
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031725\
  Data File : BF141978.D                                          
  Acq On    : 17 Mar 2025  13:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1574‐01
  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‐BF031025.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF141978.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.487   567  577  590 rBV   604679    835083   3.27%   1.563%
  2   6.498   743  749  768 rVB   577519    825590   3.23%   1.545%
  3   6.881   809  814  819 rBV   448077    567019   2.22%   1.061%
  4   6.939   819  824  832 rVV   324863    447029   1.75%   0.837%
  5   7.434   898  908  913 rBV   414775    584598   2.29%   1.094%
 
  6   8.157  1027 1031 1039 rVB   521954    709577   2.78%   1.328%
  7   8.310  1050 1057 1068 rVB3  130222    256710   1.01%   0.480%
  8   8.922  1156 1161 1166 rBV   607858    794015   3.11%   1.486%
  9   9.233  1209 1214 1219 rBV   784362    994279   3.90%   1.861%
 10   9.916  1324 1330 1334 rBV   713524    958031   3.75%   1.793%
 
 11  10.698  1458 1463 1468 rBV   498187    647460   2.54%   1.212%
 12  11.398  1578 1582 1584 rBV   532031    689609   2.70%   1.291%
 13  11.422  1584 1586 1590 rVB   397012    456119   1.79%   0.854%
 14  11.933  1669 1673 1680 rBV3 1492150   2181721   8.55%   4.083%
 15  12.727  1804 1808 1814 rBV  1624377   2625854  10.29%   4.914%
 
 16  13.868  1998 2002 2008 rBV2 2241104   4209232  16.49%   7.877%
 17  14.051  2026 2033 2042 rBV  13825307  25524333 100.00%  47.766%
 18  16.839  2502 2507 2521 rVB  1964853   4671523  18.30%   8.742%
 19  17.392  2595 2601 2622 rVB  1902394   5458286  21.38%  10.215%
 
 
                        Sum of corrected areas:    53436068
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031725\
  Data File : BF141978.D                                          
  Acq On    : 17 Mar 2025  13:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1574‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF031025.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

   2e+07

Time-->

Abundance TIC: BF141978.D\data.ms

 5.487  6.498  6.881 6.939  7.434

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

   2e+07

Time-->

Abundance TIC: BF141978.D\data.ms

 8.157 8.310  8.922  9.233  9.916 10.698 11.39811.422
11.933

12.727

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

   2e+07

Time-->

Abundance TIC: BF141978.D\data.ms

13.868

14.051

16.839 17.392
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031725\
  Data File : BF141978.D                                          
  Acq On    : 17 Mar 2025  13:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1574‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF031025.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  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.939   15.77 ng         447029   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.881

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 83
 2 Carbonic acid, isobutyl 2‐ethylh... 230 C13H26O3       1000383‐13‐3 53
 3 Heptane, 1,1'‐oxybis‐               214 C14H30O        000629‐64‐1 53
 4 Heptyl isobutyl carbonate           216 C12H24O3       959068‐08‐7 50
 5 2‐Propyl‐1‐pentanol                 130 C8H18O         058175‐57‐8 50

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 824 (6.939 min): BF141978.D\data.ms (-819) (-)
57.1

83.0

105.1 207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #15692: 1-Hexanol, 2-ethyl-
57.0

29.0 83.0

112.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #111484: Carbonic acid, isobutyl 2-ethylhexyl ester
57.0

83.029.0 112.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #92373: Heptane, 1,1'-oxybis-
57.0

97.0
129.0 171.0

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   36.09%

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  55.05   27.19%

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  43.10   27.18%

6.60 6.80 7.00 7.20

m/z  70.05   20.91%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031725\
  Data File : BF141978.D                                          
  Acq On    : 17 Mar 2025  13:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1574‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF031025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Carbonic acid, monoamide, N...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.310    7.24 ng         256710   Naphthalene‐d8              8.163

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Carbonic acid, monoamide, N‐isob... 155 C8H13NO2       1000420‐25‐2 64
 2 1‐Pyrrolidineacetic acid, 2‐meth... 185 C9H15NO3       033927‐64‐9 64
 3 3',4'‐Tetramethylene‐.alpha.‐pyr... 271 C18H25NO       1000475‐84‐5 50
 4 2‐Propanol, 1‐(cyclohexylamino)‐    157 C9H19NO        000103‐00‐4 50
 5 1,3‐Cyclopentanedione, 2‐methyl‐    112 C6H8O2         000765‐69‐5 50

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1057 (8.310 min): BF141978.D\data.ms (-1050) (-)
112.1

39.0

83.0
155.0 207.0

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

5000

m/z-->

Abundance #32676: Carbonic acid, monoamide, N-isobutyl-, propargy
112.0

39.0

155.074.0

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

5000

m/z-->

Abundance #60329: 1-Pyrrolidineacetic acid, 2-methyl-5-oxo-, ethyl e
112.0

83.0
41.0 185.0140.0

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

5000

m/z-->

Abundance #162398: 3',4'-Tetramethylene-.alpha.-pyrrolidinobutiophe
112.0

70.041.0 159.0 242.0202.0

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z 112.10  100.00%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  39.05   64.32%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  41.10   61.54%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  56.10   28.50%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  55.10   27.82%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031725\
  Data File : BF141978.D                                          
  Acq On    : 17 Mar 2025  13:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1574‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF031025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Phthalic anhydride              Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.922   22.38 ng         794015   Naphthalene‐d8              8.163

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Phthalic anhydride                  148 C8H4O3         000085‐44‐9 95
 2 1,2‐Benzenedicarboxylic acid        166 C8H6O4         000088‐99‐3 90
 3 Phthalic acid, monoethyl ester      194 C10H10O4       002306‐33‐4 90
 4 Indan‐1,2,3‐trione                  160 C9H4O3         000938‐24‐9 83
 5 Ninhydrin                           178 C9H6O4         000485‐47‐2 83

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1161 (8.922 min): BF141978.D\data.ms (-1156) (-)
104.0

38.0 207.1 281.0341.1 415.1475.2 549.2

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

5000

m/z-->

Abundance #26799: Phthalic anhydride
104.0

38.0

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

5000

m/z-->

Abundance #42026: 1,2-Benzenedicarboxylic acid
104.0

38.0

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

5000

m/z-->

Abundance #68424: Phthalic acid, monoethyl ester
104.0

45.0
176.0

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z 104.00  100.00%

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z  76.10   75.42%

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z  50.10   32.21%

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z  74.00   17.36%

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z 148.00   11.22%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031725\
  Data File : BF141978.D                                          
  Acq On    : 17 Mar 2025  13:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1574‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF031025.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‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.933   63.27 ng        2181720   Phenanthrene‐d10           11.398

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 95
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 93
 4 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 91
 5 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 68

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1673 (11.933 min): BF141978.D\data.ms (-1669) (-)
73.0

41.1

129.0

213.2
171.1 256.1

290.1

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #143511: n-Hexadecanoic acid
73.0

129.0 256.0
41.0

213.0

171.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

41.0
129.0

228.0185.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.0

41.0

129.0

199.0 242.0

167.0

12.00

m/z  73.05  100.00%

12.00

m/z  60.05   78.71%

12.00

m/z  43.10   76.94%

12.00

m/z  55.10   70.81%

12.00

m/z  41.10   68.13%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031725\
  Data File : BF141978.D                                          
  Acq On    : 17 Mar 2025  13:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1574‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF031025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Octadecanoic acid               Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.727    2.06 ng        2625850   Chrysene‐d12               14.057

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 99
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 89
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 87
 4 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 83
 5 Octadecanoic acid, 2‐(2‐hydroxye... 372 C22H44O4       000106‐11‐6 72

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1808 (12.727 min): BF141978.D\data.ms (-1804) (-)
73.1

129.1

241.2185.1
284.3

342.

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #179091: Octadecanoic acid
43.0

129.0

83.0
284.0185.0 241.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #126203: Pentadecanoic acid
73.0

129.0
29.0

242.0199.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #109279: Tetradecanoic acid
73.0

129.0

185.0
29.0

228.0

12.50 13.00

m/z  73.10  100.00%

12.50 13.00

m/z  43.10   84.97%

12.50 13.00

m/z  60.05   77.23%

12.50 13.00

m/z  55.10   73.40%

12.50 13.00

m/z  57.10   71.43%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031725\
  Data File : BF141978.D                                          
  Acq On    : 17 Mar 2025  13:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1574‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF031025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Dehydroabietic acid             Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.868    3.30 ng        4209230   Chrysene‐d12               14.057

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dehydroabietic acid                 300 C20H28O2       001740‐19‐8 64
 2 Benzamide, 2‐(3‐formyl‐6‐methoxy... 285 C16H15NO4      1000273‐81‐6 46
 3 Ethyl 4‐hydroxy‐6‐(trifluorometh... 285 C13H10F3NO3    026893‐12‐9 42
 4 Ethyl 4‐hydroxy‐7‐trifluoromethy... 285 C13H10F3NO3    000391‐02‐6 38
 5 Phthalic acid, isohexyl isoporpy... 292 C17H24O4       1000315‐00‐4 35

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2002 (13.868 min): BF141978.D\data.ms (-1998) (-)
149.0

239.2
57.1

298.1
359.3 414.3

50 100 150 200 250 300 350 400 450

5000

m/z-->

Abundance #199993: Dehydroabietic acid
239.0

141.0
43.0 300.0

191.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450

5000

m/z-->

Abundance #179997: Benzamide, 2-(3-formyl-6-methoxybenzyloxy)-
149.0

91.0

285.0
39.0

209.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450

5000

m/z-->

Abundance #179641: Ethyl 4-hydroxy-6-(trifluoromethyl)-3-quinolineca
239.0

183.0
29.0 87.0 135.0 287.0

13.50 14.00

m/z 149.00  100.00%

13.50 14.00

m/z 239.20   60.65%

13.50 14.00

m/z  57.10   54.74%

13.50 14.00

m/z 285.15   43.42%

13.50 14.00

m/z 197.10   32.96%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031725\
  Data File : BF141978.D                                          
  Acq On    : 17 Mar 2025  13:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1574‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF031025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Phthalic acid, 3‐methylbut‐...  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.839   20.00 ng        4671520   Perylene‐d12               15.621

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Phthalic acid, 3‐methylbut‐3‐eny... 388 C24H36O4       1000357‐10‐9 86
 2 Phthalic acid, hex‐3‐yl undecyl ... 404 C25H40O4       1000356‐96‐2 86
 3 Phthalic acid, 2‐propylpentyl un... 432 C27H44O4       1000377‐92‐7 86
 4 Phthalic acid, hept‐3‐yl nonyl e... 390 C24H38O4       1000356‐99‐3 80
 5 Phthalic acid, 2‐ethylbutyl unde... 404 C25H40O4       1000356‐89‐6 80

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2507 (16.839 min): BF141978.D\data.ms (-2502) (-)
149.0

57.1
321.2

245.1 461.4384.3 520.6

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500

5000

m/z-->

Abundance #294210: Phthalic acid, 3-methylbut-3-enyl undecyl ester
149.0

68.0

321.0216.0 388.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500

5000

m/z-->

Abundance #304914: Phthalic acid, hex-3-yl undecyl ester
149.0

43.0
321.0251.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500

5000

m/z-->

Abundance #319073: Phthalic acid, 2-propylpentyl undecyl ester
149.0

57.0 321.0

16.50 17.00

m/z 149.00  100.00%

16.50 17.00

m/z  57.10   11.83%

16.50 17.00

m/z  43.10   10.19%

16.50 17.00

m/z 150.00    9.83%

16.50 17.00

m/z 167.00    8.55%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031725\
  Data File : BF141978.D                                          
  Acq On    : 17 Mar 2025  13:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1574‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF031025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  1,2‐Benzenedicarboxylic aci...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.392   23.37 ng        5458290   Perylene‐d12               15.621

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,2‐Benzenedicarboxylic acid, di... 474 C30H50O4       003648‐20‐2 91
 2 Phthalic acid, 3‐methylbut‐3‐eny... 388 C24H36O4       1000357‐10‐9 90
 3 Phthalic acid, hex‐3‐yl undecyl ... 404 C25H40O4       1000356‐96‐2 86
 4 Phthalic acid, 2‐ethylbutyl unde... 404 C25H40O4       1000356‐89‐6 86
 5 Didecyl phthalate                   446 C28H46O4       000084‐77‐5 80

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2601 (17.392 min): BF141978.D\data.ms (-2595) (-)
149.0

43.1 321.2218.296.1 389.3 470.4

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500

5000

m/z-->

Abundance #332903: 1,2-Benzenedicarboxylic acid, diundecyl ester
149.0

57.0 321.0
260.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500

5000

m/z-->

Abundance #294210: Phthalic acid, 3-methylbut-3-enyl undecyl ester
149.0

68.0

321.0216.0 388.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500

5000

m/z-->

Abundance #304914: Phthalic acid, hex-3-yl undecyl ester
149.0

43.0
321.0251.096.0

17.00 17.50

m/z 149.00  100.00%

17.00 17.50

m/z 150.00    9.91%

17.00 17.50

m/z  43.10    9.17%

17.00 17.50

m/z  57.10    8.24%

17.00 17.50

m/z  55.10    6.06%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031725\
  Data File : BF141978.D                                          
  Acq On    : 17 Mar 2025  13:31
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1574‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF031025.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...   6.939    15.8  ng     447029   1   6.881  567019  20.0
Carbonic acid, ...   8.310     7.2  ng     256710   2   8.163  709577  20.0
Phthalic anhydride   8.922    22.4  ng     794015   2   8.163  709577  20.0
n‐Hexadecanoic ...  11.933    63.3  ng    2181720   4  11.398  689609  20.0
Octadecanoic acid   12.727     2.1  ng    2625850   5  14.057 25524300  20.0
Dehydroabietic ...  13.868     3.3  ng    4209230   5  14.057 25524300  20.0
Phthalic acid, ...  16.839    20.0  ng    4671520   6  15.621 4671520  20.0
1,2‐Benzenedica...  17.392    23.4  ng    5458290   6  15.621 4671520  20.0
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