
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012325\
  Data File : BF141251.D                                          
  Acq On    : 23 Jan 2025  15:49
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1154‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   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‐BF011025.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF141251.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.234    17   24   29 rBV   334919    564028   8.57%   1.696%
  2   5.004   481  495  501 rBV   186683    293236   4.45%   0.882%
  3   5.416   557  565  571 rBV  1791700   2509831  38.13%   7.548%
  4   6.087   670  679  684 rBV  2815179   3614854  54.91%  10.871%
  5   6.251   699  707  712 rBV   277673    437642   6.65%   1.316%
 
  6   6.345   713  723  728 rBV   268265    577556   8.77%   1.737%
  7   6.440   732  739  743 rBV  1602413   2488100  37.80%   7.482%
  8   6.698   777  783  786 rBV   543960   1116047  16.95%   3.356%
  9   6.804   796  801  808 rVB   598740    762532  11.58%   2.293%
 10   6.881   808  814  816 rBV   270405    408931   6.21%   1.230%
 
 11   6.922   816  821  832 rVB5  569790   1278428  19.42%   3.845%
 12   7.210   862  870  877 rBV2  371251    695748  10.57%   2.092%
 13   7.363   887  896  901 rBV2 1237512   2112053  32.08%   6.351%
 14   7.581   907  933  938 rBV  1362023   6582720 100.00%  19.796%
 15   7.622   938  940  945 rVV   359789    452103   6.87%   1.360%
 
 16   7.675   945  949  954 rVB2  189023    268319   4.08%   0.807%
 17   7.845   972  978  982 rVB4  230129    428110   6.50%   1.287%
 18   7.998   999 1004 1008 rBV   410211    559606   8.50%   1.683%
 19   8.087  1013 1019 1021 rBV2  738255   1123357  17.07%   3.378%
 20   8.116  1021 1024 1028 rVB  1504143   1850584  28.11%   5.565%
 
 21   8.234  1039 1044 1051 rBV   278596    601734   9.14%   1.810%
 22   8.386  1066 1070 1073 rBV6  161972    259470   3.94%   0.780%
 23   8.475  1081 1085 1088 rBV3  202915    316421   4.81%   0.952%
 24   8.592  1102 1105 1108 rBV3  168521    234704   3.57%   0.706%
 25   9.169  1199 1203 1207 rBV  1809015   2404983  36.53%   7.232%
 
 26   9.251  1214 1217 1221 rBV4  829322   1311895  19.93%   3.945%
 
 
                        Sum of corrected areas:    33252992
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012325\
  Data File : BF141251.D                                          
  Acq On    : 23 Jan 2025  15:49
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1154‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011025.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

5000000

   1e+07

 1.5e+07

Time-->

Abundance TIC: BF141251.D\data.ms

 2.234  5.004

 5.416
 6.087

 6.251 6.345

 6.440
 6.698 6.804 6.881 6.922  7.210

 7.363 7.581
7.6227.67

8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50 12.00 12.50 13.00
0

5000000

   1e+07

 1.5e+07

Time-->

Abundance TIC: BF141251.D\data.ms

7.845 7.998 8.087
 8.116

 8.234 8.386 8.475 8.592

 9.169 9.251

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

5000000

   1e+07

 1.5e+07

Time-->

Abundance TIC: BF141251.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012325\
  Data File : BF141251.D                                          
  Acq On    : 23 Jan 2025  15:49
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1154‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  1,3‐Dioxolane, 2,2‐dimethyl‐    Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.234   14.79 ng         564028   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.804

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,3‐Dioxolane, 2,2‐dimethyl‐        102 C5H10O2        002916‐31‐6 90
 2 Acetamide, N‐ethyl‐                  87 C4H9NO         000625‐50‐3 72
 3 N,N‐Dimethylacetamide                87 C4H9NO         000127‐19‐5 59
 4 2‐OXOPROPIONAMIDE                    87 C3H5NO2        000631‐66‐3 42
 5 Ethanol, 2,2'‐oxybis‐, diacetate    190 C8H14O5        000628‐68‐2 36

20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 24 (2.234 min): BF141251.D\data.ms (-17) (-)
43.0 87.1

72.1
59.1 101.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #4858: 1,3-Dioxolane, 2,2-dimethyl-
43.0 87.0

72.0
59.029.0 101.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #2108: Acetamide, N-ethyl-
30.0

43.0
87.0

72.0
59.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #2114: N,N-Dimethylacetamide
87.044.0

72.0

56.0

2.20 2.40 2.60

m/z  43.05  100.00%

2.20 2.40 2.60

m/z  87.10   87.14%

2.20 2.40 2.60

m/z  42.05   29.83%

2.20 2.40 2.60

m/z  72.10   16.97%

2.20 2.40 2.60

m/z  41.10   12.88%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012325\
  Data File : BF141251.D                                          
  Acq On    : 23 Jan 2025  15:49
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1154‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.004    7.69 ng         293236   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.804

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 72
 2 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 32
 3 Propane, 2‐methyl‐2‐(1‐methyleth... 116 C7H16O         017348‐59‐3 23
 4 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 12
 5 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 10

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 495 (5.004 min): BF141251.D\data.ms (-481) (-)
43.0

59.0

101.1

83.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

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

59.0

15.0 101.0
83.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

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

41.0

126.0 142.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #9539: Propane, 2-methyl-2-(1-methylethoxy)-
59.0

41.0
101.0

25.0

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  43.05  100.00%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.05   60.81%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.10   21.80%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.10   15.71%

4.60 4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.05    9.48%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012325\
  Data File : BF141251.D                                          
  Acq On    : 23 Jan 2025  15:49
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1154‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  .alpha.‐Pinene                  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.087   94.81 ng        3614850   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.804

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 .alpha.‐Pinene                      136 C10H16         000080‐56‐8 95
 2 trans‐.beta.‐Ocimene                136 C10H16         003779‐61‐1 94
 3 (+)‐3‐Carene                        136 C10H16         000498‐15‐7 91
 4 Tricyclo[2.2.1.0(2,6)]heptane, 1... 136 C10H16         000508‐32‐7 91
 5 .gamma.‐Terpinene                   136 C10H16         000099‐85‐4 91

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 679 (6.087 min): BF141251.D\data.ms (-670) (-)
93.1

77.1

41.0 121.1
136.162.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #18035: .alpha.-Pinene
93.0

77.0
41.0

121.0
136.0

58.026.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #18059: trans-.beta.-Ocimene
93.0

41.0
77.0

121.0
136.056.026.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #18015: (+)-3-Carene
93.0

77.0 121.0136.041.0

15.0 56.0

5.80 6.00 6.20 6.40

m/z  93.10  100.00%

5.80 6.00 6.20 6.40

m/z  91.10   44.47%

5.80 6.00 6.20 6.40

m/z  92.10   37.14%

5.80 6.00 6.20 6.40

m/z  77.10   31.59%

5.80 6.00 6.20 6.40

m/z  79.10   25.94%

8270‐BF011025.M Fri Jan 24 04:15:19 2025                                                      Page: 5

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
VNJ-220



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012325\
  Data File : BF141251.D                                          
  Acq On    : 23 Jan 2025  15:49
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1154‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Camphene                        Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.251   11.48 ng         437642   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.804

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Camphene                            136 C10H16         000079‐92‐5 94
 2 Bicyclo[2.2.1]heptane, 2,2‐dimet... 136 C10H16         005794‐04‐7 94
 3 1,3,6‐Heptatriene, 2,5,5‐trimethyl‐ 136 C10H16         029548‐02‐5 90
 4 Cyclohexene, 3‐methyl‐6‐(1‐methy... 136 C10H16         000586‐63‐0 80
 5 (+)‐4‐Carene                        136 C10H16         029050‐33‐7 74

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 707 (6.251 min): BF141251.D\data.ms (-699) (-)
93.1

121.1

79.0
107.141.0

65.1 136.1

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140
0

5000

m/z-->

Abundance #18002: Camphene
93.0

121.0

41.0
79.0

107.0
27.0

136.055.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140
0

5000

m/z-->

Abundance #18256: Bicyclo[2.2.1]heptane, 2,2-dimethyl-3-methylene
93.0

121.0

41.0 79.0
107.0

136.0
55.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140
0

5000

m/z-->

Abundance #18133: 1,3,6-Heptatriene, 2,5,5-trimethyl-
93.0

121.079.0
41.0

107.0
55.027.0

136.0

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  93.10  100.00%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z 121.10   61.29%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  79.05   36.17%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  91.10   34.02%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  67.05   28.48%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012325\
  Data File : BF141251.D                                          
  Acq On    : 23 Jan 2025  15:49
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1154‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Ethanol, 2,2'‐oxybis‐           Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.345   15.15 ng         577556   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.804

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethanol, 2,2'‐oxybis‐               106 C4H10O3        000111‐46‐6 83
 2 2‐Butanol, 3‐methyl‐                 88 C5H12O         000598‐75‐4 42
 3 2‐Hydrazinoethanol                   76 C2H8N2O        000109‐84‐2 9 
 4 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 9 
 5 Ethanol, 2‐methoxy‐                  76 C3H8O2         000109‐86‐4 9 

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 723 (6.345 min): BF141251.D\data.ms (-713) (-)
45.0

75.0

105.0 143.1 207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #5614: Ethanol, 2,2'-oxybis-
45.0

75.0

19.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #2377: 2-Butanol, 3-methyl-
45.0

73.0
15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #1058: 2-Hydrazinoethanol
45.0

76.018.0

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  45.05  100.00%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  75.05   25.53%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  43.05   12.54%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  76.10   12.32%

6.00 6.20 6.40 6.60

m/z  44.05    9.15%

8270‐BF011025.M Fri Jan 24 04:15:21 2025                                                      Page: 7

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
VNJ-220



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012325\
  Data File : BF141251.D                                          
  Acq On    : 23 Jan 2025  15:49
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1154‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  2,5‐Hexanediol                  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.698   29.27 ng        1116050   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.804

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,5‐Hexanediol                      118 C6H14O2        002935‐44‐6 83
 2 Oxetane, 2,3,4‐trimethyl‐           100 C6H12O         053778‐61‐3 53
 3 Furan, tetrahydro‐2,5‐dimethyl‐     100 C6H12O         001003‐38‐9 47
 4 4‐Penten‐2‐ol, 4‐methyl‐            100 C6H12O         002004‐67‐3 42
 5 Hexane, 3,4‐dimethyl‐               114 C8H18          000583‐48‐2 38

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 783 (6.698 min): BF141251.D\data.ms (-777) (-)
56.1

41.1
85.1

107.0 143.1

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #10015: 2,5-Hexanediol
56.0

41.0
85.0

19.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #4393: Oxetane, 2,3,4-trimethyl-
56.0

41.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #4438: Furan, tetrahydro-2,5-dimethyl-
56.0

41.0
85.0

100.0
26.0

6.40 6.60 6.80 7.00

m/z  56.10  100.00%

6.40 6.60 6.80 7.00

m/z  45.10   82.28%

6.40 6.60 6.80 7.00

m/z  41.10   50.77%

6.40 6.60 6.80 7.00

m/z  43.00   43.05%

6.40 6.60 6.80 7.00

m/z  85.10   42.47%

8270‐BF011025.M Fri Jan 24 04:15:21 2025                                                      Page: 8

Instrument :
BNA_F
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VNJ-220



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012325\
  Data File : BF141251.D                                          
  Acq On    : 23 Jan 2025  15:49
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1154‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Hexanoic acid, 2‐ethyl‐         Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.581  117.20 ng        6582720   Naphthalene‐d8              8.087

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexanoic acid, 2‐ethyl‐             144 C8H16O2        000149‐57‐5 90
 2 2‐Ethyl‐4‐methylpentanoic acid      144 C8H16O2        000108‐81‐6 72
 3 Heptanoic acid, 2‐ethyl‐            158 C9H18O2        003274‐29‐1 53
 4 Methyl‐2,3,4‐‐tri‐O‐methyl.alpha... 220 C10H20O5       003253‐23‐4 50
 5 Diisopropanolamine                  133 C6H15NO2       000110‐97‐4 43

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 933 (7.581 min): BF141251.D\data.ms (-907) (-)
73.0

116.1
355.0267.0153.135.9

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #24100: Hexanoic acid, 2-ethyl-
88.0

41.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #24164: 2-Ethyl-4-methylpentanoic acid
73.0

27.0
116.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #35335: Heptanoic acid, 2-ethyl-
88.0

41.0

158.0

7.20 7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  73.00  100.00%

7.20 7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  88.05   81.07%

7.20 7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  41.10   35.05%

7.20 7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  57.10   32.81%

7.20 7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  55.10   23.29%

8270‐BF011025.M Fri Jan 24 04:15:22 2025                                                      Page: 9

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
VNJ-220



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012325\
  Data File : BF141251.D                                          
  Acq On    : 23 Jan 2025  15:49
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1154‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Fenchol                         Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.622    8.05 ng         452103   Naphthalene‐d8              8.087

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Fenchol                             154 C10H18O        001632‐73‐1 50
 2 Fenchol, exo‐                       154 C10H18O        022627‐95‐8 37
 3 Pentanedioic acid, dimethyl ester   160 C7H12O4        001119‐40‐0 25
 4 Bicyclo[2.2.1]heptan‐2‐ol, 1,3,3... 196 C12H20O2       076109‐40‐5 17
 5 Butanedioic acid, methyl‐, dimet... 160 C7H12O4        001604‐11‐1 14

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 940 (7.622 min): BF141251.D\data.ms (-938) (-)
81.1

59.0
100.141.1

129.1

151.1

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #30905: Fenchol
81.0

43.0
111.0

139.063.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #30965: Fenchol, exo-
81.0

43.0

111.0
139.063.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #36503: Pentanedioic acid, dimethyl ester
59.0

15.0 100.0

129.0
41.0

7.20 7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  81.10  100.00%

7.20 7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  80.10   57.97%

7.20 7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  59.00   52.50%

7.20 7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  43.10   44.67%

7.20 7.40 7.60 7.80 8.00

m/z 100.10   40.02%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012325\
  Data File : BF141251.D                                          
  Acq On    : 23 Jan 2025  15:49
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1154‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Hexanoic acid, 3,5,5‐trimet...  Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.675    4.78 ng         268319   Naphthalene‐d8              8.087

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexanoic acid, 3,5,5‐trimethyl‐     158 C9H18O2        003302‐10‐1 86
 2 3,3‐Dimethylheptanoic acid          158 C9H18O2        067061‐30‐7 78
 3 Hexanoyl chloride, 3,5,5‐trimethyl‐ 176 C9H17ClO       036727‐29‐4 42
 4 6,6‐Dimethylheptanoic acid          158 C9H18O2        015898‐92‐7 37
 5 4,4‐Dimethyl‐2‐pentanol, chlorod... 228 C9H15ClF2O2    1000376‐27‐0 32

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 949 (7.675 min): BF141251.D\data.ms (-945) (-)
57.1

83.1

149.1103.139.1 125.1

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #35399: Hexanoic acid, 3,5,5-trimethyl-
57.0

83.0

29.0
103.0

125.0143.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #35349: 3,3-Dimethylheptanoic acid
57.0

83.0

103.029.0
125.0143.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #51494: Hexanoyl chloride, 3,5,5-trimethyl-
57.0

83.0

39.0 141.0 161.015.0 107.0

7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  57.10  100.00%

7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  83.10   48.21%

7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  41.10   35.86%

7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  56.10   22.25%

7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  60.00   18.16%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012325\
  Data File : BF141251.D                                          
  Acq On    : 23 Jan 2025  15:49
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1154‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  endo‐Borneol                    Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.998    9.96 ng         559606   Naphthalene‐d8              8.087

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 endo‐Borneol                        154 C10H18O        000507‐70‐0 90
 2 Bicyclo[2.2.1]heptan‐2‐ol, 1,7,7... 154 C10H18O        000464‐45‐9 87
 3 1,4‐Pentadiene, 2,3,3‐trimethyl‐    110 C8H14          000756‐02‐5 64
 4 1,4‐Pentadiene, 2,3,4‐trimethyl‐    110 C8H14          072014‐90‐5 64
 5 Perilla ketone                      166 C10H14O2       000553‐84‐4 59

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1004 (7.998 min): BF141251.D\data.ms (-999) (-)
95.1

41.1 67.1
121.1139.1 166.2

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #30954: endo-Borneol
95.0

41.0
67.0 139.0121.0

18.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #31308: Bicyclo[2.2.1]heptan-2-ol, 1,7,7-trimethyl-, (1S-en
95.0

41.0
139.067.0 121.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #6791: 1,4-Pentadiene, 2,3,3-trimethyl-
95.0

67.0
41.0

7.60 7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  95.10  100.00%

7.60 7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  41.10   17.26%

7.60 7.80 8.00 8.20 8.40

m/z 110.10   15.03%

7.60 7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  55.10   12.66%

7.60 7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  67.10   12.66%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012325\
  Data File : BF141251.D                                          
  Acq On    : 23 Jan 2025  15:49
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1154‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Triethylene glycol              Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.234   10.71 ng         601734   Naphthalene‐d8              8.087

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Triethylene glycol                  150 C6H14O4        000112‐27‐6 90
 2 Tetraethylene glycol                194 C8H18O5        000112‐60‐7 72
 3 Propane, 2‐ethoxy‐                   88 C5H12O         000625‐54‐7 42
 4 Formic acid, 1‐methylpropyl ester   102 C5H10O2        000589‐40‐2 42
 5 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 42

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1044 (8.234 min): BF141251.D\data.ms (-1039) (-)
45.1

89.0
123.169.1 151.2 179.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #27985: Triethylene glycol
45.0

89.0
119.019.0 70.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #69770: Tetraethylene glycol
45.0

89.0
133.025.0 163.070.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #2374: Propane, 2-ethoxy-
45.0

73.0

26.0

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  45.10  100.00%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  89.05   14.20%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  58.10   11.69%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  75.10    8.54%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  44.05    7.55%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012325\
  Data File : BF141251.D                                          
  Acq On    : 23 Jan 2025  15:49
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1154‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  unknown8.386                    Concentration Rank 14

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.386    4.62 ng         259470   Naphthalene‐d8              8.087

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Decane, 1,10‐dibromo‐               298 C10H20Br2      004101‐68‐2 25
 2 3‐Amino‐5‐(furan‐2‐yl)cyclohex‐2... 177 C10H11NO2      090921‐87‐2 22
 3 4‐tert‐Butyl‐2,6‐dimethylphenol,... 192 C13H20O        092100‐74‐8 15
 4 Benzaldehyde diisopentyl acetal     264 C17H28O2       1010431‐61‐7 12
 5 trans‐.beta.‐Ionone                 192 C13H20O        000079‐77‐6 10

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1070 (8.386 min): BF141251.D\data.ms (-1066) (-)
57.1

177.2

83.1

121.1
145.1

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

5000

m/z-->

Abundance #195865: Decane, 1,10-dibromo-
55.0

83.0
27.0

137.0

109.0 163.0 219.0

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

5000

m/z-->

Abundance #51696: 3-Amino-5-(furan-2-yl)cyclohex-2-en-1-one
83.0

177.0
55.0

148.029.0 120.0

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

5000

m/z-->

Abundance #66908: 4-tert-Butyl-2,6-dimethylphenol, methyl ether
177.0

137.0
91.0

41.0 65.015.0 114.0

8.00 8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  57.10  100.00%

8.00 8.20 8.40 8.60 8.80

m/z 177.15   72.02%

8.00 8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  55.10   56.35%

8.00 8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  41.10   54.81%

8.00 8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  83.10   50.74%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012325\
  Data File : BF141251.D                                          
  Acq On    : 23 Jan 2025  15:49
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1154‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  unknown8.475                    Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.475    5.63 ng         316421   Naphthalene‐d8              8.087

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,6‐Heptadienal, 2,4‐dimethyl‐      138 C9H14O         085136‐08‐9 44
 2 Methoxy(methyl)chlorosilane         110 C2H7ClOSi      018151‐27‐4 25
 3 Neral                               152 C10H16O        000106‐26‐3 25
 4 Propionic acid, 2‐(m‐tolyloxy)‐     180 C10H12O3       025140‐95‐8 18
 5 Benzenepropanol, 4‐methoxy‐.gamm... 180 C11H16O2       018229‐94‐2 18

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1085 (8.475 min): BF141251.D\data.ms (-1081) (-)
55.1 109.1

135.1
165.2

83.1

194.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #20210: 2,6-Heptadienal, 2,4-dimethyl-
109.043.0

69.0

138.018.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #6361: Methoxy(methyl)chlorosilane
109.0

79.0
45.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #29034: Neral
41.0

69.0

94.0

119.0
152.015.0

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  55.10  100.00%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z 109.10   95.99%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  41.10   86.05%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z 135.05   81.94%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  43.10   73.51%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012325\
  Data File : BF141251.D                                          
  Acq On    : 23 Jan 2025  15:49
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1154‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 14  Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrah...  Concentration Rank 15

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.592    4.18 ng         234704   Naphthalene‐d8              8.087

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐... 146 C11H14         001680‐51‐9 86
 2 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐... 146 C11H14         002809‐64‐5 55
 3 3‐Tetradecyne                       194 C14H26         060212‐32‐0 30
 4 2,3,4,5,6,7‐Hexahydro‐1H‐cyclope... 146 C11H14         1010189‐31‐0 25
 5 cis,trans‐1,6‐Dimethylspiro[4.5]... 166 C12H22         1000111‐72‐3 18

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1105 (8.592 min): BF141251.D\data.ms (-1102) (-)
131.195.1 165.2

41.1 67.1

191.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #25050: Naphthalene, 1,2,3,4-tetrahydro-6-methyl-
131.0

39.0 91.0
15.0

63.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #25048: Naphthalene, 1,2,3,4-tetrahydro-5-methyl-
131.0

105.0

39.0 77.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #69379: 3-Tetradecyne
67.0

109.043.0

165.0138.0 194.0

8.20 8.40 8.60 8.80 9.00

m/z 131.05  100.00%

8.20 8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  95.10   95.43%

8.20 8.40 8.60 8.80 9.00

m/z 165.20   89.81%

8.20 8.40 8.60 8.80 9.00

m/z 118.05   82.74%

8.20 8.40 8.60 8.80 9.00

m/z 109.10   77.52%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012325\
  Data File : BF141251.D                                          
  Acq On    : 23 Jan 2025  15:49
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1154‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 15  unknown9.251                    Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.251   20.00 ng        1311900   Acenaphthene‐d10            9.857

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐cyclohexylidene‐3... 222 C15H26O        313253‐65‐5 38
 2 Decahydro‐1,1,4a,5,6‐pentamethyl... 208 C15H28         080655‐44‐3 38
 3 Oxalic acid, allyl hexadecyl ester  354 C21H38O4       1000309‐24‐4 38
 4 Oxalic acid, allyl pentadecyl ester 340 C20H36O4       1000309‐24‐3 30
 5 Oxalic acid, cyclobutyl hexadecy... 368 C22H40O4       1000309‐70‐6 30

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1217 (9.251 min): BF141251.D\data.ms (-1214) (-)
57.1 193.2

123.185.1

161.1 222.2

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

5000

m/z-->

Abundance #101995: 2-Pentanone, 4-cyclohexylidene-3,3-diethyl-
193.0

55.0
109.0

27.0 137.082.0 165.0 222.0

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 #263801: Oxalic acid, allyl hexadecyl ester
41.0

71.0

111.0
269.0139.0

9.00 9.20 9.40 9.60

m/z  57.10  100.00%

9.00 9.20 9.40 9.60

m/z 193.20   83.84%

9.00 9.20 9.40 9.60

m/z  41.10   81.43%

9.00 9.20 9.40 9.60

m/z  55.10   79.05%

9.00 9.20 9.40 9.60

m/z  43.10   76.77%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF012325\
  Data File : BF141251.D                                          
  Acq On    : 23 Jan 2025  15:49
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1154‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF011025.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
1,3‐Dioxolane, ...   2.234    14.8  ng     564028   1   6.804  762532  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   5.004     7.7  ng     293236   1   6.804  762532  20.0
.alpha.‐Pinene       6.087    94.8  ng    3614850   1   6.804  762532  20.0
Camphene             6.251    11.5  ng     437642   1   6.804  762532  20.0
Ethanol, 2,2'‐o...   6.345    15.2  ng     577556   1   6.804  762532  20.0
2,5‐Hexanediol       6.698    29.3  ng    1116050   1   6.804  762532  20.0
Hexanoic acid, ...   7.581   117.2  ng    6582720   2   8.087 1123360  20.0
Fenchol              7.622     8.1  ng     452103   2   8.087 1123360  20.0
Hexanoic acid, ...   7.675     4.8  ng     268319   2   8.087 1123360  20.0
endo‐Borneol         7.998    10.0  ng     559606   2   8.087 1123360  20.0
Triethylene glycol   8.234    10.7  ng     601734   2   8.087 1123360  20.0
unknown8.386         8.386     4.6  ng     259470   2   8.087 1123360  20.0
unknown8.475         8.475     5.6  ng     316421   2   8.087 1123360  20.0
Naphthalene, 1,...   8.592     4.2  ng     234704   2   8.087 1123360  20.0
unknown9.251         9.251    20.0  ng    1311900   3   9.857 1311900  20.0
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