
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF110625\
  Data File : BF144183.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  12:56
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3549‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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: BF144183.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.334   356  364  379 rBV2    9880     33698   3.78%   0.332%
  2   5.487   555  560  577 rBV   251276    356322  39.98%   3.508%
  3   5.816   611  616  632 rBV   116917    172618  19.37%   1.700%
  4   6.151   669  673  680 rBV    14070     18016   2.02%   0.177%
  5   6.498   727  732  752 rBV   328391    494875  55.53%   4.872%
 
  6   6.675   752  762  764 rVV    16796     24498   2.75%   0.241%
  7   6.704   764  767  775 rVV    14925     23795   2.67%   0.234%
  8   6.798   778  783  791 rVB    20602     31181   3.50%   0.307%
  9   6.869   791  795  806 rBV   302876    397246  44.58%   3.911%
 10   7.251   855  860  866 rBV    44445     72273   8.11%   0.712%
 
 11   7.434   884  891  905 rBV   201454    277447  31.13%   2.732%
 12   7.934   963  976  988 rBV   320047    891169 100.00%   8.774%
 13   8.157  1008 1014 1024 rVB   395294    528462  59.30%   5.203%
 14   8.239  1024 1028 1039 rBV2   14963     34321   3.85%   0.338%
 15   8.510  1069 1074 1081 rBV6    5431     13070   1.47%   0.129%
 
 16   8.586  1081 1087 1105 rVV3   35145     91086  10.22%   0.897%
 17   8.928  1141 1145 1149 rVB3   10195     14411   1.62%   0.142%
 18   9.075  1159 1170 1181 rBV   167524    275368  30.90%   2.711%
 19   9.228  1191 1196 1202 rVB   537076    659809  74.04%   6.496%
 20   9.663  1266 1270 1274 rBV5    7913     14899   1.67%   0.147%
 
 21   9.716  1274 1279 1293 rVV   306560    512097  57.46%   5.042%
 22   9.910  1307 1312 1317 rBV   492534    627044  70.36%   6.174%
 23  10.116  1343 1347 1353 rBV    86449    129362  14.52%   1.274%
 24  10.322  1379 1382 1387 rBV5   14311     23512   2.64%   0.231%
 25  10.627  1430 1434 1440 rBV    60171     90556  10.16%   0.892%
 
 26  10.704  1442 1447 1459 rBV   487222    887559  99.59%   8.739%
 27  11.010  1495 1499 1503 rBV    94233    179833  20.18%   1.771%
 28  11.404  1562 1566 1570 rBV   390508    527379  59.18%   5.192%
 29  11.445  1570 1573 1581 rVB2  134332    273869  30.73%   2.696%
 30  11.863  1641 1644 1652 rVB2  121994    234495  26.31%   2.309%
 
 31  11.927  1653 1655 1659 rVV2  131485    148771  16.69%   1.465%
 32  12.992  1832 1836 1842 rBV   598770    806752  90.53%   7.943%
 33  14.057  2013 2017 2024 rVB   319062    435599  48.88%   4.289%
 34  15.162  2202 2205 2212 rVB    49911     75342   8.45%   0.742%
 35  15.427  2247 2250 2256 rVB3   22762     33227   3.73%   0.327%
 
 36  15.539  2263 2269 2280 rVB   336697    548960  61.60%   5.405%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF110625\
  Data File : BF144183.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  12:56
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3549‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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  15.992  2342 2346 2353 rVB2   19032     33867   3.80%   0.333%
 38  16.251  2383 2390 2402 rBV4   49541    133908  15.03%   1.318%
 39  17.456  2590 2595 2604 rBV4   10522     30068   3.37%   0.296%
 
 
                        Sum of corrected areas:    10156764
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF110625\
  Data File : BF144183.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  12:56
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3549‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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

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
0

200000

400000

600000

800000

1000000

Time-->

Abundance TIC: BF144183.D\data.ms
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 5.816
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8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50 12.00 12.50 13.00
0

200000

400000

600000

800000

1000000

Time-->

Abundance TIC: BF144183.D\data.ms
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 8.157

 8.239  8.510
 8.586  8.928

 9.075

 9.228

 9.663

 9.716

 9.910

10.116
10.322

10.627

10.704

11.010

11.404

11.445

11.863
11.927

12.992

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

200000

400000
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Abundance TIC: BF144183.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF110625\
  Data File : BF144183.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  12:56
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3549‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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  1‐Octanol                       Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.251    3.64 ng          72273   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.875

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Octanol                           130 C8H18O         000111‐87‐5 86
 2 1‐Hexene                             84 C6H12          000592‐41‐6 52
 3 Cyclopropane, 1‐ethyl‐2‐methyl‐,...  84 C6H12          019781‐68‐1 50
 4 1‐Pentene, 2‐methyl‐                 84 C6H12          000763‐29‐1 46
 5 Cyanic acid, propyl ester            85 C4H7NO         001768‐36‐1 43

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110

5000

m/z-->

Abundance Scan 860 (7.251 min): BF144183.D\data.ms (-855) (-)
56.141.0

69.1

84.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110

5000

m/z-->

Abundance #15647: 1-Octanol
56.0

41.0

70.0
84.0

29.0

97.0 112.015.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110

5000

m/z-->

Abundance #1639: 1-Hexene
56.041.0

27.0 84.069.0

15.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110

5000

m/z-->

Abundance #1711: Cyclopropane, 1-ethyl-2-methyl-, cis-
41.0 55.0

69.027.0
84.0

15.0

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  56.10  100.00%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  55.10   96.52%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  41.05   96.09%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  43.05   70.48%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  69.10   57.93%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF110625\
  Data File : BF144183.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  12:56
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3549‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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  Octanoic acid                   Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.934   33.73 ng         891169   Naphthalene‐d8              8.157

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octanoic acid                       144 C8H16O2        000124‐07‐2 90
 2 Propanedioic acid, propyl‐          146 C6H10O4        000616‐62‐6 50
 3 Butanoic acid, 3‐methyl‐            102 C5H10O2        000503‐74‐2 50
 4 Hexanoic acid                       116 C6H12O2        000142‐62‐1 49
 5 3‐Methyl‐hexanoic acid              130 C7H14O2        1000365‐65‐4 47

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance Scan 976 (7.934 min): BF144183.D\data.ms (-963) (-)
60.0

43.0

101.185.1

129.1

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #24060: Octanoic acid
60.0

43.0 101.0
85.0

27.0
144.0127.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #25222: Propanedioic acid, propyl-
60.044.0

27.0

87.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #4827: Butanoic acid, 3-methyl-
60.0

43.0

27.0 87.0

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  60.00  100.00%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  73.10   73.74%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  43.05   54.36%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  41.05   51.85%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  55.10   40.31%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF110625\
  Data File : BF144183.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  12:56
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3549‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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  1‐Nonanol                       Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.586    3.45 ng          91086   Naphthalene‐d8              8.157

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Decanol                           158 C10H22O        000112‐30‐1 91
 2 1‐Nonanol                           144 C9H20O         000143‐08‐8 91
 3 Cyclopropane, 1‐methyl‐2‐octyl‐     168 C12H24         037617‐26‐8 86
 4 Cyclooctane                         112 C8H16          000292‐64‐8 74
 5 Cycloheptane                         98 C7H14          000291‐64‐5 74

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance Scan 1087 (8.586 min): BF144183.D\data.ms (-1081) (-)
55.0

83.1

112.1

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #34585: 1-Decanol
43.0

70.0

97.0

140.025.0 119.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #24382: 1-Nonanol
56.0

83.0
29.0

126.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #43581: Cyclopropane, 1-methyl-2-octyl-
56.0

83.0
29.0

111.0 168.0140.0

8.20 8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  55.05  100.00%

8.20 8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  56.10   96.74%

8.20 8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  41.00   92.72%

8.20 8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  43.00   91.40%

8.20 8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  70.10   76.49%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF110625\
  Data File : BF144183.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  12:56
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3549‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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  5  n‐Decanoic acid                 Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.075    8.78 ng         275368   Acenaphthene‐d10            9.910

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 91
 2 Decanoic acid, silver(1+) salt      278 C10H19AgO2     013126‐67‐5 50
 3 Nonanoic acid                       158 C9H18O2        000112‐05‐0 50
 4 Methyl‐.alpha.‐d‐ribofuranoside     164 C6H12O5        1000129‐83‐1 43
 5 Hexanoic acid                       116 C6H12O2        000142‐62‐1 43

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance Scan 1170 (9.075 min): BF144183.D\data.ms (-1159) (-)
60.0

129.1

172.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #46965: n-Decanoic acid
60.0

129.0

172.015.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #170061: Decanoic acid, silver(1+) salt
73.0

155.0

29.0

387.0217.0 279.0 330.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #35296: Nonanoic acid
60.0

115.0

158.018.0

8.80 9.00 9.20 9.40

m/z  60.00  100.00%

8.80 9.00 9.20 9.40

m/z  73.10   93.10%

8.80 9.00 9.20 9.40

m/z  41.00   67.49%

8.80 9.00 9.20 9.40

m/z  43.05   62.30%

8.80 9.00 9.20 9.40

m/z  55.05   53.89%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF110625\
  Data File : BF144183.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  12:56
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3549‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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  1‐Decene                        Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.716   16.33 ng         512097   Acenaphthene‐d10            9.910

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Decene                            140 C10H20         000872‐05‐9 94
 2 Cyclooctane, 1,2‐dimethyl‐          140 C10H20         013151‐94‐5 94
 3 Cyclopropane, nonyl‐                168 C12H24         074663‐85‐7 87
 4 1‐Undecanol                         172 C11H24O        000112‐42‐5 86
 5 Cyclopropane, 1‐methyl‐2‐octyl‐     168 C12H24         037617‐26‐8 72

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance Scan 1279 (9.716 min): BF144183.D\data.ms (-1274) (-)
55.0

83.0

111.1
140.2

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #20642: 1-Decene
55.0

83.0

29.0

111.0
140.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #20716: Cyclooctane, 1,2-dimethyl-
55.0

29.0 83.0
111.0 140.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #43499: Cyclopropane, nonyl-
55.0

83.0
29.0

111.0
140.0 168.0

9.50 10.00

m/z  55.05  100.00%

9.50 10.00

m/z  43.05   90.50%

9.50 10.00

m/z  41.05   87.60%

9.50 10.00

m/z  69.10   73.44%

9.50 10.00

m/z  56.05   69.98%

8270‐BF110525.M Fri Nov 07 01:54:58 2025                                                      Page: 8
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF110625\
  Data File : BF144183.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  12:56
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3549‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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  Dodecanoic acid                 Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.116    4.13 ng         129362   Acenaphthene‐d10            9.910

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 91
 2 Nonanoic acid                       158 C9H18O2        000112‐05‐0 86
 3 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 64
 4 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 53
 5 Octanoic acid                       144 C8H16O2        000124‐07‐2 49

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 1347 (10.116 min): BF144183.D\data.ms (-1343) (-)
60.0

129.185.1 157.2

200.2107.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #75713: Dodecanoic acid
73.0

43.0

129.0
200.0157.0

101.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #35300: Nonanoic acid
60.0

115.0

87.029.0
158.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #60690: Undecanoic acid
60.0

29.0
129.0

87.0

157.0 186.0

10.00 10.50

m/z  60.00  100.00%

10.00 10.50

m/z  73.00   93.77%

10.00 10.50

m/z  43.05   78.30%

10.00 10.50

m/z  41.00   72.03%

10.00 10.50

m/z  55.05   53.09%

8270‐BF110525.M Fri Nov 07 01:55:01 2025                                                      Page: 9
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF110625\
  Data File : BF144183.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  12:56
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3549‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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  Benzophenone                    Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.628    2.89 ng          90556   Acenaphthene‐d10            9.910

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 97
 2 Phenyl 3‐pyridyl ketone             183 C12H9NO        005424‐19‐1 47
 3 N‐Methoxy‐N‐methylbenzamide         165 C9H11NO2       006919‐61‐5 45
 4 Acetophenone, 2‐chloro‐             154 C8H7ClO        000532‐27‐4 45
 5 Benzoylformic acid                  150 C8H6O3         000611‐73‐4 45

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance Scan 1434 (10.627 min): BF144183.D\data.ms (-1430) (-)
105.1

182.1
77.0

51.0

152.1 207.2232.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #56925: Benzophenone
105.0

77.0 182.0

51.0

152.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #57927: Phenyl 3-pyridyl ketone
105.0 183.0

77.0

51.0

154.026.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #40879: N-Methoxy-N-methylbenzamide
105.0

77.0

51.0

165.015.0 134.0

10.50 11.00

m/z 105.05  100.00%

10.50 11.00

m/z 182.10   66.80%

10.50 11.00

m/z  77.05   59.83%

10.50 11.00

m/z  51.00   28.93%

10.50 11.00

m/z 181.10   10.65%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF110625\
  Data File : BF144183.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  12:56
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3549‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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  Heptadecane                     Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.010    6.82 ng         179833   Phenanthrene‐d10           11.404

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptadecane                         240 C17H36         000629‐78‐7 90
 2 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 90
 3 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 90
 4 Tridecane                           184 C13H28         000629‐50‐5 87
 5 Dodecane                            170 C12H26         000112‐40‐3 87

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1499 (11.010 min): BF144183.D\data.ms (-1495) (-)
57.1

99.1
140.2 225.2183.1

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #123959: Heptadecane
57.0

99.0
141.0 240.0182.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #287977: Heptacosane
57.0

99.0
141.0 183.0 225.0 267.0 380.0323.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #107216: Hexadecane
57.0

99.0
141.0 226.0183.0

11.00

m/z  57.10  100.00%

11.00

m/z  71.10   64.67%

11.00

m/z  43.10   62.73%

11.00

m/z  85.10   39.31%

11.00

m/z  41.00   29.61%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF110625\
  Data File : BF144183.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  12:56
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3549‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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  Tridecane                       Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.863    8.89 ng         234495   Phenanthrene‐d10           11.404

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tridecane                           184 C13H28         000629‐50‐5 90
 2 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 80
 3 Hexadecane, 7,9‐dimethyl‐           254 C18H38         021164‐95‐4 80
 4 Pentadecane                         212 C15H32         000629‐62‐9 72
 5 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 72

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance Scan 1644 (11.863 min): BF144183.D\data.ms (-1641) (-)
57.1

97.1
126.2 196.2 227.2157.1 267.4

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #59029: Tridecane
57.0

27.0 99.0 184.0141.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #158597: Nonadecane
57.0

99.0
27.0 141.0 268.0183.0 225.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #141075: Hexadecane, 7,9-dimethyl-
57.0

155.0126.097.0 239.0197.0

11.50 12.00

m/z  57.10  100.00%

11.50 12.00

m/z  71.10   71.54%

11.50 12.00

m/z  43.10   58.33%

11.50 12.00

m/z  85.10   37.00%

11.50 12.00

m/z  41.00   35.06%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF110625\
  Data File : BF144183.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  12:56
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3549‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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 12  Tetracosane                     Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.163    2.74 ng          75342   Perylene‐d12               15.539

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 91
 2 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 87
 3 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 86
 4 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 86
 5 Dodecane, 2‐methyl‐                 184 C13H28         001560‐97‐0 86

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance Scan 2205 (15.162 min): BF144183.D\data.ms (-2202) (-)
57.1

99.2
141.2 211.2 267.1

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #246481: Tetracosane
57.0

99.0
141.0 183.0 338.0225.0 267.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #194590: Heneicosane
57.0

99.0

141.0 183.0 296.0225.015.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #141056: Octadecane
57.0

99.0
141.0 254.0183.0

15.00 15.50

m/z  57.10  100.00%

15.00 15.50

m/z  71.10   64.72%

15.00 15.50

m/z  43.10   62.67%

15.00 15.50

m/z  85.10   46.51%

15.00 15.50

m/z  41.00   24.48%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF110625\
  Data File : BF144183.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  12:56
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3549‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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 13  9‐Octadecenoic acid, (E)‐       Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.251    4.88 ng         133908   Perylene‐d12               15.539

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9‐Octadecenoic acid, (E)‐           282 C18H34O2       000112‐79‐8 93
 2 6‐Octadecenoic acid, (Z)‐           282 C18H34O2       000593‐39‐5 89
 3 cis‐Vaccenic acid                   282 C18H34O2       000506‐17‐2 86
 4 Oleic Acid                          282 C18H34O2       000112‐80‐1 83
 5 11‐Octadecenoic acid, methyl ester  296 C19H36O2       052380‐33‐3 81

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance Scan 2390 (16.251 min): BF144183.D\data.ms (-2383) (-)
55.0

97.0

264.3

152.1
221.2 360.1

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #176224: 9-Octadecenoic acid, (E)-
55.0

97.0

264.0137.0
180.0 222.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #176219: 6-Octadecenoic acid, (Z)-
55.0

97.0

264.0

137.0 222.0180.0
15.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #176209: cis-Vaccenic acid
55.0

97.0

264.0137.0 180.0 222.015.0

16.00 16.50

m/z  55.00  100.00%

16.00 16.50

m/z  43.00   98.61%

16.00 16.50

m/z  57.10   96.92%

16.00 16.50

m/z  69.10   69.69%

16.00 16.50

m/z  41.05   53.94%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF110625\
  Data File : BF144183.D                                          
  Acq On    : 06 Nov 2025  12:56
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q3549‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
1‐Octanol            7.251     3.6  ng      72273   1   6.875  397246  20.0
Octanoic acid        7.934    33.7  ng     891169   2   8.157  528462  20.0
1‐Nonanol            8.586     3.5  ng      91086   2   8.157  528462  20.0
n‐Decanoic acid      9.075     8.8  ng     275368   3   9.910  627044  20.0
1‐Decene             9.716    16.3  ng     512097   3   9.910  627044  20.0
Dodecanoic acid     10.116     4.1  ng     129362   3   9.910  627044  20.0
Benzophenone        10.628     2.9  ng      90556   3   9.910  627044  20.0
Heptadecane         11.010     6.8  ng     179833   4  11.404  527379  20.0
Tridecane           11.863     8.9  ng     234495   4  11.404  527379  20.0
Tetracosane         15.163     2.7  ng      75342   6  15.539  548960  20.0
9‐Octadecenoic ...  16.251     4.9  ng     133908   6  15.539  548960  20.0
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