
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082025\
  Data File : BP025518.D                                          
  Acq On    : 20 Aug 2025  22:32
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2819‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   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_P\Methods\8270E‐BP081425.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP025518.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.043    13   18   33 rVB  1354160   1723255  24.31%   3.938%
  2   4.943   335  341  348 rBV   202236    294684   4.16%   0.673%
  3   5.408   413  420  433 rBV  2251831   3325388  46.92%   7.600%
  4   6.966   675  685  694 rBV  2012748   3387963  47.80%   7.743%
  5   7.784   817  824  834 rBV   613529    971840  13.71%   2.221%
 
  6   8.925  1009 1018 1030 rBV  1410989   2411017  34.02%   5.510%
  7  10.555  1285 1295 1307 rBV   745669   1288898  18.19%   2.946%
  8  13.013  1705 1713 1724 rBV  3155027   4642109  65.50%  10.609%
  9  14.395  1941 1948 1957 rBV  1044236   1690993  23.86%   3.865%
 10  15.778  2176 2183 2190 rBV   336598    489796   6.91%   1.119%
 
 11  15.913  2198 2206 2225 rBV  2485643   4001499  56.46%   9.145%
 12  16.354  2276 2281 2287 rVB    71056     98611   1.39%   0.225%
 13  17.195  2417 2424 2434 rBV2 1384770   2038796  28.77%   4.660%
 14  18.136  2578 2584 2593 rBV   425310    627821   8.86%   1.435%
 15  19.366  2789 2793 2800 rVB   323621    392986   5.54%   0.898%
 
 16  19.460  2804 2809 2818 rBV   163942    294323   4.15%   0.673%
 17  19.619  2831 2836 2841 rBV   866729   1032860  14.57%   2.361%
 18  19.736  2853 2856 2861 rVB   107488    137420   1.94%   0.314%
 19  19.913  2880 2886 2894 rBV  6003462   7087305 100.00%  16.198%
 20  20.495  2981 2985 2989 rVB   231951    265347   3.74%   0.606%
 
 21  20.713  3018 3022 3028 rBV   762399    863099  12.18%   1.973%
 22  20.783  3031 3034 3037 rVV    93238     94778   1.34%   0.217%
 23  21.313  3119 3124 3135 rBV   490039    827965  11.68%   1.892%
 24  21.636  3173 3179 3187 rVB2 1419429   2419088  34.13%   5.529%
 25  21.901  3221 3224 3237 rVB2  148693    250898   3.54%   0.573%
 
 26  22.554  3332 3335 3351 rVB4  160190    385776   5.44%   0.882%
 27  25.013  3745 3753 3769 rVB   982410   2710118  38.24%   6.194%
 
 
                        Sum of corrected areas:    43754633
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082025\
  Data File : BP025518.D                                          
  Acq On    : 20 Aug 2025  22:32
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2819‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP081425.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_P\Data\BP082025\
  Data File : BP025518.D                                          
  Acq On    : 20 Aug 2025  22:32
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2819‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP081425.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.043   35.46 ng        1723260   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.784

 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 1,3‐Dioxolane, 2‐methyl‐             88 C4H8O2         000497‐26‐7 23
 4 Acetamide, N‐ethyl‐                  87 C4H9NO         000625‐50‐3 22
 5 Pentane, 3‐methoxy‐                 102 C6H14O         036839‐67‐5 12

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 18 (3.043 min): BP025518.D\data.ms (-13) (-)
73.0

143.1 250.6 359.1417.0475.9532.6

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

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

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

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

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #2307: 1,3-Dioxolane, 2-methyl-
73.0

3.00 3.20 3.40

m/z  73.05  100.00%

3.00 3.20 3.40

m/z  43.05   37.87%

3.00 3.20 3.40

m/z  55.05   27.51%

3.00 3.20 3.40

m/z  87.05   26.96%

3.00 3.20 3.40

m/z  41.05   11.98%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082025\
  Data File : BP025518.D                                          
  Acq On    : 20 Aug 2025  22:32
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2819‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP081425.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  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.943    6.06 ng         294684   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.784

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 64
 2 Propane, 2‐methyl‐2‐(1‐methyleth... 116 C7H16O         017348‐59‐3 53
 3 2,5,8,11‐Tetraoxadodecane           178 C8H18O4        000112‐49‐2 23
 4 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 23
 5 Formamide, N,N‐diethyl‐             101 C5H11NO        000617‐84‐5 9 

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 341 (4.943 min): BP025518.D\data.ms (-335) (-)
43.0

101.0

206.8 280.9 446.4 520.1345.9

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

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

101.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #9539: Propane, 2-methyl-2-(1-methylethoxy)-
59.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #53395: 2,5,8,11-Tetraoxadodecane
59.0

133.0

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  43.00  100.00%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  59.00   59.05%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z 101.00   23.14%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  57.95   15.49%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  41.00    9.05%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082025\
  Data File : BP025518.D                                          
  Acq On    : 20 Aug 2025  22:32
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2819‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP081425.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  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.778    5.79 ng         489796   Acenaphthene‐d10           14.401

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 96
 2 Methanone, phenyl‐2‐pyridinyl‐      183 C12H9NO        000091‐02‐1 56
 3 1,2,4‐Trioxolane, 3,3,5‐triphenyl‐  304 C20H16O3       023246‐12‐0 45
 4 Benzenamine, N‐(3‐pyridinylmethy... 182 C12H10N2       029722‐97‐2 45
 5 Azobenzene                          182 C12H10N2       000103‐33‐3 42
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2183 (15.778 min): BP025518.D\data.ms (-2176) (-)
105.0

182.0

39.1 266.9 345.8 416.4 493.7
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0
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m/z-->

Abundance #56925: Benzophenone
105.0

182.0

27.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0
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m/z-->

Abundance #57937: Methanone, phenyl-2-pyridinyl-
105.0

183.0

27.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #204781: 1,2,4-Trioxolane, 3,3,5-triphenyl-
105.0

182.0

28.0
272.0

15.50 16.00

m/z 105.00  100.00%

15.50 16.00

m/z  77.00   64.93%

15.50 16.00

m/z 182.00   54.76%

15.50 16.00

m/z  50.95   26.48%

15.50 16.00

m/z 180.95    8.92%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082025\
  Data File : BP025518.D                                          
  Acq On    : 20 Aug 2025  22:32
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2819‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP081425.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.137    6.16 ng         627821   Phenanthrene‐d10           17.195

 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 93
 3 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 90
 4 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 90
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 68

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2584 (18.136 min): BP025518.D\data.ms (-2578) (-)
73.0

213.2

143.0 283.0 502.8343.2 415.4

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

213.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance #109279: Tetradecanoic acid
73.0

185.0

15.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance #92069: Tridecanoic acid
73.0

171.0

18.00 18.50

m/z  73.00  100.00%

18.00 18.50

m/z  59.95   87.68%

18.00 18.50

m/z  43.05   80.63%

18.00 18.50

m/z  57.10   70.49%

18.00 18.50

m/z  55.00   66.53%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082025\
  Data File : BP025518.D                                          
  Acq On    : 20 Aug 2025  22:32
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2819‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP081425.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Hexadecanoic acid, 2‐methyl...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.366    3.86 ng         392986   Phenanthrene‐d10           17.195

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexadecanoic acid, 2‐methylpropy... 312 C20H40O2       000110‐34‐9 90
 2 Hexadecanoic acid, butyl ester      312 C20H40O2       000111‐06‐8 64
 3 Hexadecanoic acid, 1,1‐dimethyle... 312 C20H40O2       031158‐91‐5 47
 4 Urea, N,N'‐di‐2‐propenyl‐           140 C7H12N2O       001801‐72‐5 35
 5 Decane, 2,2,3‐trimethyl‐            184 C13H28         062338‐09‐4 35

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2793 (19.366 min): BP025518.D\data.ms (-2789) (-)
57.0

239.2

129.0
341.1 475.8414.9 535.9

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #214979: Hexadecanoic acid, 2-methylpropyl ester
56.0

257.0

129.0
199.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #214941: Hexadecanoic acid, butyl ester
56.0

257.0129.0
199.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #214982: Hexadecanoic acid, 1,1-dimethylethyl ester
56.0

129.0 257.0
191.0

19.00 19.50

m/z  57.05  100.00%

19.00 19.50

m/z  56.05   85.66%

19.00 19.50

m/z  43.10   39.19%

19.00 19.50

m/z  41.10   37.56%

19.00 19.50

m/z  55.00   29.05%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082025\
  Data File : BP025518.D                                          
  Acq On    : 20 Aug 2025  22:32
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2819‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP081425.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Octadecanoic acid               Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.460    2.43 ng         294323   Chrysene‐d12               21.636

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 99
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 89
 3 Octadecanoic acid, 2‐(2‐hydroxye... 372 C22H44O4       000106‐11‐6 72
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 64
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 64

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2809 (19.460 min): BP025518.D\data.ms (-2804) (-)
73.0

185.1
284.3

354.8414.8475.1 538.1

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #179089: Octadecanoic acid
73.0

185.0 284.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.0

199.0

139.015.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #281394: Octadecanoic acid, 2-(2-hydroxyethoxy)ethyl es
43.0

284.0

129.0

213.0
372.0

19.50

m/z  73.00  100.00%

19.50

m/z  43.10   84.39%

19.50

m/z  60.00   78.56%

19.50

m/z  57.10   74.15%

19.50

m/z  55.00   65.97%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082025\
  Data File : BP025518.D                                          
  Acq On    : 20 Aug 2025  22:32
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2819‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP081425.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Hexadecanoic acid, butyl ester  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.619    8.54 ng        1032860   Chrysene‐d12               21.636

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexadecanoic acid, butyl ester      312 C20H40O2       000111‐06‐8 98
 2 Hexadecanoic acid, 1,1‐dimethyle... 312 C20H40O2       031158‐91‐5 96
 3 Hexadecanoic acid, 2‐methylpropy... 312 C20H40O2       000110‐34‐9 90
 4 Cyclohexanol, 4‐amino‐, trans‐      115 C6H13NO        027489‐62‐9 27
 5 1‐Heptene, 2‐methyl‐                112 C8H16          015870‐10‐7 27

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2836 (19.619 min): BP025518.D\data.ms (-2831) (-)
56.0

257.3
129.0

199.1 355.1 429.9 503.1

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #214941: Hexadecanoic acid, butyl ester
56.0

257.0129.0
199.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #214982: Hexadecanoic acid, 1,1-dimethylethyl ester
56.0

129.0 257.0
191.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #214979: Hexadecanoic acid, 2-methylpropyl ester
56.0

257.0

129.0
199.0

19.50 20.00

m/z  56.05  100.00%

19.50 20.00

m/z  57.05   59.89%

19.50 20.00

m/z  43.05   42.61%

19.50 20.00

m/z  41.05   42.15%

19.50 20.00

m/z  55.10   35.92%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082025\
  Data File : BP025518.D                                          
  Acq On    : 20 Aug 2025  22:32
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2819‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP081425.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Octadecanoic acid, 2‐methyl...  Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.495    2.19 ng         265347   Chrysene‐d12               21.636

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid, 2‐methylpropy... 340 C22H44O2       000646‐13‐9 91
 2 Tetracosanoic acid, isobutyl ester  424 C28H56O2       1010405‐17‐3 60
 3 Cyclohexane, (1,1‐dimethylethyl)‐   140 C10H20         003178‐22‐1 38
 4 Decane, 2,2,3‐trimethyl‐            184 C13H28         062338‐09‐4 38
 5 Cyclopentanecarboxylic acid, 2‐a... 129 C6H11NO2       037910‐65‐9 38

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2985 (20.495 min): BP025518.D\data.ms (-2981) (-)
57.1

285.3
129.0

208.0 414.7355.9 476.2 547.8

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #249033: Octadecanoic acid, 2-methylpropyl ester
56.0

285.0

129.0
199.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #315357: Tetracosanoic acid, isobutyl ester
57.0

129.0 369.0
191.0 269.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #20752: Cyclohexane, (1,1-dimethylethyl)-
56.0

125.0

20.50

m/z  57.10  100.00%

20.50

m/z  56.05   90.53%

20.50

m/z  43.00   39.65%

20.50

m/z  41.05   31.98%

20.50

m/z  55.00   29.35%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082025\
  Data File : BP025518.D                                          
  Acq On    : 20 Aug 2025  22:32
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2819‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP081425.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Octadecanoic acid, butyl ester  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.713    7.14 ng         863099   Chrysene‐d12               21.636

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid, butyl ester      340 C22H44O2       000123‐95‐5 99
 2 Octadecanoic acid, 2‐methylpropy... 340 C22H44O2       000646‐13‐9 89
 3 Butyl myristate                     284 C18H36O2       000110‐36‐1 50
 4 Docosanoic acid, isobutyl ester     396 C26H52O2       1000405‐17‐1 43
 5 Piperidin‐4‐carboxylic acid         129 C6H11NO2       000498‐94‐2 38

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3022 (20.713 min): BP025518.D\data.ms (-3018) (-)
56.0

285.3129.1

199.1 355.0 431.1 549.2488.5

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #249007: Octadecanoic acid, butyl ester
56.0

285.0

129.0

199.0 342.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #249033: Octadecanoic acid, 2-methylpropyl ester
56.0

285.0

129.0
199.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #179088: Butyl myristate
56.0

229.0

129.0

20.50 21.00

m/z  56.05  100.00%

20.50 21.00

m/z  57.10   64.48%

20.50 21.00

m/z  43.05   44.40%

20.50 21.00

m/z  41.05   39.74%

20.50 21.00

m/z  55.05   36.13%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082025\
  Data File : BP025518.D                                          
  Acq On    : 20 Aug 2025  22:32
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2819‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP081425.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  1‐Tricosene                     Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.313    6.85 ng         827965   Chrysene‐d12               21.636

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Tricosene                         322 C23H46         018835‐32‐0 95
 2 Heptafluorobutyric acid, n‐octad... 466 C22H37F7O2     000400‐57‐7 94
 3 17‐Pentatriacontene                 491 C35H70         006971‐40‐0 94
 4 Pentadecafluorooctanoic acid, oc... 666 C26H37F15O2    1000406‐04‐8 94
 5 1‐Hexacosene                        364 C26H52         018835‐33‐1 93

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3124 (21.313 min): BP025518.D\data.ms (-3119) (-)
57.0

125.1
310.0209.0 429.1 549.490.3368.9

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #227233: 1-Tricosene
57.0

125.0
322.0196.0 264.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #330472: Heptafluorobutyric acid, n-octadecyl ester
57.0

125.0

252.0 448.0183.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #336401: 17-Pentatriacontene
57.0

125.0

195.0 267.0 490.0334.0392.0

21.00 21.50

m/z  57.05  100.00%

21.00 21.50

m/z  43.10   79.74%

21.00 21.50

m/z  55.10   66.60%

21.00 21.50

m/z  83.05   64.58%

21.00 21.50

m/z  97.10   59.98%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082025\
  Data File : BP025518.D                                          
  Acq On    : 20 Aug 2025  22:32
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2819‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP081425.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Octadecane                      Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.901    2.07 ng         250898   Chrysene‐d12               21.636

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 89
 2 Heptadecane, 9‐octyl‐               352 C25H52         007225‐64‐1 89
 3 Heneicosane, 11‐pentyl‐             366 C26H54         014739‐72‐1 86
 4 Docosane, 11‐butyl‐                 366 C26H54         013475‐76‐8 86
 5 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 76

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 3224 (21.901 min): BP025518.D\data.ms (-3221) (-)
57.0

127.0 209.0266.9 341.0 475.1414.9 535.1

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #141058: Octadecane
57.0

127.0 254.0197.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #262017: Heptadecane, 9-octyl-
57.0

239.0127.0
296.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #275552: Heneicosane, 11-pentyl-
43.0

224.0
295.0113.0

364.0

21.50 22.00

m/z  57.05  100.00%

21.50 22.00

m/z  71.10   69.15%

21.50 22.00

m/z  43.10   60.60%

21.50 22.00

m/z  85.05   48.84%

21.50 22.00

m/z  55.00   31.23%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082025\
  Data File : BP025518.D                                          
  Acq On    : 20 Aug 2025  22:32
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2819‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP081425.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  Docosane                        Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 22.554    3.19 ng         385776   Chrysene‐d12               21.636

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Docosane                            310 C22H46         000629‐97‐0 93
 2 Triacontane, 1‐bromo‐               500 C30H61Br       004209‐22‐7 91
 3 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 91
 4 Tetratriacontane, 17‐hexadecyl‐     703 C50H102        055256‐07‐0 90
 5 Hentriacontane                      437 C31H64         000630‐04‐6 90
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082025\
  Data File : BP025518.D                                          
  Acq On    : 20 Aug 2025  22:32
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2819‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP081425.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...   3.043    35.5  ng    1723260   1   7.784  971840  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   4.943     6.1  ng     294684   1   7.784  971840  20.0
Benzophenone        15.778     5.8  ng     489796   3  14.401 1690990  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.137     6.2  ng     627821   4  17.195 2038800  20.0
Hexadecanoic ac...  19.366     3.9  ng     392986   4  17.195 2038800  20.0
Octadecanoic acid   19.460     2.4  ng     294323   5  21.636 2419090  20.0
Hexadecanoic ac...  19.619     8.5  ng    1032860   5  21.636 2419090  20.0
Octadecanoic ac...  20.495     2.2  ng     265347   5  21.636 2419090  20.0
Octadecanoic ac...  20.713     7.1  ng     863099   5  21.636 2419090  20.0
1‐Tricosene         21.313     6.8  ng     827965   5  21.636 2419090  20.0
Octadecane          21.901     2.1  ng     250898   5  21.636 2419090  20.0
Docosane            22.554     3.2  ng     385776   5  21.636 2419090  20.0
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