
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020325\
  Data File : BF141366.D                                          
  Acq On    : 03 Feb 2025  13:41
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1214‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   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‐BF012925.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF141366.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.587   419  424  430 rVB    30470     43966   1.17%   0.204%
  2   4.993   483  493  499 rBV2   29211     46455   1.24%   0.215%
  3   5.369   551  557  561 rBV2   97842    160352   4.28%   0.744%
  4   5.422   561  566  585 rVB   616082    855006  22.83%   3.965%
  5   6.045   667  672  679 rBV    29888     39937   1.07%   0.185%
 
  6   6.440   733  739  755 rVB   373032    543007  14.50%   2.518%
  7   6.792   794  799  804 rBV   402820    499637  13.34%   2.317%
  8   7.357   888  895  900 rBV  1516709   2047652  54.68%   9.496%
  9   7.675   944  949  957 rBV2   27651     37879   1.01%   0.176%
 10   8.075  1012 1017 1022 rBV   568033    703298  18.78%   3.262%
 
 11   9.151  1194 1200 1205 rBV  2794587   3658216  97.68%  16.966%
 12   9.828  1310 1315 1320 rBV   649857    806614  21.54%   3.741%
 13  10.622  1444 1450 1457 rBV  1005298   1336128  35.68%   6.197%
 14  11.316  1563 1568 1573 rBV   670920    827536  22.10%   3.838%
 15  11.845  1649 1658 1691 rVB   578344   1188904  31.75%   5.514%
 
 16  12.557  1772 1779 1784 rBV3   30307     74421   1.99%   0.345%
 17  12.639  1784 1793 1804 rVV3  650398   1719717  45.92%   7.975%
 18  12.721  1804 1807 1817 rVB    36604     57613   1.54%   0.267%
 19  12.910  1832 1839 1844 rBV  2771117   3745062 100.00%  17.368%
 20  13.186  1882 1886 1893 rVB2   27970     40677   1.09%   0.189%
 
 21  13.627  1957 1961 1970 rBV    27376     39836   1.06%   0.185%
 22  13.816  1988 1993 2001 rBV2   25610     49030   1.31%   0.227%
 23  13.957  2011 2017 2023 rBV   547859    709421  18.94%   3.290%
 24  14.045  2028 2032 2039 rBV    31288     44642   1.19%   0.207%
 25  14.227  2055 2063 2068 rBV5   27604     81368   2.17%   0.377%
 
 26  14.315  2074 2078 2082 rBV    38685     61539   1.64%   0.285%
 27  14.392  2086 2091 2094 rVV    77039    122237   3.26%   0.567%
 28  14.445  2097 2100 2101 rVV    36445     45398   1.21%   0.211%
 29  14.474  2101 2105 2108 rVB   120637    166583   4.45%   0.773%
 30  14.557  2113 2119 2124 rBV   141534    277496   7.41%   1.287%
 
 31  14.621  2126 2130 2132 rBV   110573    144128   3.85%   0.668%
 32  14.704  2139 2144 2147 rBV   172900    231255   6.17%   1.072%
 33  14.739  2147 2150 2154 rVB    64343     77198   2.06%   0.358%
 34  14.786  2154 2158 2162 rVB   152085    191147   5.10%   0.886%
 35  14.827  2162 2165 2169 rVB2   51618     65028   1.74%   0.302%
 
 36  14.880  2169 2174 2179 rBV    83377    122130   3.26%   0.566%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020325\
  Data File : BF141366.D                                          
  Acq On    : 03 Feb 2025  13:41
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1214‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   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‐BF012925.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  15.251  2232 2237 2249 rVB4   37174     89049   2.38%   0.413%
 38  15.415  2260 2265 2279 rVB   374726    613046  16.37%   2.843%
 
 
                        Sum of corrected areas:    21562608
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020325\
  Data File : BF141366.D                                          
  Acq On    : 03 Feb 2025  13:41
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1214‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF012925.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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 5.422

 6.045

 6.440  6.792

 7.357

7.67

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

500000

1000000

1500000

2000000

2500000

Time-->

Abundance TIC: BF141366.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020325\
  Data File : BF141366.D                                          
  Acq On    : 03 Feb 2025  13:41
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1214‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF012925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown5.369                    Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.369    6.42 ng         160352   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.792

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptasiloxane, 1,1,3,3,5,5,7,7,9... 504 C14H44O6Si7    019095‐23‐9 47
 2 5,5'‐Di(ethoxycarbonyl)‐3,3'‐dim... 402 C23H34N2O4     102586‐97‐0 38
 3 1H‐Indole‐2‐carboxylic acid, 6‐(... 355 C21H25NO4      1010316‐17‐5 35
 4 Benzo[h]quinoline, 2,4‐dimethyl‐    207 C15H13N        000605‐67‐4 35
 5 N‐Methyl‐1‐adamantaneacetamide      207 C13H21NO       031897‐93‐5 35

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 557 (5.369 min): BF141366.D\data.ms (-551) (-)
73.1

207.1

147.1
281.1 341.1 415.1 475.2 549.2

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

5000

m/z-->

Abundance #338596: Heptasiloxane, 1,1,3,3,5,5,7,7,9,9,11,11,13,13-
73.0

207.0

355.0133.0 281.0
429.0 489.0

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

5000

m/z-->

Abundance #303671: 5,5'-Di(ethoxycarbonyl)-3,3'-dimethyl-4,4'-diprop
207.0

402.0

120.0 327.0
269.057.0

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

5000

m/z-->

Abundance #264805: 1H-Indole-2-carboxylic acid, 6-(4-ethoxyphenyl)
207.0

147.0
355.0

43.0
296.0

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  73.10  100.00%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z 207.10   61.69%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z  43.00   49.37%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z 193.00   32.65%

5.00 5.20 5.40 5.60

m/z 147.05   27.16%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020325\
  Data File : BF141366.D                                          
  Acq On    : 03 Feb 2025  13:41
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1214‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF012925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.845   28.73 ng        1188900   Phenanthrene‐d10           11.316

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 93
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 87
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 68
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 60

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1658 (11.845 min): BF141366.D\data.ms (-1649) (-)
43.1 73.0

129.0

213.2
157.1 185.1 256.1101.1

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

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

97.0 213.0 256.0157.0 185.0

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

5000

m/z-->

Abundance #92063: Tridecanoic acid
73.0

43.0

129.0

171.0

214.0101.0
15.0

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

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0

199.0 242.0
101.0 157.0

15.0

11.50 12.00

m/z  43.10  100.00%

11.50 12.00

m/z  73.00   91.92%

11.50 12.00

m/z  60.00   90.02%

11.50 12.00

m/z  57.10   76.93%

11.50 12.00

m/z  41.10   76.28%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020325\
  Data File : BF141366.D                                          
  Acq On    : 03 Feb 2025  13:41
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1214‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF012925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  1,4‐Benzenedicarboxylic aci...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.639   48.48 ng        1719720   Chrysene‐d12               13.957

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,4‐Benzenedicarboxylic acid, bi... 390 C24H38O4       006422‐86‐2 52
 2 1,3‐Benzenedicarboxylic acid, bi... 390 C24H38O4       000137‐89‐3 52
 3 2‐Propenoic acid, 2‐methyl‐, oct... 198 C12H22O2       002157‐01‐9 35
 4 1‐(2‐Hydroxymethylpyrrolidin‐1‐y... 143 C7H13NO2       1000192‐83‐2 30
 5 Carbonic acid, 2‐chloroethyl 2‐e... 236 C11H21ClO3     1000357‐88‐2 22

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1793 (12.639 min): BF141366.D\data.ms (-1784) (-)
70.0

149.0

261.1

199.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #295779: 1,4-Benzenedicarboxylic acid, bis(2-ethylhexyl)
70.0 112.0

261.0

167.0

29.0 304.0 361.0215.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #295778: 1,3-Benzenedicarboxylic acid, bis(2-ethylhexyl)
70.0

112.0
261.0167.0

304.0 361.0217.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #73673: 2-Propenoic acid, 2-methyl-, octyl ester
70.0

112.0

29.0
169.0

12.50 13.00

m/z  70.05  100.00%

12.50 13.00

m/z 149.00   65.93%

12.50 13.00

m/z  57.10   64.56%

12.50 13.00

m/z 261.15   48.96%

12.50 13.00

m/z  55.10   46.23%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020325\
  Data File : BF141366.D                                          
  Acq On    : 03 Feb 2025  13:41
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1214‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF012925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  N‐(1H‐Tetrazol‐5‐yl)decanamide  Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.227    2.29 ng          81368   Chrysene‐d12               13.957

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 N‐(1H‐Tetrazol‐5‐yl)decanamide      239 C11H21N5O      186302‐24‐9 76
 2 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 366 C22H38O4       1000339‐84‐9 46
 3 1‐Naphthamide, N‐butyl‐N‐isobutyl‐  283 C19H25NO       1000415‐71‐5 43
 4 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 312 C18H32O4       1000339‐57‐1 43
 5 5H‐Imidazole‐4‐carboxylic acid, ... 155 C6H9N3O2       1000303‐21‐9 43

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2063 (14.227 min): BF141366.D\data.ms (-2055) (-)
155.1

57.1

97.1 257.1
213.2

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #121888: N-(1H-Tetrazol-5-yl)decanamide
155.0

43.0

85.0

196.0 239.0122.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #275381: 1,2-Cyclohexanedicarboxylic acid, 3,5-dimethyl
155.0

111.0
69.0

257.029.0 210.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #177553: 1-Naphthamide, N-butyl-N-isobutyl-
155.0

283.0
185.0 240.041.0 77.0 115.0

14.00 14.50

m/z 155.05  100.00%

14.00 14.50

m/z  57.10   73.87%

14.00 14.50

m/z  43.05   50.45%

14.00 14.50

m/z  71.10   49.91%

14.00 14.50

m/z  55.00   41.29%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020325\
  Data File : BF141366.D                                          
  Acq On    : 03 Feb 2025  13:41
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1214‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF012925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  unknown14.392                   Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.392    3.45 ng         122237   Chrysene‐d12               13.957

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 374 C23H34O4       1000339‐70‐2 43
 2 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 340 C20H36O4       1000339‐41‐0 43
 3 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 312 C18H32O4       1000339‐44‐2 43
 4 1‐Naphthalenecarboxamide, N,N‐di... 199 C13H13NO       003815‐24‐5 38
 5 trans‐2‐Octenal diethyl acetal      200 C12H24O2       1000430‐98‐5 35

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2091 (14.392 min): BF141366.D\data.ms (-2086) (-)
155.157.1

109.0
281.1199.1

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #283155: 1,2-Cyclohexanedicarboxylic acid, isohexyl 2-is
155.0

85.0

43.0 121.0
239.0273.0

203.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #248663: 1,2-Cyclohexanedicarboxylic acid, hexyl isohex
155.0

43.0 85.0 239.0

340.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #214570: 1,2-Cyclohexanedicarboxylic acid, butyl 2-meth
155.0

211.0
81.0

43.0
312.0257.0

14.00 14.50

m/z 155.10  100.00%

14.00 14.50

m/z  57.10   92.98%

14.00 14.50

m/z  71.10   69.42%

14.00 14.50

m/z  43.10   64.05%

14.00 14.50

m/z 127.10   51.53%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020325\
  Data File : BF141366.D                                          
  Acq On    : 03 Feb 2025  13:41
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1214‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF012925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  unknown14.474                   Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.474    4.70 ng         166583   Chrysene‐d12               13.957

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 312 C18H32O4       1000339‐55‐6 49
 2 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 396 C24H44O4       1000339‐45‐7 47
 3 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 312 C18H32O4       1000339‐57‐1 47
 4 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 354 C21H38O4       1000339‐50‐6 47
 5 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 368 C22H40O4       1010339‐44‐5 47

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2105 (14.474 min): BF141366.D\data.ms (-2101) (-)
155.1

43.1

85.1

252.2 299.3208.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #214557: 1,2-Cyclohexanedicarboxylic acid, di(2-methylb
155.0

71.0
225.0

29.0 312.0112.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #299631: 1,2-Cyclohexanedicarboxylic acid, 2-ethylhexyl 
155.0

267.057.0 113.0
396.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #214567: 1,2-Cyclohexanedicarboxylic acid, di(3-methylb
155.0

71.0

225.029.0 313.0

14.50

m/z 155.10  100.00%

14.50

m/z  43.10   47.91%

14.50

m/z  71.10   45.91%

14.50

m/z  57.10   44.59%

14.50

m/z 127.10   39.98%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020325\
  Data File : BF141366.D                                          
  Acq On    : 03 Feb 2025  13:41
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1214‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF012925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  1,2‐Cyclohexanedicarboxylic...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.557    7.82 ng         277496   Chrysene‐d12               13.957

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 312 C18H32O4       1000339‐55‐6 64
 2 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 410 C25H46O4       1000339‐52‐4 53
 3 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 354 C21H38O4       1000339‐43‐0 49
 4 1‐Naphthoic acid, 4‐chlorophenyl... 282 C17H11ClO2     1000307‐82‐4 47
 5 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 368 C22H40O4       1010339‐44‐5 47

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2119 (14.557 min): BF141366.D\data.ms (-2113) (-)
155.1

57.1

109.1
281.1

210.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #214557: 1,2-Cyclohexanedicarboxylic acid, di(2-methylb
155.0

71.0
225.0

109.0
29.0 312.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #308059: 1,2-Cyclohexanedicarboxylic acid, nonyl 4-octy
155.0

281.0
81.043.0

210.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #263896: 1,2-Cyclohexanedicarboxylic acid, isobutyl nony
155.0

81.0 211.0 281.043.0 354.0

14.50

m/z 155.10  100.00%

14.50

m/z  57.10   48.55%

14.50

m/z  71.10   41.95%

14.50

m/z  43.10   40.80%

14.50

m/z 127.10   33.03%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020325\
  Data File : BF141366.D                                          
  Acq On    : 03 Feb 2025  13:41
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1214‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF012925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  unknown14.621                   Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.621    4.06 ng         144128   Chrysene‐d12               13.957

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 382 C23H42O4       1000339‐44‐6 50
 2 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 396 C24H44O4       000084‐71‐9 47
 3 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 380 C21H29ClO4     1000339‐79‐2 47
 4 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 360 C22H32O4       1000339‐94‐2 47
 5 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 368 C22H40O4       1000339‐47‐2 43

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2130 (14.621 min): BF141366.D\data.ms (-2126) (-)
155.1

43.1

85.1

252.2
299.1199.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #289390: 1,2-Cyclohexanedicarboxylic acid, 2-methylpen
155.0

85.043.0
281.0

239.0 382.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #299628: 1,2-Cyclohexanedicarboxylic acid, bis(2-ethylhe
155.0

57.0
113.0

285.0238.0 396.015.0 339.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #287591: 1,2-Cyclohexanedicarboxylic acid, 4-chloro-2-m
155.0

85.0

43.0 239.0
281.0

14.50 15.00

m/z 155.10  100.00%

14.50 15.00

m/z  43.10   55.06%

14.50 15.00

m/z  57.10   49.80%

14.50 15.00

m/z  71.10   48.01%

14.50 15.00

m/z  85.10   38.81%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020325\
  Data File : BF141366.D                                          
  Acq On    : 03 Feb 2025  13:41
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1214‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF012925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Ethane, 1,2‐diiodo‐             Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.704    7.54 ng         231255   Perylene‐d12               15.415

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethane, 1,2‐diiodo‐                 282 C2H4I2         000624‐73‐7 72
 2 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 382 C23H42O4       1000339‐44‐6 52
 3 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 368 C22H40O4       1000339‐47‐2 49
 4 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 354 C21H38O4       1000339‐43‐0 49
 5 1‐Naphthoic acid, 4‐chlorophenyl... 282 C17H11ClO2     1000307‐82‐4 49

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2144 (14.704 min): BF141366.D\data.ms (-2139) (-)
155.1

43.1

85.1

252.2
299.1339.2199.2

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #176444: Ethane, 1,2-diiodo-
155.0

282.063.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #289390: 1,2-Cyclohexanedicarboxylic acid, 2-methylpen
155.0

85.043.0
281.0

239.0 382.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #277282: 1,2-Cyclohexanedicarboxylic acid, nonyl pentyl 
155.0

81.0 225.0
281.041.0 368.0

14.50 15.00

m/z 155.10  100.00%

14.50 15.00

m/z  43.10   50.36%

14.50 15.00

m/z  57.10   44.97%

14.50 15.00

m/z  71.10   41.93%

14.50 15.00

m/z 127.10   30.09%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020325\
  Data File : BF141366.D                                          
  Acq On    : 03 Feb 2025  13:41
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1214‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF012925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  unknown14.739                   Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.739    2.52 ng          77198   Perylene‐d12               15.415

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 340 C20H36O4       1000339‐45‐2 43
 2 Tridecane, 6‐methyl‐                198 C14H30         013287‐21‐3 43
 3 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 380 C21H29ClO4     1000339‐79‐2 38
 4 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 346 C21H30O4       1010339‐83‐2 38
 5 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 374 C23H34O4       1000339‐70‐2 38

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2150 (14.739 min): BF141366.D\data.ms (-2147) (-)
155.157.1

97.1
252.2 299.1194.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #248678: 1,2-Cyclohexanedicarboxylic acid, di(2-methylp
155.0

85.0

43.0

239.0
340.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #74019: Tridecane, 6-methyl-
57.0

98.0

183.0140.015.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #287591: 1,2-Cyclohexanedicarboxylic acid, 4-chloro-2-m
155.0

85.0

43.0 239.0 279.0

14.50 15.00

m/z 155.10  100.00%

14.50 15.00

m/z  57.10   97.99%

14.50 15.00

m/z  71.10   78.41%

14.50 15.00

m/z  43.10   56.62%

14.50 15.00

m/z  85.10   47.08%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020325\
  Data File : BF141366.D                                          
  Acq On    : 03 Feb 2025  13:41
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1214‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF012925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  unknown14.786                   Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.786    6.24 ng         191147   Perylene‐d12               15.415

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethane, 1,2‐diiodo‐                 282 C2H4I2         000624‐73‐7 72
 2 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 382 C23H42O4       1000339‐41‐4 59
 3 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 312 C18H32O4       1010339‐55‐8 59
 4 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 368 C22H40O4       1000339‐47‐2 58
 5 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 340 C20H36O4       1000339‐42‐9 52

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2158 (14.786 min): BF141366.D\data.ms (-2154) (-)
155.1

43.1

85.1

252.2
299.1210.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #176444: Ethane, 1,2-diiodo-
155.0

282.063.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #289373: 1,2-Cyclohexanedicarboxylic acid, hexyl nonyl e
155.0

81.0 210.0 252.041.0 299.0 382.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #214571: 1,2-Cyclohexanedicarboxylic acid, 3-methylbut-
155.0

225.0
71.0

29.0 110.0 312.0

14.50 15.00

m/z 155.10  100.00%

14.50 15.00

m/z  43.10   41.53%

14.50 15.00

m/z  57.10   36.46%

14.50 15.00

m/z  71.10   32.32%

14.50 15.00

m/z  81.05   26.52%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020325\
  Data File : BF141366.D                                          
  Acq On    : 03 Feb 2025  13:41
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1214‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF012925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  Cyclononasiloxane, octadeca...  Concentration Rank 14

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.827    2.12 ng          65028   Perylene‐d12               15.415

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclononasiloxane, octadecamethyl‐  666 C18H54O9Si9    000556‐71‐8 76
 2 6‐Amino‐1,3‐dimethyluracil          155 C6H9N3O2       006642‐31‐5 11
 3 3,5‐Dimethyl‐2‐phenyl‐1H‐indole     221 C16H15N        041018‐81‐9 11
 4 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 442 C23H32Cl2O4    1000339‐80‐4 10
 5 Benzamide, 2,6‐difluoro‐3‐methyl... 283 C16H23F2NO     1000439‐39‐1 10

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2165 (14.827 min): BF141366.D\data.ms (-2162) (-)
155.1

73.0

281.1
355.1

429.1

503.1

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

5000

m/z-->

Abundance #348532: Cyclononasiloxane, octadecamethyl-
73.0 147.0 429.0221.0

355.0

651.0

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

5000

m/z-->

Abundance #32457: 6-Amino-1,3-dimethyluracil
155.0

82.0

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

5000

m/z-->

Abundance #100463: 3,5-Dimethyl-2-phenyl-1H-indole
221.0

144.0

51.0

14.50 15.00

m/z 155.05  100.00%

14.50 15.00

m/z 221.10   86.46%

14.50 15.00

m/z  73.05   79.27%

14.50 15.00

m/z 147.00   73.15%

14.50 15.00

m/z  43.10   51.91%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020325\
  Data File : BF141366.D                                          
  Acq On    : 03 Feb 2025  13:41
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1214‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF012925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  unknown14.880                   Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.880    3.98 ng         122130   Perylene‐d12               15.415

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 382 C23H42O4       1000339‐41‐4 86
 2 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 424 C26H48O4       1000339‐40‐5 86
 3 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 368 C22H40O4       1000339‐53‐8 80
 4 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 340 C20H36O4       1000339‐41‐1 72
 5 1,2‐Cyclohexanedicarboxylic acid... 326 C19H34O4       1000339‐46‐9 64

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2174 (14.880 min): BF141366.D\data.ms (-2169) (-)
155.1

43.1

109.1
252.2

299.1

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #289373: 1,2-Cyclohexanedicarboxylic acid, hexyl nonyl e
155.0

81.0 210.0
281.029.0 382.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #315212: 1,2-Cyclohexanedicarboxylic acid, dinonyl ester
155.0

252.043.0 109.0
299.0 424.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #277271: 1,2-Cyclohexanedicarboxylic acid, diheptyl este
155.0

224.057.0 109.0
271.0 368.0

14.50 15.00

m/z 155.10  100.00%

14.50 15.00

m/z  43.10   41.59%

14.50 15.00

m/z  57.10   41.56%

14.50 15.00

m/z  71.10   27.43%

14.50 15.00

m/z  55.10   26.22%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020325\
  Data File : BF141366.D                                          
  Acq On    : 03 Feb 2025  13:41
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1214‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF012925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 14  unknown15.251                   Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.251    2.91 ng          89049   Perylene‐d12               15.415

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,1,1,3,3,5,5,7,7,9,9,11,11,13,1... 754 C22H66O9Si10   000556‐70‐7 38
 2 3,6‐Dioxa‐2,4,5,7‐tetrasilaoctan... 294 C10H30O2Si4    004342‐25‐0 32
 3 1,1,1,5,7,7,7‐Heptamethyl‐3,3‐bi... 444 C13H40O5Si6    038147‐00‐1 32
 4 Heptasiloxane, hexadecamethyl‐      532 C16H48O6Si7    000541‐01‐5 22
 5 3‐Isopropoxy‐1,1,1,7,7,7‐hexamet... 576 C18H52O7Si7    071579‐69‐6 16

100 200 300 400 500 600 700
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2237 (15.251 min): BF141366.D\data.ms (-2232) (-)
73.0 221.1

355.1

100 200 300 400 500 600 700
0

5000

m/z-->

Abundance #349824: 1,1,1,3,3,5,5,7,7,9,9,11,11,13,13,15,15,17,17,1
221.0

73.0

369.0

459.0 739.0

100 200 300 400 500 600 700
0

5000

m/z-->

Abundance #190691: 3,6-Dioxa-2,4,5,7-tetrasilaoctane, 2,2,4,4,5,5,7,
221.0

73.0

100 200 300 400 500 600 700
0

5000

m/z-->

Abundance #323442: 1,1,1,5,7,7,7-Heptamethyl-3,3-bis(trimethylsilox
73.0

267.0
355.0

15.00 15.50

m/z  73.00  100.00%

15.00 15.50

m/z 221.10   84.89%

15.00 15.50

m/z 147.00   71.06%

15.00 15.50

m/z 281.00   47.21%

15.00 15.50

m/z  43.10   41.54%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF020325\
  Data File : BF141366.D                                          
  Acq On    : 03 Feb 2025  13:41
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1214‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF012925.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown5.369         5.369     6.4  ng     160352   1   6.792  499637  20.0
n‐Hexadecanoic ...  11.845    28.7  ng    1188900   4  11.316  827536  20.0
1,4‐Benzenedica...  12.639    48.5  ng    1719720   5  13.957  709421  20.0
N‐(1H‐Tetrazol‐...  14.227     2.3  ng      81368   5  13.957  709421  20.0
unknown14.392       14.392     3.5  ng     122237   5  13.957  709421  20.0
unknown14.474       14.474     4.7  ng     166583   5  13.957  709421  20.0
1,2‐Cyclohexane...  14.557     7.8  ng     277496   5  13.957  709421  20.0
unknown14.621       14.621     4.1  ng     144128   5  13.957  709421  20.0
Ethane, 1,2‐dii...  14.704     7.5  ng     231255   6  15.415  613046  20.0
unknown14.739       14.739     2.5  ng      77198   6  15.415  613046  20.0
unknown14.786       14.786     6.2  ng     191147   6  15.415  613046  20.0
Cyclononasiloxa...  14.827     2.1  ng      65028   6  15.415  613046  20.0
unknown14.880       14.880     4.0  ng     122130   6  15.415  613046  20.0
unknown15.251       15.251     2.9  ng      89049   6  15.415  613046  20.0
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