
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF051525\
  Data File : BF142413.D                                          
  Acq On    : 16 May 2025  01:27
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1982‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 22   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‐BF050525.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF142413.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.116   489  497  508 rBV   217149    337308   9.84%   1.185%
  2   5.516   559  565  570 rBV  2131006   2829159  82.49%   9.940%
  3   6.522   730  736  754 rVB  2123199   2928263  85.38%  10.288%
  4   6.904   796  801  806 rVB   810517   1003875  29.27%   3.527%
  5   7.463   885  896  901 rBV  1455304   1888266  55.06%   6.634%
 
  6   7.710   935  938  944 rVB    42381     55940   1.63%   0.197%
  7   8.186  1012 1019 1026 rBV  1013093   1336891  38.98%   4.697%
  8   9.257  1196 1201 1206 rBV  2762873   3429600 100.00%  12.050%
  9   9.339  1210 1215 1222 rBV2   36321     59580   1.74%   0.209%
 10   9.592  1255 1258 1261 rVV    35088     49813   1.45%   0.175%
 
 11   9.651  1265 1268 1275 rVV4   32266     57317   1.67%   0.201%
 12   9.710  1275 1278 1288 rVB2   23566     50005   1.46%   0.176%
 13   9.798  1289 1293 1298 rBV    52798     67267   1.96%   0.236%
 14   9.863  1300 1304 1310 rVV2   24982     35176   1.03%   0.124%
 15   9.939  1310 1317 1321 rVV  1039091   1340078  39.07%   4.708%
 
 16   9.969  1321 1322 1330 rVB    92299     86340   2.52%   0.303%
 17  10.139  1346 1351 1355 rVB    71098     91929   2.68%   0.323%
 18  10.486  1405 1410 1416 rVB   131749    177207   5.17%   0.623%
 19  10.651  1433 1438 1444 rVB2  186981    254464   7.42%   0.894%
 20  10.727  1445 1451 1456 rBV  1295797   1735132  50.59%   6.096%
 
 21  10.845  1466 1471 1478 rVB2   46698     81348   2.37%   0.286%
 22  11.027  1498 1502 1505 rBV2   29156     43781   1.28%   0.154%
 23  11.286  1541 1546 1548 rBV2   25546     40621   1.18%   0.143%
 24  11.322  1548 1552 1558 rVB2   52893     77935   2.27%   0.274%
 25  11.427  1564 1570 1578 rBV2  842363   1431907  41.75%   5.031%
 
 26  11.498  1578 1582 1586 rVV    98314    120230   3.51%   0.422%
 27  11.657  1605 1609 1615 rBV5   17945     38422   1.12%   0.135%
 28  11.951  1651 1659 1664 rBV3  331395    574087  16.74%   2.017%
 29  12.039  1670 1674 1682 rVB   152896    259914   7.58%   0.913%
 30  12.222  1698 1705 1715 rVB3   45818    111961   3.26%   0.393%
 
 31  12.474  1745 1748 1751 rBV    49181     62221   1.81%   0.219%
 32  12.510  1751 1754 1760 rVB2   46318     69631   2.03%   0.245%
 33  12.639  1771 1776 1780 rBV   557595    690432  20.13%   2.426%
 34  12.680  1780 1783 1788 rVV5   25163     37803   1.10%   0.133%
 35  12.733  1788 1792 1798 rVV2   58277     83422   2.43%   0.293%
 
 36  12.869  1809 1815 1821 rVB   522887    755258  22.02%   2.654%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF051525\
  Data File : BF142413.D                                          
  Acq On    : 16 May 2025  01:27
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1982‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 22   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‐BF050525.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  13.010  1834 1839 1846 rVB  2066979   2672418  77.92%   9.389%
 38  13.086  1848 1852 1858 rVV3   55687     92186   2.69%   0.324%
 39  13.192  1864 1870 1874 rVB   114783    186144   5.43%   0.654%
 40  13.263  1879 1882 1885 rVV    90224    110461   3.22%   0.388%
 
 41  13.298  1885 1888 1896 rVB2   77856    110278   3.22%   0.387%
 42  13.392  1901 1904 1907 rBV    50997     56454   1.65%   0.198%
 43  13.910  1988 1992 2002 rVB3  146426    264685   7.72%   0.930%
 44  14.063  2013 2018 2030 rBV2  766593   1439227  41.96%   5.057%
 45  15.121  2194 2198 2206 rVB   179501    387952  11.31%   1.363%
 
 46  15.492  2258 2261 2267 rVB   124499    163263   4.76%   0.574%
 47  15.557  2268 2272 2284 rVB   367774    686458  20.02%   2.412%
 
 
                        Sum of corrected areas:    28462109
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF051525\
  Data File : BF142413.D                                          
  Acq On    : 16 May 2025  01:27
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1982‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF050525.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

500000
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2000000

2500000
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Abundance TIC: BF142413.D\data.ms
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 9.939

 9.96910.139 10.48610.651

10.727

10.84511.02711.28611.322
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11.498
11.657

11.951
12.039
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12.68012.733
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Abundance TIC: BF142413.D\data.ms
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13.910
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF051525\
  Data File : BF142413.D                                          
  Acq On    : 16 May 2025  01:27
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1982‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF050525.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.116    6.72 ng         337308   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.904

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 59
 2 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 23
 3 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 12
 4 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 10
 5 Acetone                              58 C3H6O          000067‐64‐1 9 

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance Scan 497 (5.116 min): BF142413.D\data.ms (-489) (-)
43.0

59.1

101.1

83.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #9287: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

59.0

15.0 101.0
83.0

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

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #4153: 1-Propen-2-ol, acetate
43.0

15.0 72.0 100.0

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   51.94%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.00   16.31%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.10   16.10%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.05    8.39%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF051525\
  Data File : BF142413.D                                          
  Acq On    : 16 May 2025  01:27
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1982‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF050525.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Benzophenone                    Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.651    3.80 ng         254464   Acenaphthene‐d10            9.939

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 96
 2 Phenyl 4‐pyridyl ketone             183 C12H9NO        014548‐46‐0 49
 3 Benzoylformic acid                  150 C8H6O3         000611‐73‐4 49
 4 Vinyl benzoate                      148 C9H8O2         000769‐78‐8 47
 5 N‐Methoxy‐N‐methylbenzamide         165 C9H11NO2       006919‐61‐5 47

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance Scan 1438 (10.651 min): BF142413.D\data.ms (-1433) (-)
105.0

77.0 182.1

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

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #57928: Phenyl 4-pyridyl ketone
105.0

183.0

77.0

51.0

127.0 154.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #28215: Benzoylformic acid
105.0

77.0

51.0

27.0 150.0

10.50 11.00

m/z 105.00  100.00%

10.50 11.00

m/z  77.05   60.80%

10.50 11.00

m/z 182.10   60.64%

10.50 11.00

m/z  51.00   27.38%

10.50 11.00

m/z 181.10   14.71%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF051525\
  Data File : BF142413.D                                          
  Acq On    : 16 May 2025  01:27
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1982‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF050525.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.951    8.02 ng         574087   Phenanthrene‐d10           11.427

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 91
 3 Anthracene, 2‐methyl‐               192 C15H12         000613‐12‐7 91
 4 Anthracene, 1‐methyl‐               192 C15H12         000610‐48‐0 90
 5 Anthracene, 9‐methyl‐               192 C15H12         000779‐02‐2 90

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1659 (11.951 min): BF142413.D\data.ms (-1651) (-)
43.1 73.1

192.1

129.1

157.1 256.3101.1 227.2

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

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

97.0 213.0 256.0157.0 185.0

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

5000

m/z-->

Abundance #92063: Tridecanoic acid
73.0

43.0

129.0

171.0

214.0101.0
15.0

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

5000

m/z-->

Abundance #67023: Anthracene, 2-methyl-
192.0

96.0 165.0
63.0

12.00

m/z  43.10  100.00%

12.00

m/z  73.10   96.47%

12.00

m/z  60.00   93.19%

12.00

m/z  57.10   80.80%

12.00

m/z  41.10   75.59%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF051525\
  Data File : BF142413.D                                          
  Acq On    : 16 May 2025  01:27
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1982‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF050525.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  4H‐Cyclopenta[def]phenanthrene  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.039    3.63 ng         259914   Phenanthrene‐d10           11.427

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 4H‐Cyclopenta[def]phenanthrene      190 C15H10         000203‐64‐5 93
 2 Thiophene‐3‐carboxaldehyde, 5‐ch... 190 C5H4BClO3S     036155‐87‐0 52
 3 6H‐Cyclobuta[jk]phenanthrene        190 C15H10         083469‐43‐6 50
 4 2,2'‐Bis(4,5‐dimethylimidazole)     190 C10H14N4       069286‐06‐2 45
 5 2,4(1H,3H)‐Pyrimidinedione, 5‐br... 190 C4H3BrN2O2     000051‐20‐7 25

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1674 (12.039 min): BF142413.D\data.ms (-1670) (-)
190.1

94.6

163.163.0 218.1134.0 256.1

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

5000

m/z-->

Abundance #64923: 4H-Cyclopenta[def]phenanthrene
190.0

94.0

163.063.0 137.031.0

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

5000

m/z-->

Abundance #64996: Thiophene-3-carboxaldehyde, 5-chloro-2-dihydro
190.0

45.0
146.0

82.0

117.0

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

5000

m/z-->

Abundance #64922: 6H-Cyclobuta[jk]phenanthrene
189.0

94.0

163.0

12.00

m/z 190.10  100.00%

12.00

m/z 189.10   98.15%

12.00

m/z 192.10   31.40%

12.00

m/z 191.10   30.98%

12.00

m/z  94.60   22.76%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF051525\
  Data File : BF142413.D                                          
  Acq On    : 16 May 2025  01:27
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1982‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF050525.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Fluoranthene, 2‐methyl‐         Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.192    2.59 ng         186144   Chrysene‐d12               14.068

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Fluoranthene, 2‐methyl‐             216 C17H12         033543‐31‐6 96
 2 11H‐Benzo[b]fluorene                216 C17H12         000243‐17‐4 94
 3 Pyrene, 1‐methyl‐                   216 C17H12         002381‐21‐7 94
 4 11H‐Benzo[a]fluorene                216 C17H12         000238‐84‐6 93
 5 7H‐Benzo[c]fluorene                 216 C17H12         000205‐12‐9 72

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1870 (13.192 min): BF142413.D\data.ms (-1864) (-)
216.1

107.7
163.163.0 271.1 314.3

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #94579: Fluoranthene, 2-methyl-
216.0

108.0
163.074.039.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #94572: 11H-Benzo[b]fluorene
216.0

107.0
163.063.028.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #94565: Pyrene, 1-methyl-
216.0

95.0
163.050.014.0

13.00 13.50

m/z 216.10  100.00%

13.00 13.50

m/z 215.10   81.34%

13.00 13.50

m/z 213.10   21.50%

13.00 13.50

m/z 217.10   16.43%

13.00 13.50

m/z 107.70   13.95%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF051525\
  Data File : BF142413.D                                          
  Acq On    : 16 May 2025  01:27
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1982‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF050525.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Heptafluorobutyric acid, pe...  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.910    3.68 ng         264685   Chrysene‐d12               14.068

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptafluorobutyric acid, pentade... 424 C19H31F7O2     959261‐23‐5 94
 2 Trichloroacetic acid, hexadecyl ... 386 C18H33Cl3O2    074339‐54‐1 94
 3 1‐Heneicosyl formate                340 C22H44O2       077899‐03‐7 94
 4 2‐ Chloropropionic acid, hexadec... 332 C19H37ClO2     086711‐81‐1 94
 5 Pentafluoropropionic acid, hexad... 388 C19H33F5O2     006222‐07‐7 94

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance Scan 1992 (13.910 min): BF142413.D\data.ms (-1988) (-)
57.1

111.1

230.1

154.1 320.2273.1

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #314817: Heptafluorobutyric acid, pentadecyl ester
57.0

111.0

169.0
255.0 406.0212.0

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #292190: Trichloroacetic acid, hexadecyl ester
43.0

97.0

153.0196.0

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #248981: 1-Heneicosyl formate
57.0

111.0

294.0154.0 210.0 340.0

14.00

m/z  57.10  100.00%

14.00

m/z  43.10   89.51%

14.00

m/z  55.10   84.41%

14.00

m/z  83.10   70.45%

14.00

m/z  69.10   62.54%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF051525\
  Data File : BF142413.D                                          
  Acq On    : 16 May 2025  01:27
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1982‐04
  Misc      :  
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF050525.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
2‐Pentanone, 4‐...   5.116     6.7  ng     337308   1   6.904 1003880  20.0
Benzophenone        10.651     3.8  ng     254464   3   9.939 1340080  20.0
n‐Hexadecanoic ...  11.951     8.0  ng     574087   4  11.427 1431910  20.0
4H‐Cyclopenta[d...  12.039     3.6  ng     259914   4  11.427 1431910  20.0
Fluoranthene, 2...  13.192     2.6  ng     186144   5  14.068 1439230  20.0
Heptafluorobuty...  13.910     3.7  ng     264685   5  14.068 1439230  20.0
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