00 16.50

m/z 182.00   99.13%

16.00 16.50

m/z  77.00   68.03%

16.00 16.50

m/z  51.00   42.81%

16.00 16.50

m/z 181.00   13.66%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG121922\
  Data File : BG056014.D                                          
  Acq On    : 19 Dec 2022  15:23
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N6024‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG121322.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Tridecanoic acid                Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.559    5.59 ng          51874   Phenanthrene‐d10           17.712

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 95
 2 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 89
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 58
 4 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 49
 5 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 49

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2599 (18.559 min): BG056014.D\data.ms (-2593) (-
43.0 73.0

213.2
129.1

185.1157.1 256.1

100.9

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

5000

m/z-->

Abundance #92063: Tridecanoic acid
73.0

43.0

129.0

171.0

214.0101.0
15.0

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

5000

m/z-->

Abundance #46966: n-Decanoic acid
73.0

129.0

43.0

101.0 172.0

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

5000

m/z-->

Abundance #109279: Tetradecanoic acid
73.0

43.0

129.0

185.0

228.0
101.0 157.015.0

18.50

m/z  43.00  100.00%

18.50

m/z  60.00   93.05%

18.50

m/z  73.00   85.20%

18.50

m/z  41.00   79.21%

18.50

m/z  55.00   75.43%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG121922\
  Data File : BG056014.D                                          
  Acq On    : 19 Dec 2022  15:23
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N6024‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG121322.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  unknown19.810                   Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.810    2.12 ng          19696   Phenanthrene‐d10           17.712

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 43
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 38
 3 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 35
 4 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 35
 5 8‐Methylnonanoic acid               172 C10H20O2       005963‐14‐4 25

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2812 (19.810 min): BG056014.D\data.ms (-2807) (-
43.0 72.9

129.1 241.2
185.1

284.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #109284: Tetradecanoic acid
73.0

129.0

43.0
185.0

228.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0

199.0 242.0

167.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #92063: Tridecanoic acid
73.0

43.0

129.0

171.0

214.0

19.50 20.00

m/z  43.00  100.00%

19.50 20.00

m/z  72.90   95.10%

19.50 20.00

m/z  40.95   87.35%

19.50 20.00

m/z  60.00   87.24%

19.50 20.00

m/z  57.10   80.41%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG121922\
  Data File : BG056014.D                                          
  Acq On    : 19 Dec 2022  15:23
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N6024‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG121322.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  1‐Hexadecanesulfonyl chloride   Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.602    3.53 ng          41104   Chrysene‐d12               22.019

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexadecanesulfonyl chloride       324 C16H33ClO2S    038775‐38‐1 91
 2 Heneicosyl heptafluorobutyrate      508 C25H43F7O2     1000351‐83‐8 90
 3 Docosyl pentafluoropropionate       472 C25H45F5O2     1000351‐80‐9 90
 4 1‐Dotriacontanol, acetate           509 C34H68O2       023811‐94‐1 87
 5 Tricosyl pentafluoropropionate      486 C26H47F5O2     1000351‐81‐0 87

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3117 (21.602 min): BG056014.D\data.ms (-3113) (-
43.1

97.0

153.0 264.9208.0 354.9

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #228815: 1-Hexadecanesulfonyl chloride
57.0

111.0

224.0167.0 307.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #339188: Heneicosyl heptafluorobutyrate
57.0

111.0

169.0 294.0 490.0222.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #332270: Docosyl pentafluoropropionate
57.0

111.0

308.0167.0 454.0224.0

21.50 22.00

m/z  43.10  100.00%

21.50 22.00

m/z  55.00   92.35%

21.50 22.00

m/z  57.00   82.79%

21.50 22.00

m/z  83.05   62.60%

21.50 22.00

m/z  41.00   61.86%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Data\BG121922\
  Data File : BG056014.D                                          
  Acq On    : 19 Dec 2022  15:23
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N6024‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_G\Methods\8270‐BG121322.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...   3.400    10.9  ng      29358   1   8.370   53884  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   5.409     8.2  ng      21951   1   8.370   53884  20.0
Benzophenone        16.308     6.9  ng      45987   3  14.975  132513  20.0
Tridecanoic acid    18.559     5.6  ng      51874   4  17.712  185664  20.0
unknown19.810       19.810     2.1  ng      19696   4  17.712  185664  20.0
1‐Hexadecanesul...  21.602     3.5  ng      41104   5  22.019  232759  20.0
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