
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012822\
  Data File : BF126724.D                                          
  Acq On    : 28 Jan 2022  18:52
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1298‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   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‐BF011822.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF126724.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.263    24   30   37 rVB   423677    561390  14.86%   2.043%
  2   4.581   419  424  429 rBV   326425    364955   9.66%   1.328%
  3   5.187   521  527  536 rVB   854122    973299  25.76%   3.542%
  4   5.575   588  593  596 rBV  3546486   3311935  87.66%  12.051%
  5   6.569   757  762  767 rBV  3461958   3777985 100.00%  13.747%
 
  6   6.957   824  828  831 rBV  1162018    966326  25.58%   3.516%
  7   7.516   918  923  926 rBV  2754907   2458791  65.08%   8.947%
  8   7.687   949  952  955 rVB    58177     49665   1.31%   0.181%
  9   8.128  1024 1027 1038 rBV    86918    114272   3.02%   0.416%
 10   8.239  1042 1046 1049 rBV  1401893   1190306  31.51%   4.331%
 
 11   9.316  1224 1229 1232 rBV  3928370   3609746  95.55%  13.135%
 12   9.386  1238 1241 1243 rBV    59586     50172   1.33%   0.183%
 13   9.422  1243 1247 1250 rVB2   44426     46018   1.22%   0.167%
 14   9.804  1308 1312 1318 rBV7   28399     48015   1.27%   0.175%
 15   9.998  1341 1345 1348 rBV  1352194   1169623  30.96%   4.256%
 
 16  10.786  1475 1479 1482 rBV  1166017   1086906  28.77%   3.955%
 17  10.892  1492 1497 1501 rVB5   37983     55940   1.48%   0.204%
 18  11.486  1594 1598 1601 rBV  1217830    984442  26.06%   3.582%
 19  11.874  1660 1664 1666 rBV    82915     69567   1.84%   0.253%
 20  12.580  1780 1784 1787 rVB2   98994     84841   2.25%   0.309%
 
 21  12.710  1802 1806 1815 rBV2   62998    111240   2.94%   0.405%
 22  12.939  1842 1845 1848 rVB2   36317     38376   1.02%   0.140%
 23  13.080  1864 1869 1872 rBV  3063486   2903462  76.85%  10.565%
 24  13.998  2022 2025 2033 rVB5   93382    167009   4.42%   0.608%
 25  14.110  2041 2044 2045 rBV    62286     53753   1.42%   0.196%
 
 26  14.133  2045 2048 2052 rVB   967840    925642  24.50%   3.368%
 27  14.504  2109 2111 2119 rVB    51096     68620   1.82%   0.250%
 28  14.598  2124 2127 2131 rVB2   60454     64712   1.71%   0.235%
 29  14.768  2152 2156 2159 rBV   248356    250286   6.62%   0.911%
 30  14.921  2179 2182 2185 rVB    69040     68593   1.82%   0.250%
 
 31  15.004  2193 2196 2203 rVB2   68260     86133   2.28%   0.313%
 32  15.280  2239 2243 2246 rBV   109120    130248   3.45%   0.474%
 33  15.657  2303 2307 2318 rVB   758620   1195784  31.65%   4.351%
 34  16.151  2387 2391 2398 rVB   106462    154360   4.09%   0.562%
 35  16.698  2480 2484 2490 rVB    63152    108252   2.87%   0.394%
 
 36  16.874  2511 2514 2519 rVB6   33444     56449   1.49%   0.205%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012822\
  Data File : BF126724.D                                          
  Acq On    : 28 Jan 2022  18:52
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1298‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   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‐BF011822.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  17.333  2588 2592 2601 rVB5   49999    124945   3.31%   0.455%
 
 
                        Sum of corrected areas:    27482058
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012822\
  Data File : BF126724.D                                          
  Acq On    : 28 Jan 2022  18:52
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1298‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011822.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00 3.20 3.40 3.60 3.80 4.00 4.20 4.40 4.60 4.80 5.00 5.20 5.40 5.60 5.80 6.00 6.20 6.40 6.60 6.80 7.00 7.20 7.40 7.60
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 5.187

 5.575  6.569
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Abundance TIC: BF126724.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012822\
  Data File : BF126724.D                                          
  Acq On    : 28 Jan 2022  18:52
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1298‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011822.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  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.263   11.62 ng         561390   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.957

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 83
 2 Pentane, 3‐methoxy‐                 102 C6H14O         036839‐67‐5 17
 3 N‐Ethylformamide                     73 C3H7NO         000627‐45‐2 9 
 4 Silane, tetramethyl‐                 88 C4H12Si        000075‐76‐3 9 
 5 Acetamide, N‐ethyl‐                  87 C4H9NO         000625‐50‐3 9 

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 30 (2.263 min): BF126724.D\data.ms (-24) (-)
73.1

43.0 87.155.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

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

43.0 55.0 87.0

29.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #4994: Pentane, 3-methoxy-
73.0

45.0

29.0
59.0 101.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #838: N-Ethylformamide
30.0

73.0

58.044.0

18.0

2.20 2.40 2.60

m/z  73.10  100.00%

2.20 2.40 2.60

m/z  43.05   27.87%

2.20 2.40 2.60

m/z  87.10   22.95%

2.20 2.40 2.60

m/z  55.10   20.14%

2.20 2.40 2.60

m/z  71.10   11.12%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012822\
  Data File : BF126724.D                                          
  Acq On    : 28 Jan 2022  18:52
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1298‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011822.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  3‐Penten‐2‐one, 4‐methyl‐       Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.581    7.55 ng         364955   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.957

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3‐Penten‐2‐one, 4‐methyl‐            98 C6H10O         000141‐79‐7 91
 2 3‐Hexen‐2‐one                        98 C6H10O         000763‐93‐9 90
 3 Furan, 2‐methoxy‐                    98 C5H6O2         025414‐22‐6 86
 4 2‐Pentene, 3,4‐dimethyl‐, (E)‐       98 C7H14          004914‐92‐5 86
 5 2‐Pentene, 2,3‐dimethyl‐             98 C7H14          010574‐37‐5 72

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 424 (4.581 min): BF126724.D\data.ms (-419) (-)
83.0

55.1

98.1
43.0

67.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #3648: 3-Penten-2-one, 4-methyl-
55.0 83.0

43.0

98.0
29.0

15.0
67.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #3567: 3-Hexen-2-one
83.0

55.0
43.0

29.0
98.0

69.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #3481: Furan, 2-methoxy-
83.0

98.0
55.0

41.0 69.0

4.20 4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  83.00  100.00%

4.20 4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  55.10   73.21%

4.20 4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  98.10   33.80%

4.20 4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  42.95   27.36%

4.20 4.40 4.60 4.80 5.00

m/z  39.00   18.08%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012822\
  Data File : BF126724.D                                          
  Acq On    : 28 Jan 2022  18:52
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1298‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011822.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.187   20.14 ng         973299   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.957

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 53
 2 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 12
 3 Morpholine, 4‐methyl‐               101 C5H11NO        000109‐02‐4 9 
 4 Guanidine                            59 CH5N3          000113‐00‐8 9 
 5 5‐Hexen‐2‐one                        98 C6H10O         000109‐49‐9 9 

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 527 (5.187 min): BF126724.D\data.ms (-521) (-)
43.0

101.1

69.0 207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

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

15.0 101.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

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

126.037.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #4583: Morpholine, 4-methyl-
43.0

101.0
71.0

15.0

4.80 5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  42.95  100.00%

4.80 5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  59.00   66.32%

4.80 5.00 5.20 5.40 5.60

m/z 101.10   25.22%

4.80 5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  58.00   19.12%

4.80 5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  41.00    8.23%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012822\
  Data File : BF126724.D                                          
  Acq On    : 28 Jan 2022  18:52
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1298‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011822.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Benzene, 1,1'‐(1,3‐butadiyn...  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.710    2.26 ng         111240   Phenanthrene‐d10           11.486

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Fluoranthene                        202 C16H10         000206‐44‐0 93
 2 Pyrene                              202 C16H10         000129‐00‐0 70
 3 Benzene, 1,1'‐(1,3‐butadiyne‐1,4... 202 C16H10         000886‐66‐8 64
 4 5‐Amino‐1‐(4‐fluorophenyl)‐1H‐py... 202 C10H7FN4       051516‐70‐2 47
 5 Pyrimidine, 4‐methoxy‐6‐(2‐hydro... 202 C11H10N2O2     097630‐79‐0 43

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1806 (12.710 min): BF126724.D\data.ms (-1802) (-)
202.1

55.0 83.0

111.1 179.0150.0

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

5000

m/z-->

Abundance #78090: Fluoranthene
202.0

101.0
174.0150.075.050.0 126.027.0

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

5000

m/z-->

Abundance #78086: Pyrene
202.0

101.0

174.0150.075.051.0 126.0

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

5000

m/z-->

Abundance #78094: Benzene, 1,1'-(1,3-butadiyne-1,4-diyl)bis-
202.0

101.0 150.0 176.075.0 126.051.027.0

12.50 13.00

m/z 202.10  100.00%

12.50 13.00

m/z  55.05   36.07%

12.50 13.00

m/z  57.00   33.87%

12.50 13.00

m/z  41.00   33.50%

12.50 13.00

m/z  83.00   31.82%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012822\
  Data File : BF126724.D                                          
  Acq On    : 28 Jan 2022  18:52
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1298‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011822.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  n‐Pentadecanol                  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.998    3.61 ng         167009   Chrysene‐d12               14.139

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Pentadecanol                      228 C15H32O        000629‐76‐5 86
 2 1‐Hexadecanol                       242 C16H34O        036653‐82‐4 86
 3 Pentadecafluorooctanoic acid, oc... 666 C26H37F15O2    1000406‐04‐8 83
 4 Cyclotetradecane                    196 C14H28         000295‐17‐0 64
 5 1‐Docosene                          308 C22H44         001599‐67‐3 58

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2025 (13.998 min): BF126724.D\data.ms (-2022) (-)
69.1

149.1

241.1

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650
0

5000

m/z-->

Abundance #109480: n-Pentadecanol
83.0

182.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650
0

5000

m/z-->

Abundance #126378: 1-Hexadecanol
69.0

196.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650
0

5000

m/z-->

Abundance #348538: Pentadecafluorooctanoic acid, octadecyl ester
57.0

125.0
252.0

648.0369.0

14.00

m/z  69.10  100.00%

14.00

m/z  83.10   86.00%

14.00

m/z  97.10   83.08%

14.00

m/z  55.00   71.22%

14.00

m/z  43.05   64.19%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012822\
  Data File : BF126724.D                                          
  Acq On    : 28 Jan 2022  18:52
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1298‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011822.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  1,4‐Benzenedicarboxylic aci...  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.768    5.41 ng         250286   Chrysene‐d12               14.139

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,4‐Benzenedicarboxylic acid, bi... 390 C24H38O4       006422‐86‐2 68
 2 1,3‐Benzenedicarboxylic acid, bi... 390 C24H38O4       000137‐89‐3 64
 3 2,6‐Cyclooctadien‐1‐ol, acetate     166 C10H14O2       023346‐42‐1 25
 4 Proline, 1‐acetyl‐, ethyl ester     185 C9H15NO3       125347‐82‐2 25
 5 Fumaric acid, 2‐ethylhexyl 8‐chl... 374 C20H35ClO4     1000405‐57‐8 25

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2156 (14.768 min): BF126724.D\data.ms (-2152) (-)
70.1

149.0
261.1

195.2 303.1111.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #295782: 1,4-Benzenedicarboxylic acid, bis(2-ethylhexyl)
70.0

112.0

167.0
261.0

29.0
333.0205.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #295780: 1,3-Benzenedicarboxylic acid, bis(2-ethylhexyl)
70.0

112.0

261.0

167.0
29.0

207.0 347.0304.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #41165: 2,6-Cyclooctadien-1-ol, acetate
70.0

112.0

27.0
166.0

14.50 15.00

m/z  70.10  100.00%

14.50 15.00

m/z 149.00   47.53%

14.50 15.00

m/z 112.05   38.76%

14.50 15.00

m/z 261.15   33.75%

14.50 15.00

m/z  83.10   32.19%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012822\
  Data File : BF126724.D                                          
  Acq On    : 28 Jan 2022  18:52
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1298‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011822.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Octadecane, 1‐iodo‐             Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.280    2.18 ng         130248   Perylene‐d12               15.657

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecane, 1‐iodo‐                 380 C18H37I        000629‐93‐6 86
 2 Docosane                            310 C22H46         000629‐97‐0 83
 3 Triacontane                         422 C30H62         000638‐68‐6 83
 4 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 83
 5 Hexadecane, 5‐butyl‐                282 C20H42         006912‐07‐8 80

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2243 (15.280 min): BF126724.D\data.ms (-2239) (-)
57.1

113.1
165.1 220.0 267.9 328.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #287349: Octadecane, 1-iodo-
57.0

113.0 253.0169.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #212282: Docosane
57.0

113.0
310.0183.0 239.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #314331: Triacontane
57.0

113.0
169.0 422.0225.0 281.0 337.0

15.00 15.50

m/z  57.10  100.00%

15.00 15.50

m/z  71.10   86.11%

15.00 15.50

m/z  85.05   62.02%

15.00 15.50

m/z  43.05   55.69%

15.00 15.50

m/z  55.00   23.82%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012822\
  Data File : BF126724.D                                          
  Acq On    : 28 Jan 2022  18:52
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1298‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011822.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Dotriacontane, 1‐iodo‐          Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.151    2.58 ng         154360   Perylene‐d12               15.657

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dotriacontane, 1‐iodo‐              576 C32H65I        1000406‐32‐4 90
 2 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 86
 3 2‐Bromo dodecane                    248 C12H25Br       013187‐99‐0 86
 4 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 86
 5 Eicosane, 10‐methyl‐                296 C21H44         054833‐23‐7 86

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2391 (16.151 min): BF126724.D\data.ms (-2387) (-)
57.0

113.1
183.1 302.1 355.2235.1

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #345481: Dotriacontane, 1-iodo-
57.0

113.0
169.0 449.0225.0 295.0 351.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #194590: Heneicosane
57.0

113.0
169.0 296.0225.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #132769: 2-Bromo dodecane
57.0

169.0113.0
248.0

16.00 16.50

m/z  57.05  100.00%

16.00 16.50

m/z  71.10   83.91%

16.00 16.50

m/z  85.05   68.31%

16.00 16.50

m/z  43.00   53.05%

16.00 16.50

m/z  99.05   25.29%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012822\
  Data File : BF126724.D                                          
  Acq On    : 28 Jan 2022  18:52
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1298‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011822.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Sulfurous acid, 2‐propyl tr...  Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.333    2.09 ng         124945   Perylene‐d12               15.657

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Sulfurous acid, 2‐propyl tridecy... 306 C16H34O3S      1000309‐12‐4 58
 2 Tetradecane, 2,6,10‐trimethyl‐      240 C17H36         014905‐56‐7 53
 3 Decane, 3,8‐dimethyl‐               170 C12H26         017312‐55‐9 53
 4 Sulfurous acid, dodecyl 2‐propyl... 292 C15H32O3S      1000309‐12‐3 53
 5 Dodecane                            170 C12H26         000112‐40‐3 53

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2592 (17.333 min): BF126724.D\data.ms (-2588) (-)
57.0

296.1141.197.1 245.2
207.1 341.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #206621: Sulfurous acid, 2-propyl tridecyl ester
43.0

85.0

125.0 182.0217.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #123971: Tetradecane, 2,6,10-trimethyl-
57.0

155.0113.0
225.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #45512: Decane, 3,8-dimethyl-
57.0

99.0 141.0

17.00 17.50

m/z  57.00  100.00%

17.00 17.50

m/z  71.00   84.87%

17.00 17.50

m/z  85.10   74.35%

17.00 17.50

m/z  43.05   56.68%

17.00 17.50

m/z  55.00   33.29%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012822\
  Data File : BF126724.D                                          
  Acq On    : 28 Jan 2022  18:52
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1298‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011822.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...   2.263    11.6  ng     561390   1   6.957  966326  20.0
3‐Penten‐2‐one,...   4.581     7.5  ng     364955   1   6.957  966326  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   5.187    20.1  ng     973299   1   6.957  966326  20.0
Benzene, 1,1'‐(...  12.710     2.3  ng     111240   4  11.486  984442  20.0
n‐Pentadecanol      13.998     3.6  ng     167009   5  14.139  925642  20.0
1,4‐Benzenedica...  14.768     5.4  ng     250286   5  14.139  925642  20.0
Octadecane, 1‐i...  15.280     2.2  ng     130248   6  15.657 1195780  20.0
Dotriacontane, ...  16.151     2.6  ng     154360   6  15.657 1195780  20.0
Sulfurous acid,...  17.333     2.1  ng     124945   6  15.657 1195780  20.0
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