
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120125\
  Data File : BF144388.D                                          
  Acq On    : 01 Dec 2025  15:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3719‐11
  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_F\Methods\8270‐BF110525.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF144388.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.075   484  490  499 rBV   217032    310639  33.28%   3.143%
  2   5.493   555  561  570 rBV   634753    927994  99.43%   9.389%
  3   5.575   570  575  593 rVB   245758    343121  36.76%   3.472%
  4   5.863   620  624  632 rBV2   10919     20672   2.21%   0.209%
  5   6.416   714  718  724 rBV    10798     14270   1.53%   0.144%
 
  6   6.498   726  732  751 rVV   666093    912900  97.82%   9.237%
  7   6.857   788  793  799 rBV   215125    279029  29.90%   2.823%
  8   7.269   855  863  870 rVB2    7114     12170   1.30%   0.123%
  9   7.422   883  889  900 rBV   467742    602101  64.51%   6.092%
 10   8.145  1006 1012 1021 rVB   263358    346866  37.17%   3.510%
 
 11   8.363  1044 1049 1057 rVB3    6266      9889   1.06%   0.100%
 12   9.216  1189 1194 1201 rBV   744980    933292 100.00%   9.443%
 13   9.898  1303 1310 1315 rBV   281594    364472  39.05%   3.688%
 14  10.022  1324 1331 1336 rBV    15540     21565   2.31%   0.218%
 15  10.322  1372 1382 1387 rBV     4889     12700   1.36%   0.128%
 
 16  10.557  1418 1422 1427 rBV2   10470     15044   1.61%   0.152%
 17  10.616  1427 1432 1439 rVB    97940    130428  13.98%   1.320%
 18  10.692  1440 1445 1452 rBV   415581    528295  56.61%   5.345%
 19  10.757  1452 1456 1461 rBV    15036     19099   2.05%   0.193%
 20  10.922  1480 1484 1489 rVB    14330     18522   1.98%   0.187%
 
 21  11.251  1535 1540 1544 rBV8    7826     13899   1.49%   0.141%
 22  11.392  1559 1564 1573 rBV2  255513    407664  43.68%   4.125%
 23  11.469  1573 1577 1580 rVV    10737     11778   1.26%   0.119%
 24  11.622  1598 1603 1609 rBV4    8883     16510   1.77%   0.167%
 25  11.798  1630 1633 1636 rVB4    8871     10561   1.13%   0.107%
 
 26  11.845  1636 1641 1643 rBV5   10162     15683   1.68%   0.159%
 27  11.916  1643 1653 1661 rVV3  216698    380094  40.73%   3.846%
 28  12.010  1665 1669 1676 rVB2   22362     43949   4.71%   0.445%
 29  12.080  1676 1681 1688 rBV8   12557     31774   3.40%   0.321%
 30  12.227  1702 1706 1716 rVB5   13083     27990   3.00%   0.283%
 
 31  12.316  1718 1721 1726 rBV6    6004     12147   1.30%   0.123%
 32  12.533  1755 1758 1762 rBV2    9895     14349   1.54%   0.145%
 33  12.610  1762 1771 1780 rVV   151028    258153  27.66%   2.612%
 34  12.698  1782 1786 1793 rVV2   60008     85347   9.14%   0.864%
 35  12.839  1804 1810 1816 rBV   115400    169374  18.15%   1.714%
 
 36  12.980  1828 1834 1841 rVB   656885    856473  91.77%   8.666%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120125\
  Data File : BF144388.D                                          
  Acq On    : 01 Dec 2025  15:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3719‐11
  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_F\Methods\8270‐BF110525.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  13.169  1863 1866 1869 rVB2   16912     19773   2.12%   0.200%
 38  13.274  1880 1884 1890 rVB3   15087     24215   2.59%   0.245%
 39  13.874  1982 1986 1992 rVB2  103360    161643  17.32%   1.635%
 40  14.039  2006 2014 2026 rBV2  304672    592481  63.48%   5.995%
 
 41  14.504  2089 2093 2099 rBV2   54152     93742  10.04%   0.948%
 42  15.092  2189 2193 2200 rBV    74586    159909  17.13%   1.618%
 43  15.398  2242 2245 2251 rVB    45862     76520   8.20%   0.774%
 44  15.463  2252 2256 2261 rVB    59469     87830   9.41%   0.889%
 45  15.527  2261 2267 2278 rBV   252108    420123  45.02%   4.251%
 
 46  15.968  2338 2342 2348 rVB    40517     68478   7.34%   0.693%
 
 
                        Sum of corrected areas:     9883527
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120125\
  Data File : BF144388.D                                          
  Acq On    : 01 Dec 2025  15:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3719‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF110525.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_F\Data\BF120125\
  Data File : BF144388.D                                          
  Acq On    : 01 Dec 2025  15:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3719‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF110525.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  4‐Cyclopentene‐1,3‐dione        Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.575   24.59 ng         343121   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.863

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 4‐Cyclopentene‐1,3‐dione             96 C5H4O2         000930‐60‐9 93
 2 3(2H)‐Pyridazinone                   96 C4H4N2O        000504‐30‐3 49
 3 3‐Amino‐1,2,4‐triazine               96 C3H4N4         001120‐99‐6 47
 4 Pyrimidine, 4‐hydroxy‐               96 C4H4N2O        051953‐18‐5 38
 5 5‐Methyl‐1H‐pyrrol‐2‐amine           96 C5H8N2         1000436‐81‐3 38

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

5000

m/z-->

Abundance Scan 575 (5.575 min): BF144388.D\data.ms (-570) (-)
96.142.0

68.1

54.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

5000

m/z-->

Abundance #3084: 4-Cyclopentene-1,3-dione
96.0

68.0

42.0
54.0

26.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

5000

m/z-->

Abundance #3061: 3(2H)-Pyridazinone
96.0

39.0

68.0

52.0 80.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

5000

m/z-->

Abundance #3052: 3-Amino-1,2,4-triazine
96.042.0

68.0

27.0
53.013.0

5.20 5.40 5.60 5.80

m/z  96.10  100.00%

5.20 5.40 5.60 5.80

m/z  42.00   95.68%

5.20 5.40 5.60 5.80

m/z  68.10   68.07%

5.20 5.40 5.60 5.80

m/z  54.00   49.98%

5.20 5.40 5.60 5.80

m/z  40.00   46.14%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120125\
  Data File : BF144388.D                                          
  Acq On    : 01 Dec 2025  15:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3719‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF110525.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  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.616    7.16 ng         130428   Acenaphthene‐d10            9.898

 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 Benzenepropanenitrile, .beta.‐oxo‐  145 C9H7NO         000614‐16‐4 43
 4 1‐Butanone, 1‐phenyl‐               148 C10H12O        000495‐40‐9 43
 5 1,2‐Propanedione, 1‐phenyl‐         148 C9H8O2         000579‐07‐7 43

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance Scan 1432 (10.616 min): BF144388.D\data.ms (-1427) (-)
105.1

182.177.1

51.0

152.1127.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #56925: Benzophenone
105.0

77.0 182.0

51.0

152.027.0 126.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

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

77.0

182.0

51.0

32.0 150.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #24907: Benzenepropanenitrile, .beta.-oxo-
105.0

77.0

51.0

145.0

10.50 11.00

m/z 105.10  100.00%

10.50 11.00

m/z 182.10   64.32%

10.50 11.00

m/z  77.10   60.58%

10.50 11.00

m/z  51.00   23.92%

10.50 11.00

m/z 181.10   11.69%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120125\
  Data File : BF144388.D                                          
  Acq On    : 01 Dec 2025  15:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3719‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF110525.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  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.916   18.65 ng         380094   Phenanthrene‐d10           11.392

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 98
 2 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 86
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 80
 4 Octanoic acid                       144 C8H16O2        000124‐07‐2 45
 5 Nonanoic acid                       158 C9H18O2        000112‐05‐0 43

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1653 (11.916 min): BF144388.D\data.ms (-1643) (-)
73.043.0

129.1
213.2

171.2
101.1 256.3

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

5000

m/z-->

Abundance #143508: n-Hexadecanoic acid
43.0 73.0

256.0

129.0

213.0
157.0185.0101.0

15.0

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 #126202: Pentadecanoic acid
43.0 73.0

242.0129.0
199.0101.0 171.0

12.00

m/z  73.05  100.00%

12.00

m/z  43.05   96.78%

12.00

m/z  60.00   86.95%

12.00

m/z  57.05   81.57%

12.00

m/z  41.05   74.02%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120125\
  Data File : BF144388.D                                          
  Acq On    : 01 Dec 2025  15:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3719‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF110525.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  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.698    4.19 ng          85347   Phenanthrene‐d10           11.392

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 95
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 64
 3 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 62
 4 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 62
 5 Oxalic acid, isobutyl tetradecyl... 342 C20H38O4       1000309‐37‐9 14

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance Scan 1786 (12.698 min): BF144388.D\data.ms (-1782) (-)
43.1

73.0

129.1

185.2 241.3
284.3

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #179089: Octadecanoic acid
73.0

43.0

129.0

185.0 284.0241.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #126203: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0

242.0199.0

163.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #60689: Undecanoic acid
60.0

129.029.0
186.097.0

12.50 13.00

m/z  43.10  100.00%

12.50 13.00

m/z  57.10   89.95%

12.50 13.00

m/z  73.05   82.97%

12.50 13.00

m/z  60.00   74.54%

12.50 13.00

m/z  41.00   71.31%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120125\
  Data File : BF144388.D                                          
  Acq On    : 01 Dec 2025  15:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3719‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF110525.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Carbonic acid, octadecyl pr...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.874    5.46 ng         161643   Chrysene‐d12               14.045

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Carbonic acid, octadecyl prop‐1‐... 354 C22H42O3       1000383‐11‐5 91
 2 Oxirane, [(dodecyloxy)methyl]‐      242 C15H30O2       002461‐18‐9 91
 3 Carbonic acid, hexadecyl prop‐1‐... 326 C20H38O3       1000382‐90‐3 91
 4 1‐Dodecanol, 2‐octyl‐               298 C20H42O        005333‐42‐6 91
 5 1‐Heptadecene                       238 C17H34         006765‐39‐5 87

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance Scan 1986 (13.874 min): BF144388.D\data.ms (-1982) (-)
57.1

97.1

234.1139.2 197.2 267.1

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #264109: Carbonic acid, octadecyl prop-1-en-2-yl ester
57.0

97.0

139.0 224.0 297.0182.026.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #126240: Oxirane, [(dodecyloxy)methyl]-
57.0

97.0

140.0 197.026.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #232083: Carbonic acid, hexadecyl prop-1-en-2-yl ester
57.0

97.0

140.0 196.0 269.026.0

13.50 14.00

m/z  57.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  43.05   76.39%

13.50 14.00

m/z  71.10   58.92%

13.50 14.00

m/z  55.10   50.25%

13.50 14.00

m/z  41.05   37.86%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120125\
  Data File : BF144388.D                                          
  Acq On    : 01 Dec 2025  15:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3719‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF110525.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Nonadecane                      Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.504    3.16 ng          93742   Chrysene‐d12               14.045

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 96
 2 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 92
 3 Sulfurous acid, butyl hexadecyl ... 362 C20H42O3S      1000309‐18‐3 91
 4 Heptacosane, 1‐chloro‐              414 C27H55Cl       062016‐79‐9 91
 5 Sulfurous acid, butyl octadecyl ... 390 C22H46O3S      1000309‐18‐5 91

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance Scan 2093 (14.504 min): BF144388.D\data.ms (-2089) (-)
57.1

97.1
254.2140.0 309.2197.1

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #158598: Nonadecane
57.0

99.0
141.0 268.0183.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #176386: Eicosane
57.0

99.0
141.0 282.0183.0 225.026.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #271592: Sulfurous acid, butyl hexadecyl ester
57.0

97.0
225.0139.0 289.0183.026.0

14.50

m/z  57.10  100.00%

14.50

m/z  43.05   67.93%

14.50

m/z  71.10   63.50%

14.50

m/z  85.10   40.46%

14.50

m/z  55.10   31.39%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120125\
  Data File : BF144388.D                                          
  Acq On    : 01 Dec 2025  15:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3719‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF110525.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Benzo[e]pyrene                  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.398    3.64 ng          76520   Perylene‐d12               15.527

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzo[e]pyrene                      252 C20H12         000192‐97‐2 96
 2 Benzo[k]fluoranthene                252 C20H12         000207‐08‐9 94
 3 Benzo[a]pyrene                      252 C20H12         000050‐32‐8 91
 4 Benzo[b]fluoranthene                252 C20H12         000205‐99‐2 91
 5 Perylene                            252 C20H12         000198‐55‐0 90

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance Scan 2245 (15.398 min): BF144388.D\data.ms (-2242) (-)
252.2

125.1
200.041.0 84.1 402.4296.3

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #138554: Benzo[e]pyrene
252.0

125.0
200.083.039.0

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #138565: Benzo[k]fluoranthene
252.0

126.0

69.0

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #138555: Benzo[a]pyrene
252.0

126.0
200.074.0

15.00 15.50

m/z 252.20  100.00%

15.00 15.50

m/z 250.15   28.51%

15.00 15.50

m/z 253.15   20.66%

15.00 15.50

m/z 125.05   11.61%

15.00 15.50

m/z 251.10    9.74%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120125\
  Data File : BF144388.D                                          
  Acq On    : 01 Dec 2025  15:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3719‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF110525.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Heptadecane                     Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.968    3.26 ng          68478   Perylene‐d12               15.527

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptadecane                         240 C17H36         000629‐78‐7 90
 2 Octadecane, 2‐methyl‐               268 C19H40         001560‐88‐9 87
 3 Tridecane, 2‐methyl‐                198 C14H30         001560‐96‐9 87
 4 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 87
 5 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 83

0 50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance Scan 2342 (15.968 min): BF144388.D\data.ms (-2338) (-)
57.1

99.0
266.1141.2 195.1 332.2

0 50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #123960: Heptadecane
57.0

99.0

141.0 240.0183.015.0

0 50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #158611: Octadecane, 2-methyl-
57.0

225.099.0
141.0 183.0 268.02.0

0 50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #74020: Tridecane, 2-methyl-
57.0

155.099.0
198.02.0

16.00

m/z  57.10  100.00%

16.00

m/z  71.10   58.64%

16.00

m/z  43.10   57.34%

16.00

m/z  85.10   41.21%

16.00

m/z  55.10   23.10%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120125\
  Data File : BF144388.D                                          
  Acq On    : 01 Dec 2025  15:45
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3719‐11
  Misc      :  
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF110525.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
4‐Cyclopentene‐...   5.575    24.6  ng     343121   1   6.863  279029  20.0
Benzophenone        10.616     7.2  ng     130428   3   9.898  364472  20.0
n‐Hexadecanoic ...  11.916    18.6  ng     380094   4  11.392  407664  20.0
Octadecanoic acid   12.698     4.2  ng      85347   4  11.392  407664  20.0
Carbonic acid, ...  13.874     5.5  ng     161643   5  14.045  592481  20.0
Nonadecane          14.504     3.2  ng      93742   5  14.045  592481  20.0
Benzo[e]pyrene      15.398     3.6  ng      76520   6  15.527  420123  20.0
Heptadecane         15.968     3.3  ng      68478   6  15.527  420123  20.0

8270‐BF110525.M Tue Dec 02 03:09:47 2025                                                      Pag 12

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SB-1125-16A


