
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022125\
  Data File : BF141732.D                                          
  Acq On    : 21 Feb 2025  21:12
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1395‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 25   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‐BF020625.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF141732.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   6.781   792  797  804 rBV   352899    481705  24.99%   5.362%
  2   6.845   804  808  818 rVV    70673    129628   6.73%   1.443%
  3   7.310   881  887  891 rBV7   20610     48789   2.53%   0.543%
  4   7.422   901  906  909 rBV3   39348     57343   2.98%   0.638%
  5   7.469   909  914  917 rBV    74617    120645   6.26%   1.343%
 
  6   7.581   930  933  940 rVB3   84470    110570   5.74%   1.231%
  7   7.663   940  947  949 rBV6   33036     79341   4.12%   0.883%
  8   7.698   949  953  958 rVB2   91729    127122   6.60%   1.415%
  9   7.928   989  992  994 rBV4   50311     64242   3.33%   0.715%
 10   7.963   995  998 1003 rVB2  123033    180058   9.34%   2.004%
 
 11   8.063  1008 1015 1019 rVV   576696    886437  45.99%   9.868%
 12   8.351  1060 1064 1067 rBV3  178250    252611  13.11%   2.812%
 13   8.686  1118 1121 1124 rBV2  279195    452246  23.46%   5.034%
 14   9.728  1295 1298 1302 rVB   470410    535761  27.80%   5.964%
 15  11.039  1518 1521 1525 rVB   239574    269395  13.98%   2.999%
 
 16  11.298  1560 1565 1570 rBV   548218    801921  41.61%   8.927%
 17  12.151  1707 1710 1719 rBV3  174785    350712  18.20%   3.904%
 18  12.280  1729 1732 1736 rBV   190242    316726  16.43%   3.526%
 19  12.392  1748 1751 1753 rBV   213573    280887  14.57%   3.127%
 20  12.533  1771 1775 1780 rBV   474565    983991  51.05%  10.954%
 
 21  13.251  1894 1897 1906 rVB   942458   1927446 100.00%  21.456%
 22  17.751  2658 2662 2685 rVB   180715    525584  27.27%   5.851%
 
 
                        Sum of corrected areas:     8983160
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022125\
  Data File : BF141732.D                                          
  Acq On    : 21 Feb 2025  21:12
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1395‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF020625.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

1000000

2000000

3000000

4000000

Time-->

Abundance TIC: BF141732.D\data.ms

 6.781
 6.845  7.310 7.422 7.469 7.5817.667.69

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

1000000

2000000

3000000

4000000

Time-->

Abundance TIC: BF141732.D\data.ms

 7.928 7.963

 8.063
 8.351

 8.686

 9.728

11.039
11.298

12.15112.280
12.392

12.533

13.251

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

1000000

2000000

3000000

4000000

Time-->

Abundance TIC: BF141732.D\data.ms

17.751
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022125\
  Data File : BF141732.D                                          
  Acq On    : 21 Feb 2025  21:12
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1395‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF020625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  1‐Hexanol, 2‐ethyl‐             Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.845    5.38 ng         129628   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.781

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 50
 2 1‐Pentanol, 2‐ethyl‐4‐methyl‐       130 C8H18O         000106‐67‐2 50
 3 2‐Decene, 5‐methyl‐, (Z)‐           154 C11H22         074645‐86‐6 50
 4 Heptane, 2,3,6‐trimethyl‐           142 C10H22         004032‐93‐3 50
 5 Heptyl isobutyl carbonate           216 C12H24O3       959068‐08‐7 43

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 808 (6.845 min): BF141732.D\data.ms (-804) (-)
57.1

83.039.0
112.0 143.1

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #15695: 1-Hexanol, 2-ethyl-
57.0

83.029.0
112.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #15785: 1-Pentanol, 2-ethyl-4-methyl-
57.0

83.029.0
112.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #31447: 2-Decene, 5-methyl-, (Z)-
57.0

29.0 98.0
154.081.0 126.0

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  57.10  100.00%

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  41.10   34.55%

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  43.10   26.49%

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  55.05   21.33%

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  56.10   17.05%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022125\
  Data File : BF141732.D                                          
  Acq On    : 21 Feb 2025  21:12
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1395‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF020625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown7.310                    Concentration Rank 16

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.310    2.03 ng          48789   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.781

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3‐Fluoro‐2‐formylpyridine           125 C6H4FNO        031224‐43‐8 38
 2 Oxalic acid, di(cyclohexylmethyl... 282 C16H26O4       1000309‐68‐5 35
 3 Cyclohexane, 1‐ethyl‐4‐methyl‐, ... 126 C9H18          006236‐88‐0 35
 4 m‐Menthane, (1S,3R)‐(+)‐            140 C10H20         013837‐66‐6 35
 5 Oxalic acid, cyclohexylmethyl is... 270 C15H26O4       1000309‐68‐3 35

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 887 (7.310 min): BF141732.D\data.ms (-881) (-)
97.155.0

119.1

137.039.0
81.1 154.1

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #12315: 3-Fluoro-2-formylpyridine
97.0

70.0

125.0
50.0

29.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #175841: Oxalic acid, di(cyclohexylmethyl) ester
55.0 97.0

81.0
39.0 141.0125.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #13287: Cyclohexane, 1-ethyl-4-methyl-, trans-
55.0 97.0

126.0
39.0

81.0

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  97.10  100.00%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  55.05   96.24%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  69.10   63.82%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  41.10   44.65%

7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  96.05   38.88%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022125\
  Data File : BF141732.D                                          
  Acq On    : 21 Feb 2025  21:12
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1395‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF020625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Hexanoic acid, 2‐ethyl‐         Concentration Rank 14

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.469    2.72 ng         120645   Naphthalene‐d8              8.063

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexanoic acid, 2‐ethyl‐             144 C8H16O2        000149‐57‐5 72
 2 2‐Ethyl‐4‐methylpentanoic acid      144 C8H16O2        000108‐81‐6 64
 3 Butanoic acid, 2‐ethyl‐, 1,2,3‐p... 386 C21H38O6       056554‐54‐2 47
 4 Cyclohexaneacetic acid, .alpha.‐... 170 C10H18O2       006051‐00‐9 43
 5 Hexanoic acid, 2,4‐dimethyl‐, me... 158 C9H18O2        014251‐44‐6 40

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 914 (7.469 min): BF141732.D\data.ms (-909) (-)
73.0

116.1
153.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #24101: Hexanoic acid, 2-ethyl-
88.0

41.0

129.0

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 #292480: Butanoic acid, 2-ethyl-, 1,2,3-propanetriyl ester
88.043.0

272.0173.0135.0 214.0 313.0 355.0

7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  73.00  100.00%

7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  88.10   79.76%

7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  41.10   47.50%

7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  57.10   41.63%

7.20 7.40 7.60 7.80

m/z  55.10   37.56%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022125\
  Data File : BF141732.D                                          
  Acq On    : 21 Feb 2025  21:12
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1395‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF020625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  trans‐Decalin, 2‐methyl‐        Concentration Rank 15

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.581    2.49 ng         110570   Naphthalene‐d8              8.063

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 trans‐Decalin, 2‐methyl‐            152 C11H20         1000152‐47‐3 91
 2 Naphthalene, decahydro‐2‐methyl‐    152 C11H20         002958‐76‐1 90
 3 trans‐4a‐Methyl‐decahydronaphtha... 152 C11H20         002547‐27‐5 76
 4 5‐Eicosyne                          278 C20H38         074685‐31‐7 72
 5 Cyclohexanone, 5‐methyl‐2‐(1‐met... 152 C10H16O        015932‐80‐6 68

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 933 (7.581 min): BF141732.D\data.ms (-930) (-)
81.1

152.2
41.1

109.1

126.062.9

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #29490: trans-Decalin, 2-methyl-
81.0

55.0 152.0

29.0 109.0

135.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #29507: Naphthalene, decahydro-2-methyl-
81.041.0 152.0

109.0

63.0 135.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #29513: trans-4a-Methyl-decahydronaphthalene
95.0

137.067.0

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  67.10   80.08%

7.20 7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  95.10   72.53%

7.20 7.40 7.60 7.80 8.00

m/z 152.15   69.76%

7.20 7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  41.10   56.78%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022125\
  Data File : BF141732.D                                          
  Acq On    : 21 Feb 2025  21:12
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1395‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF020625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Naphthalene, decahydro‐, cis‐   Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.698    2.87 ng         127122   Naphthalene‐d8              8.063

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 trans‐Decalin, 2‐methyl‐            152 C11H20         1000152‐47‐3 90
 2 Naphthalene, decahydro‐, cis‐       138 C10H18         000493‐01‐6 90
 3 Cyclodecene                         138 C10H18         003618‐12‐0 86
 4 Naphthalene, decahydro‐2‐methyl‐    152 C11H20         002958‐76‐1 76
 5 Bicyclo[4.1.0]heptan‐3‐one, 4,7,... 152 C10H16O        004176‐04‐9 68

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 953 (7.698 min): BF141732.D\data.ms (-949) (-)
67.1 152.2

95.1

41.1

124.1

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #29490: trans-Decalin, 2-methyl-
81.0

55.0 152.0

29.0 109.0

135.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #19454: Naphthalene, decahydro-, cis-
67.0 96.0

138.0

41.0

121.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #19387: Cyclodecene
67.0

41.0

95.0

138.0

119.0

7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  67.10  100.00%

7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  81.10   93.30%

7.40 7.60 7.80 8.00

m/z 152.15   90.28%

7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  95.10   75.41%

7.40 7.60 7.80 8.00

m/z  82.10   65.86%

8270‐BF020625.M Sat Feb 22 02:13:34 2025                                                      Page: 7

Instrument :
BNA_F
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BEL-25-0005



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022125\
  Data File : BF141732.D                                          
  Acq On    : 21 Feb 2025  21:12
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1395‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF020625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Naphthalene, decahydro‐2,6‐...  Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.963    4.06 ng         180058   Naphthalene‐d8              8.063

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, decahydro‐2,6‐dimet... 166 C12H22         001618‐22‐0 87
 2 trans,cis‐1,8‐Dimethylspiro[4.5]... 166 C12H22         1000111‐72‐9 74
 3 trans,trans‐1,8‐Dimethylspiro[4.... 166 C12H22         1000111‐72‐8 74
 4 1H‐Indene, 1‐ethyloctahydro‐7a‐m... 166 C12H22         056324‐71‐1 72
 5 Naphthalene, decahydro‐2,3‐dimet... 166 C12H22         001008‐80‐6 68

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 998 (7.963 min): BF141732.D\data.ms (-995) (-)
81.1

166.2
55.1

109.1
133.1

38.1

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #41563: Naphthalene, decahydro-2,6-dimethyl-
81.0

166.0

55.0

109.0

29.0 137.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #41580: trans,cis-1,8-Dimethylspiro[4.5]decane
95.0

68.0

123.0 166.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #41584: trans,trans-1,8-Dimethylspiro[4.5]decane
95.0

68.0

166.0123.0

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  81.10  100.00%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  95.10   91.56%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z 166.20   72.73%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  67.10   70.58%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  55.10   62.47%

8270‐BF020625.M Sat Feb 22 02:13:35 2025                                                      Page: 8
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022125\
  Data File : BF141732.D                                          
  Acq On    : 21 Feb 2025  21:12
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1395‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF020625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  trans,trans‐3‐Ethylbicyclo[...  Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.351    5.70 ng         252611   Naphthalene‐d8              8.063

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 trans,trans‐3‐Ethylbicyclo[4.4.0... 166 C12H22         058462‐32‐1 91
 2 Naphthalene, 2‐ethyldecahydro‐      166 C12H22         001618‐23‐1 91
 3 4a(2H)‐Naphthalenemethanol, octa... 168 C11H20O        099992‐19‐5 89
 4 Trans, trans‐2‐ethylbicyclo[4.4.... 166 C12H22         066660‐37‐5 87
 5 cis,trans‐3‐Ethylbicyclo[4.4.0]d... 166 C12H22         066660‐41‐1 87

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1064 (8.351 min): BF141732.D\data.ms (-1060) (-)
81.1

137.1

55.1

166.2

109.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #41581: trans,trans-3-Ethylbicyclo[4.4.0]decane
137.081.0

166.0

55.0

109.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #41552: Naphthalene, 2-ethyldecahydro-
81.0 137.0

41.0
166.0

109.063.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #43400: 4a(2H)-Naphthalenemethanol, octahydro-
81.0 137.0

41.0

107.0 168.063.0

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  81.10  100.00%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z 137.05   78.28%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  95.10   67.03%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  55.10   61.83%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  67.10   47.34%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022125\
  Data File : BF141732.D                                          
  Acq On    : 21 Feb 2025  21:12
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1395‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF020625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  cis‐Decalin, 2‐syn‐methyl‐      Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.686   10.20 ng         452246   Naphthalene‐d8              8.063

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 cis‐Decalin, 2‐syn‐methyl‐          152 C11H20         1000155‐85‐6 60
 2 5‐Isopropyl‐2,8‐dimethyl‐9‐oxatr... 222 C14H22O2       1010185‐23‐8 59
 3 1,3‐Hexadiene, 3‐ethyl‐2‐methyl‐... 124 C9H16          074752‐97‐9 55
 4 1,4 Benzodioxan‐6‐amine             151 C8H9NO2        022013‐33‐8 52
 5 Bicyclo[2.2.1]heptan‐2‐one, 1,7,... 152 C10H16O        000464‐48‐2 49

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1121 (8.686 min): BF141732.D\data.ms (-1118) (-)
95.1

151.2

55.1

180.2
123.1

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

5000

m/z-->

Abundance #29494: cis-Decalin, 2-syn-methyl-
95.0

67.0
41.0

152.0

123.0

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

5000

m/z-->

Abundance #101764: 5-Isopropyl-2,8-dimethyl-9-oxatricyclo[4.4.0.0(2
95.0

151.0

43.0

194.069.0

123.0 222.0

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

5000

m/z-->

Abundance #12234: 1,3-Hexadiene, 3-ethyl-2-methyl-, (Z)-
95.067.0

124.0

41.0

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  95.10  100.00%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z 151.20   58.92%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  81.10   53.95%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  55.10   42.81%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  41.10   40.61%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022125\
  Data File : BF141732.D                                          
  Acq On    : 21 Feb 2025  21:12
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1395‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF020625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Decahydro‐1,1,4a,5,6‐pentam...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.728   20.00 ng         535761   Acenaphthene‐d10            9.816

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Decahydro‐1,1,4a,5,6‐pentamethyl... 208 C15H28         080655‐44‐3 86
 2 Cyclohexane, 1‐(cyclohexylmethyl... 194 C14H26         054824‐04‐3 25
 3 Cyclohexane, 1‐(cyclohexylmethyl... 194 C14H26         054823‐96‐0 25
 4 Bicyclo[3.1.1]heptane, 2,6,6‐tri... 138 C10H18         004863‐59‐6 25
 5 Cyclohexane, 1‐(cyclohexylmethyl... 194 C14H26         054823‐98‐2 18

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1298 (9.728 min): BF141732.D\data.ms (-1295) (-)
193.255.1 97.1

123.1

152.1
224.2

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

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

123.0

95.069.0

151.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance #69425: Cyclohexane, 1-(cyclohexylmethyl)-2-methyl-, cis
97.055.0

194.0
124.0 166.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance #69423: Cyclohexane, 1-(cyclohexylmethyl)-3-methyl-, cis
55.0 97.0

194.0

123.0 151.0

9.50 10.00

m/z 193.20  100.00%

9.50 10.00

m/z  55.10   85.16%

9.50 10.00

m/z  97.10   82.65%

9.50 10.00

m/z  41.10   72.21%

9.50 10.00

m/z  69.10   71.52%

8270‐BF020625.M Sat Feb 22 02:13:40 2025                                                      Page: 11

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
BEL-25-0005



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022125\
  Data File : BF141732.D                                          
  Acq On    : 21 Feb 2025  21:12
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1395‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF020625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  2‐Propenoic acid, 2‐methyl‐...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.039    6.72 ng         269395   Phenanthrene‐d10           11.298

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Propenoic acid, 2‐methyl‐, dec... 226 C14H26O2       003179‐47‐3 91
 2 n‐Dodecyl methacrylate              254 C16H30O2       000142‐90‐5 91
 3 Cyclododecane                       168 C12H24         000294‐62‐2 80
 4 Methacrylic acid, tetradecyl ester  282 C18H34O2       1000340‐29‐0 64
 5 Methacrylic acid, tridecyl ester    268 C17H32O2       1000340‐28‐9 58

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1521 (11.039 min): BF141732.D\data.ms (-1518) (-)
69.141.1

97.1

125.1 168.2 250.3219.2

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

5000

m/z-->

Abundance #106958: 2-Propenoic acid, 2-methyl-, decyl ester
69.0

41.0

97.0
140.0

183.0 227.0

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

5000

m/z-->

Abundance #140803: n-Dodecyl methacrylate
41.0

69.0

97.0

125.0 168.0

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

5000

m/z-->

Abundance #43471: Cyclododecane
55.0

83.0

111.027.0
140.0168.0

11.00

m/z  69.10  100.00%

11.00

m/z  41.10   92.58%

11.00

m/z  87.00   69.62%

11.00

m/z  55.10   52.52%

11.00

m/z  43.10   49.38%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022125\
  Data File : BF141732.D                                          
  Acq On    : 21 Feb 2025  21:12
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1395‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF020625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Heptadecane                     Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.151    8.75 ng         350712   Phenanthrene‐d10           11.298

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptadecane                         240 C17H36         000629‐78‐7 91
 2 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 87
 3 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 86
 4 Tetratetracontane                   619 C44H90         007098‐22‐8 86
 5 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 83

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1710 (12.151 min): BF141732.D\data.ms (-1707) (-)
57.1

97.1
140.1 197.2 282.1236.2

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #123959: Heptadecane
57.0

99.0
141.0 240.0182.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #275537: Hexacosane
57.0

99.0
141.0 183.0 367.0225.0 267.0 309.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #287977: Heptacosane
57.0

99.0
141.0 183.0 225.0 267.0 380.0323.0

12.00 12.50

m/z  57.10  100.00%

12.00 12.50

m/z  71.10   66.98%

12.00 12.50

m/z  43.10   61.90%

12.00 12.50

m/z  85.10   46.56%

12.00 12.50

m/z  41.10   28.23%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022125\
  Data File : BF141732.D                                          
  Acq On    : 21 Feb 2025  21:12
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1395‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF020625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  Nonadecane                      Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.280    7.90 ng         316726   Phenanthrene‐d10           11.298

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 93
 2 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 91
 3 Hexadecane, 2,6,10,14‐tetramethyl‐  282 C20H42         000638‐36‐8 90
 4 Tridecane, 2‐methyl‐                198 C14H30         001560‐96‐9 87
 5 Hexadecane, 3‐methyl‐               240 C17H36         006418‐43‐5 87

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1732 (12.280 min): BF141732.D\data.ms (-1729) (-)
57.1

99.1
141.1183.2 267.3225.2

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #158599: Nonadecane
57.0

268.0
99.0

141.0183.0225.015.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #298427: Octacosane
57.0

99.0
141.0183.0225.0 281.0 394.0337.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #176406: Hexadecane, 2,6,10,14-tetramethyl-
57.0

113.0
169.0

267.0211.0

12.00 12.50

m/z  57.10  100.00%

12.00 12.50

m/z  71.10   51.17%

12.00 12.50

m/z  43.10   50.31%

12.00 12.50

m/z  85.10   36.05%

12.00 12.50

m/z  41.10   26.66%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022125\
  Data File : BF141732.D                                          
  Acq On    : 21 Feb 2025  21:12
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1395‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF020625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  3,5‐Dimethyldodecane            Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.392    7.01 ng         280887   Phenanthrene‐d10           11.298

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3,5‐Dimethyldodecane                198 C14H30         107770‐99‐0 90
 2 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 86
 3 Tridecane, 1‐iodo‐                  310 C13H27I        035599‐77‐0 86
 4 Octadecane                          254 C18H38         000593‐45‐3 86
 5 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 86

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1751 (12.392 min): BF141732.D\data.ms (-1748) (-)
57.1

99.1
141.1 197.2 267.1300.1232.1

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #74012: 3,5-Dimethyldodecane
57.0

99.0
169.015.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #74004: Tetradecane
57.0

99.0 198.0141.015.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #211086: Tridecane, 1-iodo-
57.0

183.099.0
141.0 310.0

12.00 12.50

m/z  57.10  100.00%

12.00 12.50

m/z  71.10   59.04%

12.00 12.50

m/z  43.10   56.98%

12.00 12.50

m/z  85.10   41.35%

12.00 12.50

m/z  41.10   28.81%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022125\
  Data File : BF141732.D                                          
  Acq On    : 21 Feb 2025  21:12
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1395‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF020625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 14  Hexadecane                      Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.533   24.54 ng         983991   Phenanthrene‐d10           11.298

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 87
 2 Tetradecane, 1‐iodo‐                324 C14H29I        019218‐94‐1 83
 3 Tridecane, 1‐iodo‐                  310 C13H27I        035599‐77‐0 83
 4 Dodecane, 1‐iodo‐                   296 C12H25I        004292‐19‐7 80
 5 Pentadecane                         212 C15H32         000629‐62‐9 76

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1775 (12.533 min): BF141732.D\data.ms (-1771) (-)
57.1

99.1
140.2 211.2 295.3178.1 256.1

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #107216: Hexadecane
57.0

99.0
141.0 226.0183.018.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #228591: Tetradecane, 1-iodo-
57.0

99.0 197.0155.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #211086: Tridecane, 1-iodo-
57.0

183.099.0
141.0 310.0

12.50

m/z  57.10  100.00%

12.50

m/z  71.10   67.21%

12.50

m/z  43.10   64.92%

12.50

m/z  85.10   51.17%

12.50

m/z  41.10   28.06%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022125\
  Data File : BF141732.D                                          
  Acq On    : 21 Feb 2025  21:12
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1395‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF020625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 15  Docosane, 1‐iodo‐               Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.251   20.00 ng        1927450   Chrysene‐d12               13.951

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Docosane, 1‐iodo‐                   436 C22H45I        1000406‐31‐9 87
 2 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 87
 3 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 83
 4 Dodecane, 2‐methyl‐6‐propyl‐        226 C16H34         055045‐08‐4 76
 5 Hexadecane, 1‐iodo‐                 352 C16H33I        000544‐77‐4 74

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1897 (13.251 min): BF141732.D\data.ms (-1894) (-)
57.1

99.1
141.2183.2225.2 323.4267.2

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #320326: Docosane, 1-iodo-
57.0

99.0
155.0 309.0197.0239.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #194590: Heneicosane
57.0

99.0

141.0183.0 296.0225.015.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #307033: Octacosane, 2-methyl-
57.0

99.0
141.0 365.0183.0225.0267.0309.0

13.00 13.50

m/z  57.10  100.00%

13.00 13.50

m/z  71.10   67.00%

13.00 13.50

m/z  43.10   55.94%

13.00 13.50

m/z  85.10   53.90%

13.00 13.50

m/z  55.10   25.21%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022125\
  Data File : BF141732.D                                          
  Acq On    : 21 Feb 2025  21:12
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1395‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF020625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 16  Phthalic acid, 2‐(4‐bromoph...  Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.751    5.45 ng         525584   Perylene‐d12               15.404

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Phthalic acid, 2‐(4‐bromophenoxy... 476 C24H29BrO5     1010382‐89‐7 59
 2 tri(2‐Ethylhexyl) trimellitate      546 C33H54O6       003319‐31‐1 52
 3 Furo[2,3‐H]coumarine, 6‐methyl‐1... 305 C19H15NO3      1000270‐15‐3 47
 4 JWH 031                             305 C21H23NO       162934‐74‐9 40
 5 Terephthalic acid, octyl 2‐pheno... 398 C24H30O5       1000416‐04‐7 40

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2662 (17.751 min): BF141732.D\data.ms (-2658) (-)
305.1

57.1
193.0

113.1
417.3253.1 358.2

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #333214: Phthalic acid, 2-(4-bromophenoxy)ethyl octyl es
305.0193.0

43.0 120.0 476.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #343463: tri(2-Ethylhexyl) trimellitate
305.0

57.0

193.0

113.0
435.0

247.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #205810: Furo[2,3-H]coumarine, 6-methyl-1-(3-methylphe
305.0

248.091.039.0 153.0

17.50 18.00

m/z 305.15  100.00%

17.50 18.00

m/z  57.10   50.30%

17.50 18.00

m/z 193.00   37.95%

17.50 18.00

m/z  71.10   29.42%

17.50 18.00

m/z  70.10   25.55%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF022125\
  Data File : BF141732.D                                          
  Acq On    : 21 Feb 2025  21:12
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1395‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 25   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF020625.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
1‐Hexanol, 2‐et...   6.845     5.4  ng     129628   1   6.781  481705  20.0
unknown7.310         7.310     2.0  ng      48789   1   6.781  481705  20.0
Hexanoic acid, ...   7.469     2.7  ng     120645   2   8.063  886437  20.0
trans‐Decalin, ...   7.581     2.5  ng     110570   2   8.063  886437  20.0
Naphthalene, de...   7.698     2.9  ng     127122   2   8.063  886437  20.0
Naphthalene, de...   7.963     4.1  ng     180058   2   8.063  886437  20.0
trans,trans‐3‐E...   8.351     5.7  ng     252611   2   8.063  886437  20.0
cis‐Decalin, 2‐...   8.686    10.2  ng     452246   2   8.063  886437  20.0
Decahydro‐1,1,4...   9.728    20.0  ng     535761   3   9.816  535761  20.0
2‐Propenoic aci...  11.039     6.7  ng     269395   4  11.298  801921  20.0
Heptadecane         12.151     8.8  ng     350712   4  11.298  801921  20.0
Nonadecane          12.280     7.9  ng     316726   4  11.298  801921  20.0
3,5‐Dimethyldod...  12.392     7.0  ng     280887   4  11.298  801921  20.0
Hexadecane          12.533    24.5  ng     983991   4  11.298  801921  20.0
Docosane, 1‐iodo‐   13.251    20.0  ng    1927450   5  13.951 1927450  20.0
Phthalic acid, ...  17.751     5.5  ng     525584   6  15.404 1927450  20.0
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