
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP110625\
  Data File : BP026087.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  21:52
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3552‐02
  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‐BP102925.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP026087.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.231    46   50   60 rVB   175284    234648   1.20%   0.236%
  2   4.596   274  282  287 rBV   158015    272029   1.39%   0.274%
  3   5.296   394  401  411 rVB  3811215   5707569  29.08%   5.745%
  4   6.855   659  666  677 rBV  3093372   5192238  26.46%   5.227%
  5   7.678   799  806  814 rBV  1110840   1770479   9.02%   1.782%
 
  6   8.425   927  933  944 rVB  1508470   2387128  12.16%   2.403%
  7   8.813   992  999 1006 rVB  3613149   5827283  29.69%   5.866%
  8   9.272  1071 1077 1084 rVB   174262    268946   1.37%   0.271%
  9  10.443  1268 1276 1283 rBV  1432881   2400771  12.23%   2.417%
 10  10.972  1360 1366 1374 rBV   207142    402227   2.05%   0.405%
 
 11  12.919  1690 1697 1704 rBV  8609377  12940091  65.94%  13.026%
 12  13.966  1869 1875 1882 rVB4  136194    221835   1.13%   0.223%
 13  14.107  1894 1899 1908 rVB   284536    469151   2.39%   0.472%
 14  14.307  1926 1933 1943 rVB  2050573   3169319  16.15%   3.190%
 15  15.495  2131 2135 2142 rVB   195500    262999   1.34%   0.265%
 
 16  15.689  2163 2168 2174 rVB   504648    726411   3.70%   0.731%
 17  15.819  2183 2190 2199 rBV  6800753  10603622  54.03%  10.674%
 18  16.519  2305 2309 2314 rBV   197499    274635   1.40%   0.276%
 19  17.107  2403 2409 2416 rVB2 2318737   3684374  18.77%   3.709%
 20  17.313  2439 2444 2451 rBV2  164128    274699   1.40%   0.277%
 
 21  17.389  2452 2457 2462 rVV   204114    322546   1.64%   0.325%
 22  17.825  2526 2531 2540 rVB2  319588    512705   2.61%   0.516%
 23  17.930  2545 2549 2556 rVV   297283    450936   2.30%   0.454%
 24  18.072  2568 2573 2582 rBV  1884193   3004638  15.31%   3.025%
 25  18.166  2586 2589 2602 rVB2  200268    353267   1.80%   0.356%
 
 26  18.289  2604 2610 2622 rBV  2621880   3937264  20.06%   3.963%
 27  19.277  2775 2778 2786 rVB2  280398    435837   2.22%   0.439%
 28  19.413  2796 2801 2813 rBV   467166    786558   4.01%   0.792%
 29  19.860  2870 2877 2882 rBV  13603916  19623874 100.00%  19.754%
 30  21.260  3111 3115 3124 rBV   882708   1210781   6.17%   1.219%
 
 31  21.566  3162 3167 3176 rVB2 2709068   4492961  22.90%   4.523%
 32  23.442  3480 3486 3494 rVB   803615   1722838   8.78%   1.734%
 33  24.889  3723 3732 3748 rVB  1818701   5395737  27.50%   5.432%
 
 
                        Sum of corrected areas:    99340396
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP110625\
  Data File : BP026087.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  21:52
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3552‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP102925.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\BP110625\
  Data File : BP026087.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  21:52
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3552‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP102925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Butanoic acid, 3‐methyl‐        Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.596    3.07 ng         272029   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.678

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butanoic acid, 3‐methyl‐            102 C5H10O2        000503‐74‐2 90
 2 Octanoic acid                       144 C8H16O2        000124‐07‐2 38
 3 Pentanoic acid                      102 C5H10O2        000109‐52‐4 38
 4 Heptanoic acid                      130 C7H14O2        000111‐14‐8 36
 5 Urea, N‐methyl‐N‐nitroso‐           103 C2H5N3O2       000684‐93‐5 36

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 282 (4.596 min): BP026087.D\data.ms (-274) (-)
60.0

221.2162.8 280.9340.8 519.8426.9

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

5000

m/z-->

Abundance #4814: Butanoic acid, 3-methyl-
60.0

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

5000

m/z-->

Abundance #24056: Octanoic acid
60.0

129.0

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

5000

m/z-->

Abundance #4772: Pentanoic acid
60.0

4.20 4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  60.00  100.00%

4.20 4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  43.05   36.70%

4.20 4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  41.05   32.64%

4.20 4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  44.95   21.86%

4.20 4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  86.95   17.13%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP110625\
  Data File : BP026087.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  21:52
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3552‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP102925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Benzeneacetic acid              Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.972    3.35 ng         402227   Naphthalene‐d8             10.443

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzeneacetic acid                  136 C8H8O2         000103‐82‐2 93
 2 Benzeneacetic acid, 2‐methylprop... 192 C12H16O2       000102‐13‐6 59
 3 Benzoic acid, 4‐methyl‐             136 C8H8O2         000099‐94‐5 53
 4 Benzoic acid, 3‐methyl‐             136 C8H8O2         000099‐04‐7 49
 5 Benzeneacetaldehyde                 120 C8H8O          000122‐78‐1 47

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1366 (10.972 min): BP026087.D\data.ms (-1360) (-)
91.0

150.9209.2 326.8 391.0 504.9266.9 447.5

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #18695: Benzeneacetic acid
91.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #66683: Benzeneacetic acid, 2-methylpropyl ester
91.0

29.0 192.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #18705: Benzoic acid, 4-methyl-
91.0

27.0

11.00

m/z  91.00  100.00%

11.00

m/z 136.00   32.22%

11.00

m/z  91.95   18.17%

11.00

m/z  65.00   16.27%

11.00

m/z  39.00    7.09%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP110625\
  Data File : BP026087.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  21:52
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3552‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP102925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Benzoic acid, p‐tert‐butyl‐     Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.107    2.96 ng         469151   Acenaphthene‐d10           14.307

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzoic acid, p‐tert‐butyl‐         178 C11H14O2       000098‐73‐7 93
 2 6‐tert‐Butyl‐2,4‐dimethylphenol     178 C12H18O        001879‐09‐0 80
 3 Benzaldehyde, 5‐(1,1‐dimethyleth... 178 C11H14O2       002725‐53‐3 80
 4 Silane, (4‐ethylphenyl)trimethyl‐   178 C11H18Si       017988‐50‐0 64
 5 3‐tert‐Butylbenzoic acid            178 C11H14O2       007498‐54‐6 60

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1899 (14.107 min): BP026087.D\data.ms (-1894) (-)
163.1

91.0

220.9 288.1 368.5 456.0 519.3

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

5000

m/z-->

Abundance #52526: Benzoic acid, p-tert-butyl-
163.0

91.0

27.0

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

5000

m/z-->

Abundance #52844: 6-tert-Butyl-2,4-dimethylphenol
163.0

105.041.0

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

5000

m/z-->

Abundance #52687: Benzaldehyde, 5-(1,1-dimethylethyl)-2-hydroxy-
163.0

41.0

105.0

14.00 14.50

m/z 163.05  100.00%

14.00 14.50

m/z 135.00   29.41%

14.00 14.50

m/z  91.00   26.02%

14.00 14.50

m/z 178.10   12.07%

14.00 14.50

m/z 164.10   11.11%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP110625\
  Data File : BP026087.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  21:52
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3552‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP102925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Benzophenone                    Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.689    4.58 ng         726411   Acenaphthene‐d10           14.307

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 96
 2 1,2,4‐Trioxolane, 3,3,5‐triphenyl‐  304 C20H16O3       023246‐12‐0 50
 3 Methanone, phenyl‐2‐pyridinyl‐      183 C12H9NO        000091‐02‐1 50
 4 Benzenamine, N‐(3‐pyridinylmethy... 182 C12H10N2       029722‐97‐2 45
 5 Azobenzene                          182 C12H10N2       000103‐33‐3 45

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2168 (15.689 min): BP026087.D\data.ms (-2163) (-)
105.0

182.1

39.0 281.6 366.3 443.0 521.6

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #56927: Benzophenone
105.0

182.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

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

182.0

28.0
272.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

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

183.0

27.0

15.50 16.00

m/z 105.00  100.00%

15.50 16.00

m/z  77.00   61.94%

15.50 16.00

m/z 182.10   54.53%

15.50 16.00

m/z  51.00   23.85%

15.50 16.00

m/z 181.00    8.77%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP110625\
  Data File : BP026087.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  21:52
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3552‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP102925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  7,9‐Di‐tert‐butyl‐1‐oxaspir...  Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.825    2.78 ng         512705   Phenanthrene‐d10           17.107

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 7,9‐Di‐tert‐butyl‐1‐oxaspiro(4,5... 276 C17H24O3       082304‐66‐3 95
 2 1‐(3‐Amino‐4,6‐dimethylthieno[2,... 220 C11H12N2OS     052505‐42‐7 55
 3 2,5‐di‐tert‐Butyl‐1,4‐benzoquinone  220 C14H20O2       002460‐77‐7 50
 4 Ethanone, 1‐(9‐anthracenyl)‐        220 C16H12O        000784‐04‐3 45
 5 (1R,3aR,5aR,9aS)‐1,4,4,7‐Tetrame... 220 C15H24O        104188‐25‐2 42

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2531 (17.825 min): BP026087.D\data.ms (-2526) (-)
205.157.0

135.0
263.1

341.0 401.6 462.1521.8

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

5000

m/z-->

Abundance #168692: 7,9-Di-tert-butyl-1-oxaspiro(4,5)deca-6,9-diene-
57.0

205.0

135.0
276.0

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

5000

m/z-->

Abundance #98414: 1-(3-Amino-4,6-dimethylthieno[2,3-b]pyridin-2-yl)
205.0

133.043.0

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

5000

m/z-->

Abundance #98932: 2,5-di-tert-Butyl-1,4-benzoquinone
205.0

135.067.0

17.50 18.00

m/z 205.10  100.00%

17.50 18.00

m/z  57.05   91.93%

17.50 18.00

m/z 217.10   67.23%

17.50 18.00

m/z 175.10   54.04%

17.50 18.00

m/z 177.05   45.78%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP110625\
  Data File : BP026087.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  21:52
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3552‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP102925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  (E)‐Hexadec‐9‐enoic acid        Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.930    2.45 ng         450936   Phenanthrene‐d10           17.107

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 (E)‐Hexadec‐9‐enoic acid            254 C16H30O2       010030‐73‐6 99
 2 cis‐7‐Hexadecenoic acid             254 C16H30O2       002416‐19‐5 97
 3 9‐Octadecenoic acid                 282 C18H34O2       002027‐47‐6 94
 4 Palmitoleic acid                    254 C16H30O2       000373‐49‐9 91
 5 Hexadecenoic acid, Z‐11‐            254 C16H30O2       002416‐20‐8 91

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2549 (17.930 min): BP026087.D\data.ms (-2545) (-)
55.0

123.0 236.2
356.0415.0295.1 476.1535.5

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

5000

m/z-->

Abundance #140810: (E)-Hexadec-9-enoic acid
55.0

123.0
236.0

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

5000

m/z-->

Abundance #140807: cis-7-Hexadecenoic acid
55.0

123.0 236.0

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

5000

m/z-->

Abundance #176210: 9-Octadecenoic acid
55.0

264.0

125.0

193.0

18.00

m/z  55.00  100.00%

18.00

m/z  41.10   72.15%

18.00

m/z  43.05   65.12%

18.00

m/z  69.10   58.55%

18.00

m/z  83.05   49.63%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP110625\
  Data File : BP026087.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  21:52
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3552‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP102925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.072   16.31 ng        3004640   Phenanthrene‐d10           17.107

 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 95
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 93
 4 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 80
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 68

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2573 (18.072 min): BP026087.D\data.ms (-2568) (-)
73.0

213.2

143.0
414.7354.9276.1 473.5532.3

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

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

213.0

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

5000

m/z-->

Abundance #92069: Tridecanoic acid
73.0

171.0

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

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.0

199.0

139.015.0

18.00

m/z  73.00  100.00%

18.00

m/z  60.00   91.74%

18.00

m/z  43.05   86.92%

18.00

m/z  57.05   77.34%

18.00

m/z  55.05   73.19%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP110625\
  Data File : BP026087.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  21:52
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3552‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP102925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  3,5‐di‐tert‐Butyl‐4‐hydroxy...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.289   21.37 ng        3937260   Phenanthrene‐d10           17.107

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3,5‐di‐tert‐Butyl‐4‐hydroxypheny... 278 C17H26O3       020170‐32‐5 94
 2 Lycopodan‐5‐one, 12‐hydroxy‐15‐m... 263 C16H25NO2      021061‐90‐5 91
 3 6,7‐Dimethoxy‐4(1H)‐quinazolinon... 278 C13H18N2O3Si   1000479‐65‐5 72
 4 5‐(2,3‐Difluorophenyl)‐2‐pyridin... 278 C14H16F2N2Si   1000504‐49‐4 64
 5 Cyanic acid, (1‐methylethylidene... 278 C17H14N2O2     001156‐51‐0 64

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2610 (18.289 min): BP026087.D\data.ms (-2604) (-)
263.1

57.1

147.1
205.1 330.0 401.1 475.2 548.9

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #171082: 3,5-di-tert-Butyl-4-hydroxyphenylpropionic acid
263.0

57.0 147.0

205.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #151904: Lycopodan-5-one, 12-hydroxy-15-methyl-, (12.a
263.0

190.0

124.0
55.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #170360: 6,7-Dimethoxy-4(1H)-quinazolinone, TMS deriv
263.0

75.0
189.0

18.00 18.50

m/z 263.10  100.00%

18.00 18.50

m/z  57.10   31.05%

18.00 18.50

m/z 278.10   22.11%

18.00 18.50

m/z 264.10   17.94%

18.00 18.50

m/z 147.05   14.71%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP110625\
  Data File : BP026087.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  21:52
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3552‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP102925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  cis‐Vaccenic acid               Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.277    2.37 ng         435837   Phenanthrene‐d10           17.107

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 cis‐Vaccenic acid                   282 C18H34O2       000506‐17‐2 94
 2 cis‐13‐Octadecenoic acid            282 C18H34O2       013126‐39‐1 94
 3 Oleic Acid                          282 C18H34O2       000112‐80‐1 94
 4 trans‐13‐Octadecenoic acid          282 C18H34O2       000693‐71‐0 93
 5 9‐Octadecenoic acid, (E)‐           282 C18H34O2       000112‐79‐8 93

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2778 (19.277 min): BP026087.D\data.ms (-2775) (-)
55.0

123.1 264.1190.2 356.0 417.0475.1 549.1

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

5000

m/z-->

Abundance #176209: cis-Vaccenic acid
55.0

125.0 264.0
193.0

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

5000

m/z-->

Abundance #176218: cis-13-Octadecenoic acid
55.0

125.0 264.0
193.0

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

5000

m/z-->

Abundance #176207: Oleic Acid
55.0

264.0125.0
185.0

19.00 19.50

m/z  55.05  100.00%

19.00 19.50

m/z  69.10   67.84%

19.00 19.50

m/z  41.05   63.46%

19.00 19.50

m/z  83.10   57.10%

19.00 19.50

m/z  43.05   53.07%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP110625\
  Data File : BP026087.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  21:52
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3552‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP102925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Octadecanoic acid               Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.413    3.50 ng         786558   Chrysene‐d12               21.566

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 99
 2 Octadecanoic acid, 2‐(2‐hydroxye... 372 C22H44O4       000106‐11‐6 93
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 90
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 83
 5 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 74

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2801 (19.413 min): BP026087.D\data.ms (-2796) (-)
73.0

185.1
284.1

354.9415.0474.9534.9

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

5000

m/z-->

Abundance #179093: Octadecanoic acid
73.0

284.0

185.0

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

5000

m/z-->

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

284.0

129.0

213.0
372.0

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

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.0

199.0

139.015.0

19.50

m/z  73.00  100.00%

19.50

m/z  43.05   91.40%

19.50

m/z  57.10   87.73%

19.50

m/z  60.00   84.14%

19.50

m/z  55.00   78.56%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP110625\
  Data File : BP026087.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  21:52
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3552‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP102925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  Fumaric acid, 2‐chloropropy...  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.260    5.39 ng        1210780   Chrysene‐d12               21.566

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Fumaric acid, 2‐chloropropyl tri... 374 C20H35ClO4     1010348‐57‐1 97
 2 1‐Heneicosanol                      312 C21H44O        015594‐90‐8 95
 3 n‐Nonadecanol‐1                     284 C19H40O        001454‐84‐8 95
 4 Octacosyl acetate                   452 C30H60O2       018206‐97‐8 95
 5 1‐Heneicosyl formate                340 C22H44O2       077899‐03‐7 94

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3115 (21.260 min): BP026087.D\data.ms (-3111) (-)
57.0

125.1

281.0208.0 345.1 479.0413.9 540.2

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

5000

m/z-->

Abundance #282874: Fumaric acid, 2-chloropropyl tridecyl ester
55.0

117.0

193.0

281.0

339.0

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

5000

m/z-->

Abundance #215083: 1-Heneicosanol
55.0

125.0

266.0196.0

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

5000

m/z-->

Abundance #179255: n-Nonadecanol-1
43.0

111.0

238.0180.0

21.00 21.50

m/z  57.05  100.00%

21.00 21.50

m/z  55.10   93.63%

21.00 21.50

m/z  83.05   92.17%

21.00 21.50

m/z  43.10   83.02%

21.00 21.50

m/z  97.05   81.61%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP110625\
  Data File : BP026087.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  21:52
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3552‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP102925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  Supraene                        Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 23.442    6.39 ng        1722840   Perylene‐d12               24.889

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Supraene                            410 C30H50         007683‐64‐9 91
 2 Squalene                            410 C30H50         000111‐02‐4 91
 3 2,6,10,14‐Hexadecatetraenoic aci... 318 C21H34O2       042207‐88‐5 78
 4 Farnesol isomer a                   222 C15H26O        1000108‐92‐4 64
 5 2,3,5‐Trimethyl‐2,3,5‐hexanetric... 203 C12H17N3       003974‐79‐6 50
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69.0

136.0

318.0
205.0

23.50

m/z  69.05  100.00%

23.50

m/z  81.05   52.62%

23.50

m/z  41.10   21.85%

23.50

m/z  95.00   13.32%

23.50

m/z  68.00   11.21%

8270E‐BP102925.M Fri Nov 07 06:09:05 2025                                                      Page: 14

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
MW-8



                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP110625\
  Data File : BP026087.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  21:52
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3552‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP102925.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Butanoic acid, ...   4.596     3.1  ng     272029   1   7.678 1770480  20.0
Benzeneacetic acid  10.972     3.4  ng     402227   2  10.443 2400770  20.0
Benzoic acid, p...  14.107     3.0  ng     469151   3  14.307 3169320  20.0
Benzophenone        15.689     4.6  ng     726411   3  14.307 3169320  20.0
7,9‐Di‐tert‐but...  17.825     2.8  ng     512705   4  17.107 3684370  20.0
(E)‐Hexadec‐9‐e...  17.930     2.5  ng     450936   4  17.107 3684370  20.0
n‐Hexadecanoic ...  18.072    16.3  ng    3004640   4  17.107 3684370  20.0
3,5‐di‐tert‐But...  18.289    21.4  ng    3937260   4  17.107 3684370  20.0
cis‐Vaccenic acid   19.277     2.4  ng     435837   4  17.107 3684370  20.0
Octadecanoic acid   19.413     3.5  ng     786558   5  21.566 4492960  20.0
Fumaric acid, 2...  21.260     5.4  ng    1210780   5  21.566 4492960  20.0
Supraene            23.442     6.4  ng    1722840   6  24.889 5395740  20.0
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