
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082025\
  Data File : BP025523.D                                          
  Acq On    : 21 Aug 2025  01:56
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2820‐23
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   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: BP025523.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  1284718   1566911  30.88%   4.126%
  2   4.949   336  342  351 rVB   173444    245349   4.84%   0.646%
  3   5.408   413  420  434 rBV  1985057   2877697  56.71%   7.578%
  4   6.966   676  685  701 rBV  1841134   2885289  56.86%   7.598%
  5   7.784   814  824  832 rBV   616519   1011287  19.93%   2.663%
 
  6   8.919  1009 1017 1031 rBV  1224654   2061474  40.63%   5.428%
  7  10.555  1287 1295 1308 rBV   734094   1324316  26.10%   3.487%
  8  13.013  1705 1713 1729 rBV  2936996   3743811  73.78%   9.858%
  9  14.401  1942 1949 1956 rBV  1176772   1631491  32.15%   4.296%
 10  15.778  2177 2183 2191 rBV   385530    588083  11.59%   1.549%
 
 11  15.907  2198 2205 2226 rBV  2140386   3144366  61.97%   8.280%
 12  16.354  2276 2281 2291 rVB    36730     54717   1.08%   0.144%
 13  17.195  2417 2424 2434 rBV  1372838   1917447  37.79%   5.049%
 14  18.136  2579 2584 2593 rBV   409858    628686  12.39%   1.655%
 15  18.466  2635 2640 2653 rVB4   24138     60531   1.19%   0.159%
 
 16  19.366  2789 2793 2799 rVB   352029    430153   8.48%   1.133%
 17  19.460  2805 2809 2818 rBV   157926    219545   4.33%   0.578%
 18  19.613  2830 2835 2841 rBV   567512    683671  13.47%   1.800%
 19  19.742  2853 2857 2862 rVB    97783    119864   2.36%   0.316%
 20  19.913  2881 2886 2892 rBV  4182494   5074164 100.00%  13.362%
 
 21  20.260  2941 2945 2948 rVB    80237     88587   1.75%   0.233%
 22  20.495  2981 2985 2990 rBV   226595    275122   5.42%   0.724%
 23  20.707  3017 3021 3026 rBV   465779    557827  10.99%   1.469%
 24  20.778  3030 3033 3037 rVV   129849    146917   2.90%   0.387%
 25  21.295  3117 3121 3133 rBV2  498671    929228  18.31%   2.447%
 
 26  21.630  3172 3178 3186 rVB  1545468   2369794  46.70%   6.240%
 27  21.895  3219 3223 3227 rVB   181131    245453   4.84%   0.646%
 28  22.542  3329 3333 3346 rVB2  173309    362129   7.14%   0.954%
 29  24.989  3740 3749 3766 rVB2  911355   2731787  53.84%   7.194%
 
 
                        Sum of corrected areas:    37975696
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082025\
  Data File : BP025523.D                                          
  Acq On    : 21 Aug 2025  01:56
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2820‐23
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   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 : BP025523.D                                          
  Acq On    : 21 Aug 2025  01:56
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2820‐23
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   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   30.99 ng        1566910   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 25
 4 Acetamide, N‐ethyl‐                  87 C4H9NO         000625‐50‐3 22
 5 Pentane, 3‐methoxy‐                 102 C6H14O         036839‐67‐5 17

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 18 (3.043 min): BP025523.D\data.ms (-13) (-)
73.0

206.9148.9 281.1 379.8 443.1 503.6

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

5000

m/z-->

Abundance #5060: 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   37.65%

3.00 3.20 3.40

m/z  87.10   27.40%

3.00 3.20 3.40

m/z  55.10   27.10%

3.00 3.20 3.40

m/z  41.10   11.98%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082025\
  Data File : BP025523.D                                          
  Acq On    : 21 Aug 2025  01:56
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2820‐23
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.949    4.85 ng         245349   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 72
 2 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 23
 3 3‐Hydroxy‐3‐methyl‐2‐butanone       102 C5H10O2        000115‐22‐0 17
 4 Hexanamide                          115 C6H13NO        000628‐02‐4 16
 5 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 10

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 342 (4.949 min): BP025523.D\data.ms (-336) (-)
43.0

101.0

265.1175.8 509.7431.9324.9

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

5000

m/z-->

Abundance #9280: 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 #21825: Acetic acid, cyano-, 1,1-dimethylethyl ester
59.0

126.0

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

5000

m/z-->

Abundance #4871: 3-Hydroxy-3-methyl-2-butanone
59.0

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   62.94%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z 100.95   22.37%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  58.00   16.06%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  41.00    9.74%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082025\
  Data File : BP025523.D                                          
  Acq On    : 21 Aug 2025  01:56
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2820‐23
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   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  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.778    7.21 ng         588083   Acenaphthene‐d10           14.401

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 96
 2 1,2,4,5‐Tetroxane, 3,3,6,6‐tetra... 396 C26H20O4       016204‐36‐7 78
 3 Methanone, phenyl‐2‐pyridinyl‐      183 C12H9NO        000091‐02‐1 64
 4 Azobenzene                          182 C12H10N2       000103‐33‐3 42
 5 2‐Hydroxyfluorene                   182 C13H10O        002443‐58‐5 22

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2183 (15.778 min): BP025523.D\data.ms (-2177) (-)
105.0

182.0

39.0 239.1 340.9 403.3461.0 526.2

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

5000

m/z-->

Abundance #56925: Benzophenone
105.0

182.0

27.0

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

5000

m/z-->

Abundance #299762: 1,2,4,5-Tetroxane, 3,3,6,6-tetraphenyl-
105.0

182.0

32.0

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

5000

m/z-->

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

183.0

27.0

15.50 16.00

m/z 104.95  100.00%

15.50 16.00

m/z  76.95   65.52%

15.50 16.00

m/z 182.00   54.79%

15.50 16.00

m/z  50.95   28.50%

15.50 16.00

m/z  50.00    9.03%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082025\
  Data File : BP025523.D                                          
  Acq On    : 21 Aug 2025  01:56
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2820‐23
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   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  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.137    6.56 ng         628686   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 94
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 90
 4 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 89
 5 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 89

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2584 (18.136 min): BP025523.D\data.ms (-2579) (-)
73.0

213.2

143.1 281.1 355.1 431.1489.9549.8

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

5000

m/z-->

Abundance #143508: n-Hexadecanoic acid
43.0

256.0

129.0

194.0

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

5000

m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

228.0

143.0

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

5000

m/z-->

Abundance #126202: Pentadecanoic acid
43.0

242.0
129.0

18.00 18.50

m/z  73.00  100.00%

18.00 18.50

m/z  60.00   80.84%

18.00 18.50

m/z  43.05   77.20%

18.00 18.50

m/z  57.05   67.83%

18.00 18.50

m/z  55.00   63.95%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082025\
  Data File : BP025523.D                                          
  Acq On    : 21 Aug 2025  01:56
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2820‐23
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   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    4.49 ng         430153   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 Decane, 2,2,3‐trimethyl‐            184 C13H28         062338‐09‐4 38
 4 1‐Hexene, 4‐methyl‐                  98 C7H14          003769‐23‐1 38
 5 Pentane, 3‐methyl‐                   86 C6H14          000096‐14‐0 35

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2793 (19.366 min): BP025523.D\data.ms (-2789) (-)
57.0

239.2

128.9
340.8 475.1414.8 535.3

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 #59091: Decane, 2,2,3-trimethyl-
57.0

126.0

19.00 19.50

m/z  57.05  100.00%

19.00 19.50

m/z  56.10   84.77%

19.00 19.50

m/z  43.10   39.14%

19.00 19.50

m/z  41.05   35.78%

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 : BP025523.D                                          
  Acq On    : 21 Aug 2025  01:56
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2820‐23
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   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  Hexadecanoic acid, butyl ester  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.613    5.77 ng         683671   Chrysene‐d12               21.630

 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 Nipecotic acid                      129 C6H11NO2       000498‐95‐3 47
 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 2835 (19.613 min): BP025523.D\data.ms (-2830) (-)
56.0

257.1
129.0

199.1 355.0 429.0 490.1546.7

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   57.65%

19.50 20.00

m/z  43.05   44.76%

19.50 20.00

m/z  41.05   41.62%

19.50 20.00

m/z  55.05   35.21%

8270E‐BP081425.M Thu Aug 21 16:24:50 2025                                                      Page: 8

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
22M-E

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
22M-E

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
22M-E



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082025\
  Data File : BP025523.D                                          
  Acq On    : 21 Aug 2025  01:56
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2820‐23
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   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  Octadecanoic acid, 2‐methyl...  Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.495    2.32 ng         275122   Chrysene‐d12               21.630

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid, 2‐methylpropy... 340 C22H44O2       000646‐13‐9 90
 2 Tetracosanoic acid, isobutyl ester  424 C28H56O2       1010405‐17‐3 70
 3 Butyl myristate                     284 C18H36O2       000110‐36‐1 47
 4 Decane, 2,2,3‐trimethyl‐            184 C13H28         062338‐09‐4 43
 5 Octane, 2,2‐dimethyl‐               142 C10H22         015869‐87‐1 43

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2985 (20.495 min): BP025523.D\data.ms (-2981) (-)
57.0

285.3
129.0

208.0 355.0 489.2417.0 548.5

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 #315357: Tetracosanoic acid, isobutyl ester
57.0

129.0 369.0
191.0 269.0 426.0

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

m/z  57.05  100.00%

20.50

m/z  56.05   83.63%

20.50

m/z  43.05   43.38%

20.50

m/z  41.10   36.86%

20.50

m/z  55.00   31.46%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082025\
  Data File : BP025523.D                                          
  Acq On    : 21 Aug 2025  01:56
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2820‐23
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   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, butyl ester  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.707    4.71 ng         557827   Chrysene‐d12               21.630

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid, butyl ester      340 C22H44O2       000123‐95‐5 96
 2 Octadecanoic acid, 2‐methylpropy... 340 C22H44O2       000646‐13‐9 89
 3 Butyl myristate                     284 C18H36O2       000110‐36‐1 52
 4 Nipecotic acid                      129 C6H11NO2       000498‐95‐3 47
 5 Undecane, 5‐methylene‐              168 C12H24         005698‐48‐6 30

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3021 (20.707 min): BP025523.D\data.ms (-3017) (-)
56.0

285.1129.1

199.1 355.0 415.1 488.8547.6

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  56.00  100.00%

20.50 21.00

m/z  57.10   64.42%

20.50 21.00

m/z  43.05   44.17%

20.50 21.00

m/z  41.05   39.96%

20.50 21.00

m/z  55.10   36.04%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082025\
  Data File : BP025523.D                                          
  Acq On    : 21 Aug 2025  01:56
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2820‐23
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   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  1‐Heneicosyl formate            Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.295    7.84 ng         929228   Chrysene‐d12               21.630

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Heneicosyl formate                340 C22H44O2       077899‐03‐7 95
 2 Pentacos‐1‐ene                      350 C25H50         016980‐85‐1 94
 3 Trichloroacetic acid, pentadecyl... 372 C17H31Cl3O2    074339‐53‐0 94
 4 Heptadecyl heptafluorobutyrate      452 C21H35F7O2     959085‐66‐6 94
 5 Pentadecafluorooctanoic acid, oc... 666 C26H37F15O2    1000406‐04‐8 94

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3121 (21.295 min): BP025523.D\data.ms (-3117) (-)
57.0

125.1
207.0 282.0341.0 415.1473.5 536.1

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

5000

m/z-->

Abundance #248981: 1-Heneicosyl formate
57.0

125.0

294.0182.0

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

5000

m/z-->

Abundance #259982: Pentacos-1-ene
55.0

125.0
350.0

195.0 264.0

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

5000

m/z-->

Abundance #280777: Trichloroacetic acid, pentadecyl ester
43.0

111.0

182.0

21.00 21.50

m/z  57.05  100.00%

21.00 21.50

m/z  43.05   86.90%

21.00 21.50

m/z  55.05   84.78%

21.00 21.50

m/z  83.10   77.88%

21.00 21.50

m/z  69.00   69.37%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082025\
  Data File : BP025523.D                                          
  Acq On    : 21 Aug 2025  01:56
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2820‐23
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   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  Docosane                        Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.895    2.07 ng         245453   Chrysene‐d12               21.630

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Docosane                            310 C22H46         000629‐97‐0 93
 2 Heptadecane                         240 C17H36         000629‐78‐7 93
 3 9‐Methylheneicosane                 310 C22H46         070475‐51‐3 91
 4 Tridecane, 1‐iodo‐                  310 C13H27I        035599‐77‐0 91
 5 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 90

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3223 (21.895 min): BP025523.D\data.ms (-3219) (-)
57.0

127.1 211.1 401.2308.1 476.2 549.2

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

5000

m/z-->

Abundance #212280: Docosane
57.0

310.0
127.0 197.0

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

5000

m/z-->

Abundance #123961: Heptadecane
57.0

127.0 240.0

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

5000

m/z-->

Abundance #212285: 9-Methylheneicosane
57.0

140.0

197.0
295.0

21.50 22.00

m/z  57.05  100.00%

21.50 22.00

m/z  43.05   60.95%

21.50 22.00

m/z  71.05   59.42%

21.50 22.00

m/z  85.05   47.05%

21.50 22.00

m/z  55.00   24.95%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082025\
  Data File : BP025523.D                                          
  Acq On    : 21 Aug 2025  01:56
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2820‐23
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   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  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 22.542    3.06 ng         362129   Chrysene‐d12               21.630

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 96
 2 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 96
 3 Tricosane, 2‐methyl‐                338 C24H50         001928‐30‐9 90
 4 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 87
 5 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 83

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3333 (22.542 min): BP025523.D\data.ms (-3329) (-)
57.1

127.1 207.0 355.1265.1 415.8 490.3548.5

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

5000

m/z-->

Abundance #141057: Octadecane
57.0

127.0 254.0197.0

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

5000

m/z-->

Abundance #246483: Tetracosane
57.0

127.0 338.0197.0

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

5000

m/z-->

Abundance #246491: Tricosane, 2-methyl-
43.0

295.0113.0 183.0

22.50

m/z  57.10  100.00%

22.50

m/z  43.10   68.72%

22.50

m/z  71.00   66.01%

22.50

m/z  85.10   52.23%

22.50

m/z  55.00   28.74%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP082025\
  Data File : BP025523.D                                          
  Acq On    : 21 Aug 2025  01:56
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2820‐23
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   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    31.0  ng    1566910   1   7.784 1011290  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   4.949     4.8  ng     245349   1   7.784 1011290  20.0
Benzophenone        15.778     7.2  ng     588083   3  14.401 1631490  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.137     6.6  ng     628686   4  17.195 1917450  20.0
Hexadecanoic ac...  19.366     4.5  ng     430153   4  17.195 1917450  20.0
Hexadecanoic ac...  19.613     5.8  ng     683671   5  21.630 2369790  20.0
Octadecanoic ac...  20.495     2.3  ng     275122   5  21.630 2369790  20.0
Octadecanoic ac...  20.707     4.7  ng     557827   5  21.630 2369790  20.0
1‐Heneicosyl fo...  21.295     7.8  ng     929228   5  21.630 2369790  20.0
Docosane            21.895     2.1  ng     245453   5  21.630 2369790  20.0
Octadecane          22.542     3.1  ng     362129   5  21.630 2369790  20.0
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