
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN041924\
  Data File : BN031107.D                                          
  Acq On    : 21 Apr 2024  13:49
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2161‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 58   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_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041924.MA.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BN031107.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.146    24   27   32 rVB    16882     20798   0.29%   0.038%
  2   3.558    96   97  114 rBV    81393    147427   2.09%   0.271%
  3   3.864   147  149  156 rVB3    7568     10527   0.15%   0.019%
  4   4.975   331  338  352 rBV  1073029   1765713  24.98%   3.249%
  5   6.616   613  617  623 rBV6    6210     11117   0.16%   0.020%
 
  6   6.805   644  649  659 rVB    96803    163643   2.31%   0.301%
  7   6.975   672  678  694 rVB   532094    832783  11.78%   1.532%
  8   7.164   701  710  722 rBV   460064    735500  10.40%   1.353%
  9   7.516   764  770  779 rBV   143234    232416   3.29%   0.428%
 10   7.634   783  790  793 rBV   500443    875026  12.38%   1.610%
 
 11   7.663   793  795  805 rVB   532825    781432  11.05%   1.438%
 12   7.981   842  849  856 rBV   101706    166844   2.36%   0.307%
 13   8.334   902  909  920 rBV   339935    553183   7.83%   1.018%
 14   8.787   978  986  995 rBV   644187   1038027  14.68%   1.910%
 15   8.952  1009 1014 1020 rVB5    7660     12966   0.18%   0.024%
 
 16   9.181  1049 1053 1058 rVB    10330     16313   0.23%   0.030%
 17   9.505  1101 1108 1124 rBV   472915    774497  10.96%   1.425%
 18   9.910  1173 1177 1181 rBV4    4982      8913   0.13%   0.016%
 19  10.034  1191 1198 1214 rBV   757815   1262049  17.85%   2.322%
 20  10.275  1232 1239 1244 rBV   188648    309094   4.37%   0.569%
 
 21  10.316  1244 1246 1252 rVV    16341     22630   0.32%   0.042%
 22  10.410  1255 1262 1270 rBV   747428   1244468  17.60%   2.290%
 23  10.557  1279 1287 1304 rBV   460834    801587  11.34%   1.475%
 24  10.793  1322 1327 1332 rBV2   23604     35393   0.50%   0.065%
 25  12.004  1530 1533 1539 rVB2   15567     22545   0.32%   0.041%
 
 26  12.446  1604 1608 1615 rVB6    6170     11212   0.16%   0.021%
 27  12.757  1656 1661 1668 rBV6    3901      8513   0.12%   0.016%
 28  13.063  1708 1713 1717 rBV4    6096      8825   0.12%   0.016%
 29  13.175  1724 1732 1738 rBV   126115    195920   2.77%   0.361%
 30  13.693  1814 1820 1833 rBV  1633839   2237647  31.65%   4.118%
 
 31  13.969  1859 1867 1880 rBV2 1893705   2764644  39.11%   5.087%
 32  14.275  1911 1919 1930 rBV  1206450   1779514  25.17%   3.275%
 33  14.498  1951 1957 1969 rBV3   55678    123680   1.75%   0.228%
 34  14.598  1969 1974 1977 rVV7    4963      8468   0.12%   0.016%
 35  14.693  1985 1990 1997 rBV8    4775     11012   0.16%   0.020%
 
 36  14.845  2010 2016 2027 rVB3   11267     30162   0.43%   0.056%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN041924\
  Data File : BN031107.D                                          
  Acq On    : 21 Apr 2024  13:49
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2161‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 58   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_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041924.MA.M
  Title     : SVOA CALIBRATION
 
 37  15.275  2082 2089 2101 rBV  2538548   3557341  50.32%   6.546%
 38  15.398  2104 2110 2121 rBV   298506    412514   5.84%   0.759%
 39  15.516  2126 2130 2139 rVB3   11911     20461   0.29%   0.038%
 40  16.063  2219 2223 2231 rVB6    8751     14622   0.21%   0.027%
 
 41  16.434  2282 2286 2293 rBV5   21461     33189   0.47%   0.061%
 42  17.028  2381 2387 2394 rBV  1682728   2311719  32.70%   4.254%
 43  17.128  2398 2404 2415 rBV  2982134   4109938  58.14%   7.563%
 44  17.704  2498 2502 2508 rVB7   12213     16657   0.24%   0.031%
 45  17.939  2535 2542 2567 rBV   929227   1576325  22.30%   2.901%
 
 46  18.604  2652 2655 2659 rBV5    9548     13900   0.20%   0.026%
 47  18.945  2710 2713 2717 rBV6   13374     19374   0.27%   0.036%
 48  18.992  2717 2721 2725 rBV2   41081     56012   0.79%   0.103%
 49  19.063  2729 2733 2736 rBV    39344     51581   0.73%   0.095%
 50  19.098  2736 2739 2741 rBV3   21057     25707   0.36%   0.047%
 
 51  19.139  2741 2746 2756 rVV   322767    518378   7.33%   0.954%
 52  19.222  2756 2760 2775 rVB   429759    631193   8.93%   1.162%
 53  19.428  2789 2795 2803 rBV  3758410   5297658  74.94%   9.749%
 54  20.216  2927 2929 2936 rBV7   17794     21802   0.31%   0.040%
 55  20.322  2943 2947 2952 rBV   108668    130940   1.85%   0.241%
 
 56  20.957  3051 3055 3066 rBV4   99630    203412   2.88%   0.374%
 57  21.263  3101 3107 3117 rBV2 2308822   3204591  45.33%   5.897%
 58  23.968  3557 3567 3582 rBV2 2931924   7069422 100.00%  13.009%
 59  24.163  3591 3600 3613 rBV  1667336   3926326  55.54%   7.225%
 60  25.710  3856 3863 3886 rVB5  207218    774884  10.96%   1.426%
 
 61  26.168  3934 3941 3953 rVB5  436585   1320024  18.67%   2.429%
 
 
                        Sum of corrected areas:    54342458
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN041924\
  Data File : BN031107.D                                          
  Acq On    : 21 Apr 2024  13:49
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2161‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 58   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041924.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_N\Data\BN041924\
  Data File : BN031107.D                                          
  Acq On    : 21 Apr 2024  13:49
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2161‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 58   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041924.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Benzene, chloro‐                Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.975   40.36 ng/ul     1765710   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.634

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, chloro‐                    112 C6H5Cl         000108‐90‐7 96
 2 Benzene, chloro‐                    112 C6H5Cl         000108‐90‐7 96
 3 Benzene, chloro‐                    112 C6H5Cl         000108‐90‐7 95
 4 Benzene, chloro‐                    112 C6H5Cl         000108‐90‐7 94
 5 Benzene, chloro‐                    112 C6H5Cl         000108‐90‐7 94

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0
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Abundance Scan 338 (4.975 min): BN031107.D\data.ms (-331) (-)
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Abundance #7185: Benzene, chloro-
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5000
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Abundance #7183: Benzene, chloro-
112.0

77.0

38.0

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z 112.00  100.00%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  76.95   60.12%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z 114.00   32.57%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  51.00   19.25%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  49.95   18.51%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN041924\
  Data File : BN031107.D                                          
  Acq On    : 21 Apr 2024  13:49
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2161‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 58   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041924.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Benzene, 1,4‐dichloro‐          Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.516    5.31 ng/ul      232416   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.634

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,4‐dichloro‐              146 C6H4Cl2        000106‐46‐7 98
 2 Benzene, 1,3‐dichloro‐              146 C6H4Cl2        000541‐73‐1 97
 3 Benzene, 1,3‐dichloro‐              146 C6H4Cl2        000541‐73‐1 97
 4 Benzene, 1,2‐dichloro‐              146 C6H4Cl2        000095‐50‐1 97
 5 Benzene, 1,4‐dichloro‐              146 C6H4Cl2        000106‐46‐7 96

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN041924\
  Data File : BN031107.D                                          
  Acq On    : 21 Apr 2024  13:49
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2161‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 58   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041924.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Benzene, 1,2‐dichloro‐          Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.981    3.81 ng/ul      166844   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.634

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,4‐dichloro‐              146 C6H4Cl2        000106‐46‐7 98
 2 Benzene, 1,2‐dichloro‐              146 C6H4Cl2        000095‐50‐1 98
 3 Benzene, 1,3‐dichloro‐              146 C6H4Cl2        000541‐73‐1 98
 4 Benzene, 1,2‐dichloro‐              146 C6H4Cl2        000095‐50‐1 97
 5 Benzene, 1,4‐dichloro‐              146 C6H4Cl2        000106‐46‐7 96
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146.0

111.0

75.0

37.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #25333: Benzene, 1,3-dichloro-
146.0

111.0

75.0

37.0

7.60 7.80 8.00 8.20 8.40

m/z 145.90  100.00%

7.60 7.80 8.00 8.20 8.40

m/z 147.90   62.62%

7.60 7.80 8.00 8.20 8.40

m/z 111.00   44.66%

7.60 7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  75.00   31.73%

7.60 7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  74.00   17.86%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN041924\
  Data File : BN031107.D                                          
  Acq On    : 21 Apr 2024  13:49
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2161‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 58   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041924.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Benzene, 1,3,5‐trichloro‐       Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.275    4.97 ng/ul      309094   Naphthalene‐d8             10.410

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,3,5‐trichloro‐           180 C6H3Cl3        000108‐70‐3 98
 2 Benzene, 1,2,3‐trichloro‐           180 C6H3Cl3        000087‐61‐6 98
 3 Benzene, 1,2,3‐trichloro‐           180 C6H3Cl3        000087‐61‐6 98
 4 Benzene, 1,3,5‐trichloro‐           180 C6H3Cl3        000108‐70‐3 97
 5 Benzene, 1,2,4‐trichloro‐           180 C6H3Cl3        000120‐82‐1 96

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1239 (10.275 min): BN031107.D\data.ms (-1232) (-
179.9

144.974.0 109.0

37.0 280.9209.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #55239: Benzene, 1,3,5-trichloro-
180.0

145.0
74.0 109.0

37.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #55234: Benzene, 1,2,3-trichloro-
180.0

145.0

109.0
74.037.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #55238: Benzene, 1,2,3-trichloro-
180.0

145.0
109.074.0

37.0

10.00 10.50

m/z 179.90  100.00%

10.00 10.50

m/z 181.90   91.40%

10.00 10.50

m/z 144.90   31.22%

10.00 10.50

m/z 183.90   30.11%

10.00 10.50

m/z  74.00   26.87%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN041924\
  Data File : BN031107.D                                          
  Acq On    : 21 Apr 2024  13:49
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2161‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 58   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041924.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  2,4,7,9‐Tetramethyl‐5‐decyn...  Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.175    2.20 ng/ul      195920   Acenaphthene‐d10           14.275

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,4,7,9‐Tetramethyl‐5‐decyn‐4,7‐... 226 C14H26O2       000126‐86‐3 91
 2 Butanamide, N‐acetyl‐N‐(4‐hydrox... 221 C12H15NO3      1000107‐08‐7 59
 3 Metacetamol                         151 C8H9NO2        000621‐42‐1 58
 4 Diacetamate                         193 C10H11NO3      002623‐33‐8 53
 5 Metacetamol                         151 C8H9NO2        000621‐42‐1 53

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1732 (13.175 min): BN031107.D\data.ms (-1724) (-
43.0

109.0

151.1

69.0

190.9

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

5000

m/z-->

Abundance #106944: 2,4,7,9-Tetramethyl-5-decyn-4,7-diol
109.043.0

151.0

69.0

15.0 192.0

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

5000

m/z-->

Abundance #100078: Butanamide, N-acetyl-N-(4-hydroxyphenyl)-
109.0

151.0

43.0

71.0 221.0192.0

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

5000

m/z-->

Abundance #28724: Metacetamol
109.0

151.0

43.0
80.0

15.0

13.00 13.50

m/z  43.00  100.00%

13.00 13.50

m/z 109.00   76.94%

13.00 13.50

m/z 151.05   46.34%

13.00 13.50

m/z  41.00   25.66%

13.00 13.50

m/z  69.00   15.92%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN041924\
  Data File : BN031107.D                                          
  Acq On    : 21 Apr 2024  13:49
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2161‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 58   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041924.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.939   13.64 ng/ul     1576330   Phenanthrene‐d10           17.028

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 3 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 4 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 98
 5 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 93

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2542 (17.939 min): BN031107.D\data.ms (-2535) (-
73.043.0

129.1

213.1
171.1 256.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #143511: n-Hexadecanoic acid
73.0

43.0 129.0 256.0

213.0

171.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #143508: n-Hexadecanoic acid
43.0 73.0

256.0

129.0

213.0
171.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

97.0 213.0 256.0171.0

18.00

m/z  73.00  100.00%

18.00

m/z  43.05   86.66%

18.00

m/z  60.00   79.80%

18.00

m/z  54.95   70.46%

18.00

m/z  40.95   69.24%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN041924\
  Data File : BN031107.D                                          
  Acq On    : 21 Apr 2024  13:49
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2161‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 58   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041924.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  9‐Octadecenoic acid, (E)‐       Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.139    4.48 ng/ul      518378   Phenanthrene‐d10           17.028

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9‐Octadecenoic acid, (E)‐           282 C18H34O2       000112‐79‐8 94
 2 9‐Octadecenoic acid, (E)‐           282 C18H34O2       000112‐79‐8 91
 3 9‐Octadecenoic acid                 282 C18H34O2       002027‐47‐6 91
 4 cis‐Vaccenic acid                   282 C18H34O2       000506‐17‐2 91
 5 n‐Propyl 11‐octadecenoate           324 C21H40O2       1000336‐71‐7 90

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2746 (19.139 min): BN031107.D\data.ms (-2741) (-
55.0

97.0

264.1137.0 207.0 355.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #176224: 9-Octadecenoic acid, (E)-
55.0

97.0

264.0137.0
180.0 222.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #176223: 9-Octadecenoic acid, (E)-
55.0

97.0

264.0

138.0 222.0180.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #176210: 9-Octadecenoic acid
55.0

97.0

264.0

222.0138.0 180.0

19.00 19.50

m/z  55.00  100.00%

19.00 19.50

m/z  69.00   74.36%

19.00 19.50

m/z  41.00   61.03%

19.00 19.50

m/z  83.00   54.51%

19.00 19.50

m/z  97.05   44.47%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN041924\
  Data File : BN031107.D                                          
  Acq On    : 21 Apr 2024  13:49
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2161‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 58   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041924.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Octadecanoic acid               Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.222    3.94 ng/ul      631193   Chrysene‐d12               21.263

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 99
 2 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 99
 3 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 99
 4 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 98
 5 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 94

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2760 (19.222 min): BN031107.D\data.ms (-2756) (-
73.0

128.9

185.1 241.2
284.3

340.9

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #179093: Octadecanoic acid
73.0

129.0
284.0

28.0
241.0185.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #179091: Octadecanoic acid
43.0

129.0

83.0
284.0185.0 241.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #179089: Octadecanoic acid
73.0

129.0

29.0 185.0 284.0241.0

19.00 19.50

m/z  73.00  100.00%

19.00 19.50

m/z  43.00   96.81%

19.00 19.50

m/z  59.95   84.58%

19.00 19.50

m/z  57.05   76.79%

19.00 19.50

m/z  55.00   73.03%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN041924\
  Data File : BN031107.D                                          
  Acq On    : 21 Apr 2024  13:49
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2161‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 58   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041924.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Cholestan‐3‐ol, (3.alpha.,5...  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 25.710    3.95 ng/ul      774884   Perylene‐d12               24.163

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cholestan‐3‐ol, (3.alpha.,5.beta.)‐ 388 C27H48O        000516‐92‐7 95
 2 Cholestan‐3‐ol, (3.alpha.,5.beta.)‐ 388 C27H48O        000516‐92‐7 95
 3 Cholestan‐3‐ol, (3.alpha.,5.beta.)‐ 388 C27H48O        000516‐92‐7 93
 4 Cholestan‐3‐ol, (3.alpha.,5.beta.)‐ 388 C27H48O        000516‐92‐7 93
 5 5.beta.‐Cholestan‐3.alpha.‐ol, 2... 458 C31H54O2       1000514‐95‐7 80

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3863 (25.710 min): BN031107.D\data.ms (-3856) (-
215.2

43.0
95.0

149.1

370.3
316.3257.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #294355: Cholestan-3-ol, (3.alpha.,5.beta.)-
215.043.0

95.0

165.0 370.0

316.0257.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #294358: Cholestan-3-ol, (3.alpha.,5.beta.)-
215.0

55.0

107.0
370.0

165.0

316.0
257.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #294356: Cholestan-3-ol, (3.alpha.,5.beta.)-
43.0

215.0

95.0 370.0
165.0

316.0257.0

25.50 26.00

m/z 215.15  100.00%

25.50 26.00

m/z  43.00   63.00%

25.50 26.00

m/z  81.00   52.91%

25.50 26.00

m/z  95.05   52.50%

25.50 26.00

m/z  55.00   51.80%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN041924\
  Data File : BN031107.D                                          
  Acq On    : 21 Apr 2024  13:49
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2161‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 58   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041924.MA.M
  Quant Title  : SVOA CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Cholestan‐3‐one                 Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 26.168    6.72 ng/ul     1320020   Perylene‐d12               24.163

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cholestan‐3‐one                     386 C27H46O        015600‐08‐5 96
 2 Cholestan‐3‐one                     386 C27H46O        015600‐08‐5 72
 3 Cholestan‐2‐one                     386 C27H46O        1010210‐43‐4 70
 4 Cholestane, 4,5‐epoxy‐, (4.alpha... 386 C27H46O        006079‐19‐2 55
 5 Cholestan‐3‐one                     386 C27H46O        015600‐08‐5 53
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Data\BN041924\
  Data File : BN031107.D                                          
  Acq On    : 21 Apr 2024  13:49
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P2161‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 58   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_N\Methods\SFAM‐EPA‐BN041924.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Benzene, chloro‐     4.975    40.4  ng/ul  1765710   1   7.634  875026  20.0
Benzene, 1,4‐di...   7.516     5.3  ng/ul   232416   1   7.634  875026  20.0
Benzene, 1,2‐di...   7.981     3.8  ng/ul   166844   1   7.634  875026  20.0
Benzene, 1,3,5‐...  10.275     5.0  ng/ul   309094   2  10.410 1244470  20.0
2,4,7,9‐Tetrame...  13.175     2.2  ng/ul   195920   3  14.275 1779510  20.0
n‐Hexadecanoic ...  17.939    13.6  ng/ul  1576330   4  17.028 2311720  20.0
9‐Octadecenoic ...  19.139     4.5  ng/ul   518378   4  17.028 2311720  20.0
Octadecanoic acid   19.222     3.9  ng/ul   631193   5  21.263 3204590  20.0
Cholestan‐3‐ol,...  25.710     4.0  ng/ul   774884   6  24.163 3926330  20.0
Cholestan‐3‐one     26.168     6.7  ng/ul  1320020   6  24.163 3926330  20.0
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