
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030625\
  Data File : BF141867.D                                          
  Acq On    : 06 Mar 2025  14:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1478‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   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_F\Methods\8270‐BF022725.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF141867.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.163     4   12   27 rBV  3394185   5631353  35.15%   8.430%
  2   2.551    62   78   85 rBV  7585521  16022250 100.00%  23.984%
  3   3.010   147  156  165 rBV   708771   1346204   8.40%   2.015%
  4   3.528   214  244  263 rBV   715035   4601364  28.72%   6.888%
  5   4.628   425  431  441 rVB  1753667   2568208  16.03%   3.844%
 
  6   5.098   503  511  521 rBV   133707    205794   1.28%   0.308%
  7   5.498   563  579  586 rBV  1931442   2558280  15.97%   3.830%
  8   6.439   730  739  744 rBV   124528    195283   1.22%   0.292%
  9   6.498   744  749  760 rVB  1248927   1585956   9.90%   2.374%
 10   6.886   808  815  821 rBV   680126    925648   5.78%   1.386%
 
 11   7.445   899  910  915 rBV  2596525   3556444  22.20%   5.324%
 12   8.063  1010 1015 1022 rBV   258497    336986   2.10%   0.504%
 13   8.163  1027 1032 1048 rVB   915768   1177241   7.35%   1.762%
 14   9.239  1209 1215 1220 rBV  5053302   6494202  40.53%   9.721%
 15   9.916  1325 1330 1335 rBV  1050784   1288901   8.04%   1.929%
 
 16  10.627  1447 1451 1458 rVB   324627    407649   2.54%   0.610%
 17  10.704  1458 1464 1469 rBV  3462683   4448109  27.76%   6.658%
 18  11.116  1529 1534 1539 rVB   742511    906818   5.66%   1.357%
 19  11.398  1577 1582 1595 rVB  1000515   1345288   8.40%   2.014%
 20  11.927  1665 1672 1686 rBV2  648109   1036141   6.47%   1.551%
 
 21  12.633  1786 1792 1800 rBV   175522    311847   1.95%   0.467%
 22  12.710  1800 1805 1819 rVB   222616    373475   2.33%   0.559%
 23  12.986  1846 1852 1858 rBV  5215817   6905363  43.10%  10.337%
 24  13.880  2000 2004 2015 rBV2   99740    192560   1.20%   0.288%
 25  14.033  2025 2030 2039 rVB   811692   1116705   6.97%   1.672%
 
 26  14.892  2172 2176 2187 rVB   130991    194419   1.21%   0.291%
 27  15.509  2275 2281 2295 rVB   652356   1071268   6.69%   1.604%
 
 
                        Sum of corrected areas:    66803756
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030625\
  Data File : BF141867.D                                          
  Acq On    : 06 Mar 2025  14:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1478‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF022725.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00 3.20 3.40 3.60 3.80 4.00 4.20 4.40 4.60 4.80 5.00 5.20 5.40 5.60 5.80 6.00 6.20 6.40 6.60 6.80 7.00 7.20 7.40 7.60
0

1000000

2000000

3000000

4000000

5000000

6000000

7000000

Time-->

Abundance TIC: BF141867.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030625\
  Data File : BF141867.D                                          
  Acq On    : 06 Mar 2025  14:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1478‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF022725.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  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.163  121.67 ng        5631350   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.886

 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 40
 3 Octanal, 7‐methoxy‐3,7‐dimethyl‐    186 C11H22O2       003613‐30‐7 23
 4 Acetamide, N‐ethyl‐                  87 C4H9NO         000625‐50‐3 22
 5 Pentane, 3‐methoxy‐                 102 C6H14O         036839‐67‐5 17

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 12 (2.163 min): BF141867.D\data.ms (-4) (-)
73.1

43.1

101.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #5060: Butane, 2-methoxy-2-methyl-
73.0

55.0

27.0
101.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #15764: 2,2,4-Trimethyl-3-pentanol
73.0

55.0

29.0
97.0 115.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #60784: Octanal, 7-methoxy-3,7-dimethyl-
73.0

41.0
95.0 171.0

2.202.302.402.502.60

m/z  73.10  100.00%

2.202.302.402.502.60

m/z  43.10   36.85%

2.202.302.402.502.60

m/z  55.05   27.45%

2.202.302.402.502.60

m/z  87.10   27.22%

2.202.302.402.502.60

m/z  41.05   12.40%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030625\
  Data File : BF141867.D                                          
  Acq On    : 06 Mar 2025  14:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1478‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF022725.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Trichloroethylene               Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.551  346.19 ng       16022300   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.886

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Trichloroethylene                   130 C2HCl3         000079‐01‐6 99
 2 2‐Fluoro‐5‐chloropyrimidine         132 C4H2ClFN2      062802‐37‐3 35
 3 Benzene, 1‐chloro‐4‐fluoro‐         130 C6H4ClF        000352‐33‐0 22
 4 Isoquinoline, 3,4‐dihydro‐          131 C9H9N          003230‐65‐7 12
 5 1H‐1,2,4‐Triazol‐3‐amine, 5‐(met... 130 C3H6N4S        045534‐08‐5 10

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 78 (2.551 min): BF141867.D\data.ms (-62) (-)
95.0 129.9

60.0

35.0
79.1

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #15071: Trichloroethylene
130.095.0

60.0

35.0
12.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #16227: 2-Fluoro-5-chloropyrimidine
132.0

60.0

105.031.0

86.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #15350: Benzene, 1-chloro-4-fluoro-
130.0

95.0

75.0

50.0
31.0 111.013.0

2.20 2.40 2.60 2.80

m/z  95.00  100.00%

2.20 2.40 2.60 2.80

m/z 129.90   93.40%

2.20 2.40 2.60 2.80

m/z 131.90   90.40%

2.20 2.40 2.60 2.80

m/z  97.00   66.13%

2.20 2.40 2.60 2.80

m/z  60.00   47.38%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030625\
  Data File : BF141867.D                                          
  Acq On    : 06 Mar 2025  14:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1478‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF022725.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  1,3‐Dioxolane, 2,2,4‐trimet...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.010   29.09 ng        1346200   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.886

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,3‐Dioxolane, 2,2,4‐trimethyl‐     116 C6H12O2        001193‐11‐9 90
 2 Thiocyanic acid, propyl ester       101 C4H7NS         004251‐16‐5 53
 3 1,3‐Dioxane, 4‐methyl‐              102 C5H10O2        001120‐97‐4 50
 4 Isopropyl isothiocyanate            101 C4H7NS         002253‐73‐8 50
 5 Propane, 1‐isothiocyanato‐          101 C4H7NS         000628‐30‐8 28

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 156 (3.010 min): BF141867.D\data.ms (-147) (-)
43.0

101.1

72.1
58.1

86.0 114.9

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

5000

m/z-->

Abundance #9273: 1,3-Dioxolane, 2,2,4-trimethyl-
43.0

101.0

72.0
59.0

29.015.0 86.0 115.0

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

5000

m/z-->

Abundance #4555: Thiocyanic acid, propyl ester
43.0

27.0 101.0

59.0 72.0 86.0

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

5000

m/z-->

Abundance #4801: 1,3-Dioxane, 4-methyl-
43.0

101.0
72.0

28.0
57.0 87.0

15.0

2.60 2.80 3.00 3.20 3.40

m/z  43.05  100.00%

2.60 2.80 3.00 3.20 3.40

m/z 101.10   56.87%

2.60 2.80 3.00 3.20 3.40

m/z  42.10   23.90%

2.60 2.80 3.00 3.20 3.40

m/z  72.10   20.57%

2.60 2.80 3.00 3.20 3.40

m/z  41.10   18.61%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030625\
  Data File : BF141867.D                                          
  Acq On    : 06 Mar 2025  14:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1478‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF022725.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Propylene Glycol                Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.528   99.42 ng        4601360   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.886

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Propylene Glycol                     76 C3H8O2         000057‐55‐6 90
 2 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 56
 3 Propanoic acid, 2‐hydroxy‐, meth... 104 C4H8O3         000547‐64‐8 40
 4 R‐(‐)‐1,2‐propanediol                76 C3H8O2         004254‐14‐2 9 
 5 Propane, 2‐ethoxy‐                   88 C5H12O         000625‐54‐7 9 

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110

5000

m/z-->

Abundance Scan 244 (3.528 min): BF141867.D\data.ms (-214) (-)
45.1

61.1
76.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110

5000

m/z-->

Abundance #1083: Propylene Glycol
45.0

29.0 61.015.0 76.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110

5000

m/z-->

Abundance #342: Isopropyl Alcohol
45.0

27.0
15.0

59.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110

5000

m/z-->

Abundance #5320: Propanoic acid, 2-hydroxy-, methyl ester, (.+/-.)-
45.0

29.0 61.0 89.0 102.076.0

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  45.10  100.00%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  43.05   19.89%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  61.10    6.88%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  44.05    5.21%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  42.05    3.46%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030625\
  Data File : BF141867.D                                          
  Acq On    : 06 Mar 2025  14:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1478‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF022725.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Tetrachloroethylene             Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.628   55.49 ng        2568210   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.886

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tetrachloroethylene                 164 C2Cl4          000127‐18‐4 99
 2 Pyrimidine, 5‐fluoro‐2,4‐dichloro‐  166 C4HCl2FN2      002927‐71‐1 32
 3 2‐Chloroquinoxaline                 164 C8H5ClN2       001448‐87‐9 12
 4 2,4‐Dichloro‐6‐fluoropyrimidine     166 C4HCl2FN2      003833‐57‐6 9 
 5 2‐Chloro‐4‐aminopyrimidine          129 C4H4ClN3       007461‐50‐9 9 

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance Scan 431 (4.628 min): BF141867.D\data.ms (-425) (-)
165.9

128.9

94.0

47.0

70.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #39850: Tetrachloroethylene
166.0

129.0

94.0

47.0

24.0 70.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #41668: Pyrimidine, 5-fluoro-2,4-dichloro-
166.0

131.0

31.0 78.0
51.0 106.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #40223: 2-Chloroquinoxaline
164.0129.0

102.0

76.0

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z 165.90  100.00%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z 128.90   78.92%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z 163.90   78.67%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z 130.90   76.51%

4.40 4.60 4.80 5.00

m/z 167.90   47.49%

8270‐BF022725.M Fri Mar 07 06:17:28 2025                                                      Page: 7

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
IDW-AQ-MW-19B-COMP-022825



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030625\
  Data File : BF141867.D                                          
  Acq On    : 06 Mar 2025  14:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1478‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF022725.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.098    4.45 ng         205794   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.886

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 72
 2 3‐Octanol                           130 C8H18O         000589‐98‐0 36
 3 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 32
 4 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 10
 5 Guanidine                            59 CH5N3          000113‐00‐8 9 

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance Scan 511 (5.098 min): BF141867.D\data.ms (-503) (-)
43.0

59.1

101.1

83.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #9280: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

59.0

101.027.0 83.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #15663: 3-Octanol
59.0

83.0

41.0
101.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #21825: Acetic acid, cyano-, 1,1-dimethylethyl ester
59.0

41.0

126.0 142.0

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  43.05  100.00%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.10   63.24%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.10   20.26%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.10   16.93%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.05    8.45%

8270‐BF022725.M Fri Mar 07 06:17:30 2025                                                      Page: 8

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
IDW-AQ-MW-19B-COMP-022825



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030625\
  Data File : BF141867.D                                          
  Acq On    : 06 Mar 2025  14:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1478‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF022725.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  unknown6.439                    Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.439    4.22 ng         195283   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.886

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 4‐Heptanol, 3‐methyl‐               130 C8H18O         001838‐73‐9 40
 2 RS‐2,3‐hexanediol                   118 C6H14O2        082360‐67‐6 38
 3 Silane, diethylmethyl‐              102 C5H14Si        000760‐32‐7 32
 4 3‐Hexanol, 2‐methyl‐                116 C7H16O         000617‐29‐8 27
 5 5‐Hydroxy‐4‐octanone                144 C8H16O2        000496‐77‐5 27

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 739 (6.439 min): BF141867.D\data.ms (-730) (-)
55.1

77.1 105.0 207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #15723: 4-Heptanol, 3-methyl-
55.0

29.0

87.0
129.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #10021: RS-2,3-hexanediol
73.0

45.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #4948: Silane, diethylmethyl-
73.045.0

101.0

6.20 6.40 6.60 6.80

m/z  55.10  100.00%

6.20 6.40 6.60 6.80

m/z  73.10   55.43%

6.20 6.40 6.60 6.80

m/z  43.05   45.20%

6.20 6.40 6.60 6.80

m/z  45.05   42.60%

6.20 6.40 6.60 6.80

m/z  57.10   23.44%

8270‐BF022725.M Fri Mar 07 06:17:31 2025                                                      Page: 9

Instrument :
BNA_F
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030625\
  Data File : BF141867.D                                          
  Acq On    : 06 Mar 2025  14:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1478‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF022725.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐    Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.063    5.73 ng         336986   Naphthalene‐d8              8.163

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐        162 C8H18O3        000112‐34‐5 90
 2 Ethanol, 1‐(2‐butoxyethoxy)‐        162 C8H18O3        054446‐78‐5 83
 3 Ethylene glycol monoisobutyl ether  118 C6H14O2        004439‐24‐1 64
 4 Ethanol, 2‐[2‐(2‐methylpropoxy)e... 162 C8H18O3        018912‐80‐6 56
 5 3,3‐Dimethylbutane‐2‐ol             102 C6H14O         000464‐07‐3 52

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 1015 (8.063 min): BF141867.D\data.ms (-1010) (-)
57.0

87.0
131.1 207.1109.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #38400: Ethanol, 2-(2-butoxyethoxy)-
45.0

75.0
100.019.0 132.0 163.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #38399: Ethanol, 1-(2-butoxyethoxy)-
57.0

29.0
87.0

132.0 163.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #10089: Ethylene glycol monoisobutyl ether
57.0

29.0
87.0

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  57.05  100.00%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  45.05   91.36%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  41.10   35.87%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  75.10   20.55%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  56.10   15.90%

8270‐BF022725.M Fri Mar 07 06:17:33 2025                                                      Page: 10

Instrument :
BNA_F
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IDW-AQ-MW-19B-COMP-022825



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030625\
  Data File : BF141867.D                                          
  Acq On    : 06 Mar 2025  14:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1478‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF022725.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Benzophenone                    Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.627    6.33 ng         407649   Acenaphthene‐d10            9.916

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 96
 2 Acetophenone, 2‐chloro‐             154 C8H7ClO        000532‐27‐4 49
 3 Benzenebutanoic acid, .gamma.‐oxo‐  178 C10H10O3       002051‐95‐8 47
 4 N‐(1‐Cyanovinyl)benzamide           172 C10H8N2O       1000186‐19‐1 47
 5 Vinyl benzoate                      148 C9H8O2         000769‐78‐8 47

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1451 (10.627 min): BF141867.D\data.ms (-1447) (-)
105.0

77.0

182.1

51.0

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 #32010: Acetophenone, 2-chloro-
105.0

77.0

51.0

154.027.0 125.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #52291: Benzenebutanoic acid, .gamma.-oxo-
105.0

77.0

51.0
178.027.0 133.0

10.50 11.00

m/z 105.00  100.00%

10.50 11.00

m/z  77.05   66.36%

10.50 11.00

m/z 182.10   52.02%

10.50 11.00

m/z  51.05   23.74%

10.50 11.00

m/z  50.00    8.38%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030625\
  Data File : BF141867.D                                          
  Acq On    : 06 Mar 2025  14:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1478‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF022725.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Tri(2‐chloroethyl) phosphate    Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.116   13.48 ng         906818   Phenanthrene‐d10           11.398

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tri(2‐chloroethyl) phosphate        284 C6H12Cl3O4P    000115‐96‐8 95
 2 1‐Chloroethyl sulfone               190 C4H8Cl2O2S     010038‐07‐0 47
 3 Ethene, (2‐chloroethoxy)‐           106 C4H7ClO        000110‐75‐8 47
 4 Ethanol, 2‐chloro‐, phosphite (3:1) 268 C6H12Cl3O3P    000140‐08‐9 38
 5 Trichloroacetic acid, 2‐chloroet... 224 C4H4Cl4O2      1000330‐88‐7 37

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance Scan 1534 (11.116 min): BF141867.D\data.ms (-1529) (-)
63.0

249.0
205.0

143.0
99.0

173.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #179366: Tri(2-chloroethyl) phosphate
63.0

249.0

143.0
205.0

99.0
27.0

173.0 285.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #64963: 1-Chloroethyl sulfone
63.0

27.0

129.0 191.093.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #5648: Ethene, (2-chloroethoxy)-
63.027.0

106.0

11.00 11.50

m/z  63.00  100.00%

11.00 11.50

m/z 249.00   64.88%

11.00 11.50

m/z 205.00   55.22%

11.00 11.50

m/z 143.00   43.84%

11.00 11.50

m/z 251.00   42.41%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030625\
  Data File : BF141867.D                                          
  Acq On    : 06 Mar 2025  14:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1478‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF022725.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.927   15.40 ng        1036140   Phenanthrene‐d10           11.398

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 94
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 93
 4 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 91
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 68

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1672 (11.927 min): BF141867.D\data.ms (-1665) (-)
73.043.1

129.0

213.2
185.1157.1 256.1101.1

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

5000

m/z-->

Abundance #143511: n-Hexadecanoic acid
73.0

43.0 129.0 256.0

213.0

157.0185.0
101.0

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

5000

m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

43.0

129.0

228.0185.0

101.0 157.0

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

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0

199.0 242.0
101.0 157.0

15.0

12.00

m/z  73.05  100.00%

12.00

m/z  43.10   85.00%

12.00

m/z  60.00   84.30%

12.00

m/z  57.10   71.70%

12.00

m/z  55.10   70.00%

8270‐BF022725.M Fri Mar 07 06:17:37 2025                                                      Page: 13

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
IDW-AQ-MW-19B-COMP-022825



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030625\
  Data File : BF141867.D                                          
  Acq On    : 06 Mar 2025  14:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1478‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF022725.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  6‐Octadecenoic acid, (Z)‐       Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.633    4.64 ng         311847   Phenanthrene‐d10           11.398

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 6‐Octadecenoic acid, (Z)‐           282 C18H34O2       000593‐39‐5 99
 2 cis‐Vaccenic acid                   282 C18H34O2       000506‐17‐2 99
 3 9‐Octadecenoic acid, (E)‐           282 C18H34O2       000112‐79‐8 99
 4 6‐Octadecenoic acid                 282 C18H34O2       1000336‐66‐8 99
 5 trans‐13‐Octadecenoic acid          282 C18H34O2       000693‐71‐0 98

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance Scan 1792 (12.633 min): BF141867.D\data.ms (-1786) (-)
55.1

97.1

264.1138.1 220.2175.1

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #176219: 6-Octadecenoic acid, (Z)-
55.0

97.0

264.0

137.0 222.0180.0
18.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #176209: cis-Vaccenic acid
55.0

97.0

264.0137.0 180.0 222.015.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

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

97.0

264.0

127.0 222.0180.0

12.50 13.00

m/z  55.10  100.00%

12.50 13.00

m/z  41.10   73.62%

12.50 13.00

m/z  69.10   70.33%

12.50 13.00

m/z  83.10   53.98%

12.50 13.00

m/z  43.10   52.45%

8270‐BF022725.M Fri Mar 07 06:17:38 2025                                                      Page: 14

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
IDW-AQ-MW-19B-COMP-022825



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030625\
  Data File : BF141867.D                                          
  Acq On    : 06 Mar 2025  14:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1478‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF022725.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  Octadecanoic acid               Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.710    5.55 ng         373475   Phenanthrene‐d10           11.398

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 99
 2 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 91
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 83
 4 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 72
 5 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 62

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance Scan 1805 (12.710 min): BF141867.D\data.ms (-1800) (-)
43.1 73.0

129.1

185.1 241.2
284.3

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #179093: Octadecanoic acid
73.0

43.0
129.0

284.0

241.0185.0

50 100 150 200 250

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

5000

m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

43.0

129.0

228.0185.0

12.50 13.00

m/z  43.10  100.00%

12.50 13.00

m/z  73.05   95.63%

12.50 13.00

m/z  57.10   85.44%

12.50 13.00

m/z  60.05   83.67%

12.50 13.00

m/z  55.10   78.97%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030625\
  Data File : BF141867.D                                          
  Acq On    : 06 Mar 2025  14:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1478‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF022725.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 14  1‐Docosene                      Concentration Rank 15

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.880    3.45 ng         192560   Chrysene‐d12               14.033

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Docosene                          308 C22H44         001599‐67‐3 95
 2 1‐Hexacosene                        364 C26H52         018835‐33‐1 95
 3 Pentacos‐1‐ene                      350 C25H50         016980‐85‐1 94
 4 Trichloroacetic acid, hexadecyl ... 386 C18H33Cl3O2    074339‐54‐1 94
 5 1‐Heneicosyl formate                340 C22H44O2       077899‐03‐7 94

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance Scan 2004 (13.880 min): BF141867.D\data.ms (-2000) (-)
57.1

97.1

139.1 302.1261.1196.1 355.1

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #209740: 1-Docosene
57.0 97.0

308.0

139.0
181.0 223.0 266.015.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #273800: 1-Hexacosene
57.0 97.0

139.0
181.0 364.0238.0 292.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #259982: Pentacos-1-ene
55.0

97.0

350.0139.0
195.0 264.0

13.50 14.00

m/z  57.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  55.10   95.36%

13.50 14.00

m/z  43.10   90.58%

13.50 14.00

m/z  83.10   80.33%

13.50 14.00

m/z  69.10   78.23%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030625\
  Data File : BF141867.D                                          
  Acq On    : 06 Mar 2025  14:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1478‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF022725.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 15  Supraene                        Concentration Rank 14

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.892    3.63 ng         194419   Perylene‐d12               15.509

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Supraene                            410 C30H50         007683‐64‐9 91
 2 Squalene                            410 C30H50         000111‐02‐4 90
 3 1‐(Phenylthio)‐3,7,11‐trimethyl‐... 314 C21H30S        028413‐57‐2 87
 4 4,8,12‐Tetradecatrienal, 5,9,13‐... 248 C17H28O        066408‐55‐7 72
 5 2,6,10,14‐Hexadecatetraen‐1‐ol, ... 332 C22H36O2       061691‐98‐3 72

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance Scan 2176 (14.892 min): BF141867.D\data.ms (-2172) (-)
69.1

137.1
191.0 273.1 367.3

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #308259: Supraene
69.0

137.0
27.0 191.0 341.0 410.0273.0

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #308258: Squalene
69.0

121.0
175.0 341.0231.027.0 410.0273.0

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #217719: 1-(Phenylthio)-3,7,11-trimethyl-2,6,10-dodecatr
69.0

137.0
204.0

314.027.0 246.0

14.50 15.00

m/z  69.10  100.00%

14.50 15.00

m/z  81.10   50.77%

14.50 15.00

m/z  41.10   22.47%

14.50 15.00

m/z  95.10   13.12%

14.50 15.00

m/z  68.10   11.62%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF030625\
  Data File : BF141867.D                                          
  Acq On    : 06 Mar 2025  14:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1478‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF022725.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...   2.163   121.7  ng    5631350   1   6.886  925648  20.0
Trichloroethylene    2.551   346.2  ng   16022300   1   6.886  925648  20.0
1,3‐Dioxolane, ...   3.010    29.1  ng    1346200   1   6.886  925648  20.0
Propylene Glycol     3.528    99.4  ng    4601360   1   6.886  925648  20.0
Tetrachloroethy...   4.628    55.5  ng    2568210   1   6.886  925648  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   5.098     4.5  ng     205794   1   6.886  925648  20.0
unknown6.439         6.439     4.2  ng     195283   1   6.886  925648  20.0
Ethanol, 2‐(2‐b...   8.063     5.7  ng     336986   2   8.163 1177240  20.0
Benzophenone        10.627     6.3  ng     407649   3   9.916 1288900  20.0
Tri(2‐chloroeth...  11.116    13.5  ng     906818   4  11.398 1345290  20.0
n‐Hexadecanoic ...  11.927    15.4  ng    1036140   4  11.398 1345290  20.0
6‐Octadecenoic ...  12.633     4.6  ng     311847   4  11.398 1345290  20.0
Octadecanoic acid   12.710     5.5  ng     373475   4  11.398 1345290  20.0
1‐Docosene          13.880     3.5  ng     192560   5  14.033 1116710  20.0
Supraene            14.892     3.6  ng     194419   6  15.509 1071270  20.0

8270‐BF022725.M Fri Mar 07 06:17:42 2025                                                      Pag 18

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
IDW-AQ-MW-19B-COMP-022825


