
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF092823\
  Data File : BF135502.D                                          
  Acq On    : 28 Sep 2023  19:39
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4606‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   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‐BF091123.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF135502.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.381   556  560  574 rBV  2034516   2297777  97.35%   8.264%
  2   6.398   727  733  745 rBV  2168690   2360433 100.00%   8.490%
  3   6.746   789  792  800 rBV   955088    789091  33.43%   2.838%
  4   6.810   800  803  809 rBV   255995    238759  10.12%   0.859%
  5   7.310   885  888  891 rBV  1598984   1288459  54.59%   4.634%
 
  6   7.434   903  909  911 rBV   199555    251134  10.64%   0.903%
  7   7.769   963  966  973 rBV5   89581    104663   4.43%   0.376%
  8   8.022  1006 1009 1012 rBV  1012343    840010  35.59%   3.021%
  9   8.051  1012 1014 1018 rVB2  367019    302657  12.82%   1.089%
 10   8.310  1054 1058 1061 rBV5  113741    139693   5.92%   0.502%
 
 11   8.445  1077 1081 1083 rBV   239538    261111  11.06%   0.939%
 12   8.557  1097 1100 1102 rBV4  176161    203749   8.63%   0.733%
 13   8.710  1123 1126 1129 rVB2  190151    220455   9.34%   0.793%
 14   8.739  1129 1131 1133 rBV   311181    227045   9.62%   0.817%
 15   8.763  1133 1135 1138 rBV3  171793    156252   6.62%   0.562%
 
 16   8.792  1138 1140 1143 rBV2  125825    168126   7.12%   0.605%
 17   8.904  1156 1159 1161 rBV3  312936    315612  13.37%   1.135%
 18   9.010  1175 1177 1180 rBV3  359478    384865  16.30%   1.384%
 19   9.051  1180 1184 1187 rVB   838724    800207  33.90%   2.878%
 20   9.104  1187 1193 1196 rBV  1967306   2069052  87.66%   7.442%
 
 21   9.139  1196 1199 1201 rBV2  268421    277883  11.77%   0.999%
 22   9.187  1201 1207 1208 rBV4  881438   1509563  63.95%   5.429%
 23   9.487  1256 1258 1260 rBV2 1233312   1031581  43.70%   3.710%
 24   9.510  1260 1262 1265 rVB  1368339   1188054  50.33%   4.273%
 25   9.539  1265 1267 1271 rBV2  748378    710215  30.09%   2.554%
 
 26   9.604  1275 1278 1279 rBV2  554535    565885  23.97%   2.035%
 27   9.651  1283 1286 1291 rBV4 1039050   2071337  87.75%   7.450%
 28   9.692  1291 1293 1296 rVB  1912170   1765044  74.78%   6.348%
 29   9.734  1297 1300 1302 rBV4  781283    997254  42.25%   3.587%
 30   9.763  1302 1305 1307 rBV3 1191501   1424453  60.35%   5.123%
 
 31  14.980  2189 2192 2195 rBV   603912    747798  31.68%   2.690%
 32  15.280  2240 2243 2249 rVB   462923    570765  24.18%   2.053%
 33  15.339  2250 2253 2259 rVB   511869    615459  26.07%   2.214%
 34  15.404  2260 2264 2267 rBV   441590    535355  22.68%   1.925%
 35  16.868  2510 2513 2521 rVB   202096    374337  15.86%   1.346%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF092823\
  Data File : BF135502.D                                          
  Acq On    : 28 Sep 2023  19:39
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4606‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   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‐BF091123.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 
                        Sum of corrected areas:    27804133
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF092823\
  Data File : BF135502.D                                          
  Acq On    : 28 Sep 2023  19:39
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4606‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.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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 9.539

 9.604
 9.651

 9.692

 9.734

 9.763

13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50 17.00 17.50 18.00 18.50
0

2000000

4000000

6000000

8000000

Time-->

Abundance TIC: BF135502.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF092823\
  Data File : BF135502.D                                          
  Acq On    : 28 Sep 2023  19:39
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4606‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  1‐Hexanol, 2‐ethyl‐             Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.810    6.05 ng         238759   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.745

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 83
 2 1‐Isobutoxy‐2‐ethylhexane           186 C12H26O        1000139‐90‐3 64
 3 Heptane, 2,3,6‐trimethyl‐           142 C10H22         004032‐93‐3 64
 4 1‐Pentanol, 2‐ethyl‐4‐methyl‐       130 C8H18O         000106‐67‐2 56
 5 Heptyl isobutyl carbonate           216 C12H24O3       959068‐08‐7 53

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 803 (6.810 min): BF135502.D\data.ms (-800) (-)
57.0

41.0

83.0
112.0 134.1

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #15691: 1-Hexanol, 2-ethyl-
57.0

41.0

83.0

112.015.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #61072: 1-Isobutoxy-2-ethylhexane
57.0

41.0

83.0 112.0
128.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #22117: Heptane, 2,3,6-trimethyl-
57.0

41.0

98.075.025.0 142.0

6.40 6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  57.05  100.00%

6.40 6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  41.05   35.87%

6.40 6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  43.10   32.00%

6.40 6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  55.05   24.87%

6.40 6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  56.05   19.73%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF092823\
  Data File : BF135502.D                                          
  Acq On    : 28 Sep 2023  19:39
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4606‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Hexanoic acid, 2‐ethyl‐         Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.434    5.98 ng         251134   Naphthalene‐d8              8.022

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexanoic acid, 2‐ethyl‐             144 C8H16O2        000149‐57‐5 90
 2 Methyl 2,3,4‐tri‐O‐methyl‐6‐deox... 220 C10H20O5       072983‐16‐5 50
 3 1,4‐Dioxane                          88 C4H8O2         000123‐91‐1 47
 4 Acetic acid, diethyl‐               116 C6H12O2        000088‐09‐5 42
 5 Heptanoic acid, 2‐ethyl‐            158 C9H18O2        003274‐29‐1 42

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 909 (7.434 min): BF135502.D\data.ms (-903) (-)
73.0

41.0

101.0

127.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #24093: Hexanoic acid, 2-ethyl-
73.0

41.0

101.0

129.019.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #98231: Methyl 2,3,4-tri-O-methyl-6-deoxy-.alpha.-D-man
88.0

45.0
119.0 176.0145.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #2263: 1,4-Dioxane
28.0

88.0
58.0

7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  73.00  100.00%

7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  88.05   82.64%

7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  41.05   43.61%

7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  57.10   42.34%

7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  55.00   28.86%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF092823\
  Data File : BF135502.D                                          
  Acq On    : 28 Sep 2023  19:39
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4606‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Camphor                         Concentration Rank 14

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.769    2.49 ng         104663   Naphthalene‐d8              8.022

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Camphor                             152 C10H16O        000076‐22‐2 93
 2 Bicyclo[2.2.1]heptan‐2‐one, 1,7,... 152 C10H16O        000464‐48‐2 93
 3 (+)‐2‐Bornanone                     152 C10H16O        000464‐49‐3 93
 4 2,4‐Decadienal, (E,E)‐              152 C10H16O        025152‐84‐5 38
 5 Cyclohexanone, 5‐methyl‐2‐(1‐met... 152 C10H16O        000529‐00‐0 30

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 966 (7.769 min): BF135502.D\data.ms (-963) (-)
95.0

41.0

69.0
119.1 152.1

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #29051: Camphor
95.0

41.0

69.0 152.0

123.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #29380: Bicyclo[2.2.1]heptan-2-one, 1,7,7-trimethyl-, (1S)
95.0

41.0

69.0

152.0

123.015.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #29108: (+)-2-Bornanone
95.0

41.0
69.0 152.0

124.015.0

7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  95.05  100.00%

7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  81.05   74.07%

7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  41.05   72.82%

7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  55.05   46.10%

7.40 7.60 7.80 8.00

m/z 108.00   45.93%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF092823\
  Data File : BF135502.D                                          
  Acq On    : 28 Sep 2023  19:39
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4606‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  unknown8.310                    Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.310    3.33 ng         139693   Naphthalene‐d8              8.022

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane, (cyclopentylmethyl)‐   166 C12H22         004431‐89‐4 38
 2 Cyclopentane, 1,3‐dimethyl‐2‐(1‐... 138 C10H18         061142‐31‐2 30
 3 Cyclohexene, 3‐(2‐methylpropyl)‐    138 C10H18         004104‐56‐7 25
 4 Cyclohexane, hexyl‐                 168 C12H24         004292‐75‐5 25
 5 Cyclohexane, (4‐methylpentyl)‐      168 C12H24         061142‐20‐9 25

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1058 (8.310 min): BF135502.D\data.ms (-1054) (-)
55.0 83.1

177.1

135.0

107.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #41555: Cyclohexane, (cyclopentylmethyl)-
83.0

55.0

166.0
27.0 109.0

138.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #19566: Cyclopentane, 1,3-dimethyl-2-(1-methylethenyl)-
81.0

55.0

27.0 123.0
102.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #19482: Cyclohexene, 3-(2-methylpropyl)-
81.0

41.0

138.0
109.015.0

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  55.05  100.00%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  83.10   92.06%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  41.10   87.97%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  81.10   77.09%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  82.10   74.60%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF092823\
  Data File : BF135502.D                                          
  Acq On    : 28 Sep 2023  19:39
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4606‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Sulfurous acid, butyl octyl...  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.445    6.22 ng         261111   Naphthalene‐d8              8.022

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Sulfurous acid, butyl octyl ester   250 C12H26O3S      1000309‐17‐5 64
 2 Octane, 3,6‐dimethyl‐               142 C10H22         015869‐94‐0 64
 3 Sulfurous acid, dodecyl 2‐ethylh... 362 C20H42O3S      1000309‐19‐5 64
 4 Nonane, 3‐methyl‐                   142 C10H22         005911‐04‐6 64
 5 6‐Methyl‐2‐heptanol, 2‐methylpro... 200 C12H24O2       1000447‐36‐7 59

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1081 (8.445 min): BF135502.D\data.ms (-1077) (-)
57.1

85.1 113.1
39.0 165.1139.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #135263: Sulfurous acid, butyl octyl ester
57.0

29.0
83.0 113.0 139.0 165.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #22108: Octane, 3,6-dimethyl-
57.0

113.0
29.0

85.0 142.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #271596: Sulfurous acid, dodecyl 2-ethylhexyl ester
57.0

113.0
85.029.0 169.0

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  57.10  100.00%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  71.05   65.26%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  43.10   57.61%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  41.05   27.58%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  56.05   22.72%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF092823\
  Data File : BF135502.D                                          
  Acq On    : 28 Sep 2023  19:39
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4606‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  unknown8.557                    Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.557    4.85 ng         203749   Naphthalene‐d8              8.022

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane, 1,2,3‐trimethyl‐       126 C9H18          001678‐97‐3 43
 2 Cyclohexane, 2‐butyl‐1,1,3‐trime... 182 C13H26         054676‐39‐0 43
 3 Cyclopropane, 1,2‐dimethyl‐1‐pen... 140 C10H20         062238‐04‐4 41
 4 Cyclohexane, 1,2,3‐trimethyl‐, (... 126 C9H18          001678‐81‐5 41
 5 trans‐2‐Methyl‐3‐octene             126 C9H18          052937‐36‐7 38

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1100 (8.557 min): BF135502.D\data.ms (-1097) (-)
69.1

41.1

133.1

95.1

165.1
196.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #13242: Cyclohexane, 1,2,3-trimethyl-
55.0

97.0

126.0
29.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #56982: Cyclohexane, 2-butyl-1,1,3-trimethyl-
69.041.0

97.0
182.0126.0

151.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #20762: Cyclopropane, 1,2-dimethyl-1-pentyl-
69.0

41.0

97.0
140.0

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  69.10  100.00%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  55.05   81.37%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  41.10   75.10%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z 133.05   57.51%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  56.00   50.00%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF092823\
  Data File : BF135502.D                                          
  Acq On    : 28 Sep 2023  19:39
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4606‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  unknown8.904                    Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.904    4.43 ng         315612   Acenaphthene‐d10            9.786

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 4,5,6,7‐Tetrahydro‐1H‐1,2,3‐benz... 165 C8H11N3O       074581‐99‐0 43
 2 2‐Propanone, 1‐(3‐acetyl‐5‐methy... 180 C9H12N2O2      1000362‐64‐1 38
 3 trans, cis‐3‐Ethylbicyclo[4.4.0]... 166 C12H22         066660‐43‐3 38
 4 Bicyclo[4.1.0]heptane, 2‐methyl‐... 180 C13H24         055937‐92‐3 35
 5 Naphthalene, 1,1'‐ethylidenebis[... 302 C22H38         054934‐70‐2 22

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1159 (8.904 min): BF135502.D\data.ms (-1156) (-)
57.1

81.1

137.1

109.1 161.1

190.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #40714: 4,5,6,7-Tetrahydro-1H-1,2,3-benzotriazole, N-ace
43.0

67.0
95.0 137.0

165.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #55567: 2-Propanone, 1-(3-acetyl-5-methyl-1H-pyrazol-1-
43.0

95.0

137.0

180.0

66.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #41576: trans, cis-3-Ethylbicyclo[4.4.0]decane
81.0 137.0

166.0

55.0

109.0

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z  57.10  100.00%

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z  81.10   68.80%

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z  41.05   66.28%

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z  69.10   64.89%

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z  95.10   61.98%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF092823\
  Data File : BF135502.D                                          
  Acq On    : 28 Sep 2023  19:39
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4606‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Bicyclo[2.2.1]heptane, 1,3,...  Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.010    5.40 ng         384865   Acenaphthene‐d10            9.786

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Bicyclo[2.2.1]heptane, 1,3,3‐tri... 138 C10H18         006248‐88‐0 53
 2 Methyl ethyl cyclopentene           110 C8H14          019780‐56‐4 46
 3 Cyclohexane, ethylidene‐            110 C8H14          001003‐64‐1 43
 4 Cyclohexene, 1‐ethyl‐               110 C8H14          001453‐24‐3 38
 5 2‐Propenyl‐3‐vinyloxirane           110 C7H10O         070597‐49‐8 38

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1177 (9.010 min): BF135502.D\data.ms (-1175) (-)
81.1

55.1
179.2110.1

149.1
209.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #19520: Bicyclo[2.2.1]heptane, 1,3,3-trimethyl-
81.0

123.0

41.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #6734: Methyl ethyl cyclopentene
81.0

110.0
39.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #6725: Cyclohexane, ethylidene-
81.0

41.0
110.0

15.0

8.60 8.80 9.00 9.20 9.40

m/z  81.10  100.00%

8.60 8.80 9.00 9.20 9.40

m/z  55.10   62.52%

8.60 8.80 9.00 9.20 9.40

m/z 179.15   54.19%

8.60 8.80 9.00 9.20 9.40

m/z 110.10   50.68%

8.60 8.80 9.00 9.20 9.40

m/z  41.10   49.95%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF092823\
  Data File : BF135502.D                                          
  Acq On    : 28 Sep 2023  19:39
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4606‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Nonane, 3,7‐dimethyl‐           Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.051   11.24 ng         800207   Acenaphthene‐d10            9.786

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Nonane, 3,7‐dimethyl‐               156 C11H24         017302‐32‐8 62
 2 Dodecane, 2,7,10‐trimethyl‐         212 C15H32         074645‐98‐0 58
 3 Dodecane, 2,6,10‐trimethyl‐         212 C15H32         003891‐98‐3 58
 4 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 53
 5 Undecane, 4,6‐dimethyl‐             184 C13H28         017312‐82‐2 52

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1184 (9.051 min): BF135502.D\data.ms (-1180) (-)
57.1

85.1

159.1127.1 183.2 210.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #33097: Nonane, 3,7-dimethyl-
57.0

85.0
29.0

127.0
156.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #90204: Dodecane, 2,7,10-trimethyl-
57.0

85.029.0
113.0

183.0141.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #90206: Dodecane, 2,6,10-trimethyl-
57.0

85.029.0
113.0 183.0155.0 206.0

8.80 9.00 9.20 9.40

m/z  57.10  100.00%

8.80 9.00 9.20 9.40

m/z  71.10   69.89%

8.80 9.00 9.20 9.40

m/z  43.10   52.85%

8.80 9.00 9.20 9.40

m/z  41.10   31.33%

8.80 9.00 9.20 9.40

m/z  85.10   27.76%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF092823\
  Data File : BF135502.D                                          
  Acq On    : 28 Sep 2023  19:39
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4606‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  unknown9.486                    Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.486   14.48 ng        1031580   Acenaphthene‐d10            9.786

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐(p‐Fluorophenyl)‐4‐piperidone     193 C11H12FNO      1000238‐56‐7 43
 2 1‐Methyl‐3‐(trifluoromethyl)‐1H‐... 193 C7H10F3N3      1000511‐73‐1 38
 3 S‐Phenyl 5‐(phenylthio)pentaneth... 302 C17H18OS2      1000234‐40‐7 38
 4 Borinic acid, diethyl‐, 3,3,5‐tr... 208 C13H25BO       057387‐76‐5 36
 5 diallyl(2,2,4a,7,7‐pentamethyl‐1... 384 C19H33N2O4P    1000187‐42‐4 32

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1258 (9.486 min): BF135502.D\data.ms (-1256) (-)
193.2

123.169.1

37.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #67695: 1-(p-Fluorophenyl)-4-piperidone
193.0

123.0

42.0 75.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #68158: 1-Methyl-3-(trifluoromethyl)-1H-pyrazol-4-amine, 
193.0

42.0

83.0

158.0124.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #201981: S-Phenyl 5-(phenylthio)pentanethioate
193.0

123.0

55.0

87.0 302.018.0

9.20 9.40 9.60 9.80

m/z 193.20  100.00%

9.20 9.40 9.60 9.80

m/z 123.10   45.74%

9.20 9.40 9.60 9.80

m/z  69.10   43.45%

9.20 9.40 9.60 9.80

m/z  83.10   39.37%

9.20 9.40 9.60 9.80

m/z  41.10   39.08%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF092823\
  Data File : BF135502.D                                          
  Acq On    : 28 Sep 2023  19:39
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4606‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Tridecane                       Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.510   16.68 ng        1188050   Acenaphthene‐d10            9.786

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tridecane                           184 C13H28         000629‐50‐5 72
 2 Pentadecane, 7‐methyl‐              226 C16H34         006165‐40‐8 64
 3 Pentadecane                         212 C15H32         000629‐62‐9 64
 4 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 64
 5 Pentadecane, 2,6,10‐trimethyl‐      254 C18H38         003892‐00‐0 64

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1262 (9.510 min): BF135502.D\data.ms (-1260) (-)
57.1

85.1

159.1113.1 183.2 211.2

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

5000

m/z-->

Abundance #59026: Tridecane
57.0

85.029.0

184.0112.0 141.0

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

5000

m/z-->

Abundance #107232: Pentadecane, 7-methyl-
57.0

85.0
29.0

112.0
140.0

211.0168.0

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

5000

m/z-->

Abundance #90189: Pentadecane
57.0

85.0

29.0
113.0 141.0 212.0169.0

9.50

m/z  57.10  100.00%

9.50

m/z  43.10   75.77%

9.50

m/z  71.10   69.58%

9.50

m/z  85.10   36.05%

9.50

m/z  55.10   30.21%

8270‐BF091123.M Fri Sep 29 17:54:22 2023                                                      Page: 14

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
ETGI-327



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF092823\
  Data File : BF135502.D                                          
  Acq On    : 28 Sep 2023  19:39
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4606‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  Decahydro‐1,1,4a,5,6‐pentam...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.539    9.97 ng         710215   Acenaphthene‐d10            9.786

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Decahydro‐1,1,4a,5,6‐pentamethyl... 208 C15H28         080655‐44‐3 52
 2 3,5‐Octadiene, 4,5‐diethyl‐3,6‐d... 194 C14H26         061233‐79‐2 50
 3 1H‐Indene, octahydro‐2,2,4,4,7,7... 208 C15H28         054832‐83‐6 46
 4 4,6‐Heptadien‐2‐one, 3,6‐dimethy... 180 C12H20O        077822‐50‐5 30
 5 1‐(2‐[3‐(2‐Acetyloxiran‐2‐yl)‐1,... 236 C14H20O3       1010192‐75‐5 25

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1267 (9.539 min): BF135502.D\data.ms (-1265) (-)
57.1

193.2

109.1 165.1
137.1

221.2
265.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #85375: Decahydro-1,1,4a,5,6-pentamethylnaphthalene
193.0

123.0

95.0

55.0

151.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #69417: 3,5-Octadiene, 4,5-diethyl-3,6-dimethyl-
109.041.0 165.0

81.0

137.0 194.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #85382: 1H-Indene, octahydro-2,2,4,4,7,7-hexamethyl-, tr
193.0

69.0 123.0

41.0

96.0
152.0

9.50

m/z  57.10  100.00%

9.50

m/z  55.10   91.19%

9.50

m/z  41.10   84.86%

9.50

m/z 193.20   70.27%

9.50

m/z  43.10   58.99%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF092823\
  Data File : BF135502.D                                          
  Acq On    : 28 Sep 2023  19:39
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4606‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  unknown9.734                    Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.734   14.00 ng         997254   Acenaphthene‐d10            9.786

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 o‐Isobutyranisidide                 193 C11H15NO2      071182‐38‐2 27
 2 1,4‐Hexadiene, 2,3,4,5‐tetramethyl‐ 138 C10H18         051504‐54‐2 18
 3 5‐Isopropyl‐2H‐pyrazole‐3‐carbal... 138 C7H10N2O       1000410‐48‐4 18
 4 o‐Fluoroacetophenone                138 C8H7FO         000445‐27‐2 18
 5 2(1H)‐Pyridinone, 1,3‐dimethyl‐     123 C7H9NO         006456‐92‐4 18

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1300 (9.734 min): BF135502.D\data.ms (-1297) (-)
55.1 123.1

83.1

193.2

152.1
222.3

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

5000

m/z-->

Abundance #67723: o-Isobutyranisidide
123.0

43.0
193.0

80.0
150.015.0

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

5000

m/z-->

Abundance #19500: 1,4-Hexadiene, 2,3,4,5-tetramethyl-
123.0

81.0

55.0

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

5000

m/z-->

Abundance #19800: 5-Isopropyl-2H-pyrazole-3-carbaldehyde
123.0

43.0

95.0
68.0

9.50 10.00

m/z  55.10  100.00%

9.50 10.00

m/z 123.10   86.57%

9.50 10.00

m/z  83.10   71.33%

9.50 10.00

m/z  41.10   65.46%

9.50 10.00

m/z  69.10   44.44%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF092823\
  Data File : BF135502.D                                          
  Acq On    : 28 Sep 2023  19:39
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4606‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 14  Benzo[e]pyrene                  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.280   21.32 ng         570765   Perylene‐d12               15.404

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzo[e]pyrene                      252 C20H12         000192‐97‐2 98
 2 Benzo[b]fluoranthene                252 C20H12         000205‐99‐2 97
 3 Benzo[k]fluoranthene                252 C20H12         000207‐08‐9 95
 4 Benzo[a]pyrene                      252 C20H12         000050‐32‐8 93
 5 Perylene                            252 C20H12         000198‐55‐0 91

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2243 (15.280 min): BF135502.D\data.ms (-2240) (-)
252.1

125.1
200.171.1 336.3 415.1 472.3

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #138554: Benzo[e]pyrene
252.0

125.0
200.074.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #138562: Benzo[b]fluoranthene
252.0

126.0

200.074.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #138565: Benzo[k]fluoranthene
252.0

126.0

69.0

15.00 15.50

m/z 252.10  100.00%

15.00 15.50

m/z 250.10   31.30%

15.00 15.50

m/z 253.10   20.29%

15.00 15.50

m/z 125.10   14.29%

15.00 15.50

m/z 126.00   13.49%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF092823\
  Data File : BF135502.D                                          
  Acq On    : 28 Sep 2023  19:39
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4606‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF091123.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
1‐Hexanol, 2‐et...   6.810     6.0  ng     238759   1   6.745  789091  20.0
Hexanoic acid, ...   7.434     6.0  ng     251134   2   8.022  840010  20.0
Camphor              7.769     2.5  ng     104663   2   8.022  840010  20.0
unknown8.310         8.310     3.3  ng     139693   2   8.022  840010  20.0
Sulfurous acid,...   8.445     6.2  ng     261111   2   8.022  840010  20.0
unknown8.557         8.557     4.8  ng     203749   2   8.022  840010  20.0
unknown8.904         8.904     4.4  ng     315612   3   9.786 1424450  20.0
Bicyclo[2.2.1]h...   9.010     5.4  ng     384865   3   9.786 1424450  20.0
Nonane, 3,7‐dim...   9.051    11.2  ng     800207   3   9.786 1424450  20.0
unknown9.486         9.486    14.5  ng    1031580   3   9.786 1424450  20.0
Tridecane            9.510    16.7  ng    1188050   3   9.786 1424450  20.0
Decahydro‐1,1,4...   9.539    10.0  ng     710215   3   9.786 1424450  20.0
unknown9.734         9.734    14.0  ng     997254   3   9.786 1424450  20.0
Benzo[e]pyrene      15.280    21.3  ng     570765   6  15.404  535355  20.0
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