
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031925\
  Data File : BF141999.D                                          
  Acq On    : 19 Mar 2025  11:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1590‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: rteint.p
  Integrator: RTE
  Smoothing : ON                             Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 3 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.2                            Max Peaks: 100
  Stop Thrs : 0                          Peak Location: TOP     
 
  If leading or trailing edge < 100 prefer < Baseline drop else tangent >
  Peak separation: 5
 
  Method    : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF031025.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF141999.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.146     3    9   19 rVB   850532   1377805  38.43%   5.761%
  2   5.492   568  578  583 rBV  1883062   2524257  70.42%  10.554%
  3   5.822   630  634  652 rVB   140108    201923   5.63%   0.844%
  4   6.498   742  749  754 rBV  1826701   2504653  69.87%  10.473%
  5   6.704   780  784  789 rVB   129274    164814   4.60%   0.689%
 
  6   6.875   808  813  820 rBV   741594    953682  26.60%   3.988%
  7   7.434   900  908  913 rBV  1251308   1832337  51.11%   7.661%
  8   7.898   980  987  990 rBV3   76810    144669   4.04%   0.605%
  9   8.157  1025 1031 1038 rBV2  941542   1480827  41.31%   6.192%
 10   8.663  1113 1117 1120 rBV   117197    169495   4.73%   0.709%
 
 11   8.751  1128 1132 1135 rBV2  212822    293052   8.17%   1.225%
 12   9.233  1209 1214 1218 rBV  2715194   3584798 100.00%  14.989%
 13   9.316  1224 1228 1232 rBV2  947627   1633522  45.57%   6.830%
 14   9.586  1270 1274 1279 rVB  2342252   3098869  86.44%  12.957%
 15   9.792  1306 1309 1312 rBV3 1268661   2087701  58.24%   8.729%
 
 16  15.515  2277 2282 2287 rBV   588339    911214  25.42%   3.810%
 17  16.580  2458 2463 2470 rBV    86051    186729   5.21%   0.781%
 18  17.833  2669 2676 2686 rVB   231343    621859  17.35%   2.600%
 19  17.998  2699 2704 2714 rVB3   55492    144269   4.02%   0.603%
 
 
                        Sum of corrected areas:    23916475

8270‐BF031025.M Thu Mar 20 04:10:06 2025                                                      Pag 1

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
20071

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
20071



                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031925\
  Data File : BF141999.D                                          
  Acq On    : 19 Mar 2025  11:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1590‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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
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Time-->

Abundance TIC: BF141999.D\data.ms

.146

 5.492
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 6.875

 7.434
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Time-->

Abundance TIC: BF141999.D\data.ms

 7.898

 8.157
 8.663 8.751

 9.233

 9.316

 9.586 9.792

13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50 17.00 17.50 18.00 18.50
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2000000
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6000000

8000000

   1e+07
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Time-->

Abundance TIC: BF141999.D\data.ms
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16.580 17.83317.998
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031925\
  Data File : BF141999.D                                          
  Acq On    : 19 Mar 2025  11:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1590‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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  Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐     Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.146   28.89 ng        1377810   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.875

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 78
 2 2,2,4‐Trimethyl‐3‐pentanol          130 C8H18O         005162‐48‐1 39
 3 Pentane, 3‐methoxy‐                 102 C6H14O         036839‐67‐5 23
 4 N‐Ethylformamide                     73 C3H7NO         000627‐45‐2 9 
 5 Borane, dimethoxy‐                   74 C2H7BO2        004542‐61‐4 9 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 9 (2.146 min): BF141999.D\data.ms (-3) (-)
73.0

43.0
87.1

59.1

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

5000

m/z-->

Abundance #5054: Butane, 2-methoxy-2-methyl-
73.0

43.0 87.0

29.0
59.0

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

5000

m/z-->

Abundance #15764: 2,2,4-Trimethyl-3-pentanol
73.0

87.0

55.041.0

27.0
112.0 129.0

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

5000

m/z-->

Abundance #4994: Pentane, 3-methoxy-
73.0

45.0

29.0
59.0 101.0

2.202.302.402.502.60

m/z  73.05  100.00%

2.202.302.402.502.60

m/z  43.05   34.18%

2.202.302.402.502.60

m/z  87.10   27.10%

2.202.302.402.502.60

m/z  55.05   25.65%

2.202.302.402.502.60

m/z  41.10   11.24%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031925\
  Data File : BF141999.D                                          
  Acq On    : 19 Mar 2025  11:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1590‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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  Ethanol, 2‐butoxy‐              Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.822    4.23 ng         201923   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.875

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethanol, 2‐butoxy‐                  118 C6H14O2        000111‐76‐2 83
 2 Formic acid, 3,3‐dimethylbut‐2‐y... 130 C7H14O2        1000368‐20‐5 50
 3 3,3‐Dimethylbutane‐2‐ol             102 C6H14O         000464‐07‐3 33
 4 Ethylene glycol monoisobutyl ether  118 C6H14O2        004439‐24‐1 28
 5 n‐Butyl ether                       130 C8H18O         000142‐96‐1 17

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120

5000

m/z-->

Abundance Scan 634 (5.822 min): BF141999.D\data.ms (-630) (-)
57.1

41.1
87.1

71.0 100.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120

5000

m/z-->

Abundance #10027: Ethanol, 2-butoxy-
57.0

41.0

87.027.0
71.0 100.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120

5000

m/z-->

Abundance #15549: Formic acid, 3,3-dimethylbut-2-yl ester
57.0

41.0
87.0

27.0 74.0 115.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120

5000

m/z-->

Abundance #5036: 3,3-Dimethylbutane-2-ol
57.0

41.0

87.0

27.0 102.071.0

5.40 5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  57.10  100.00%

5.40 5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  45.10   38.05%

5.40 5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  41.10   34.97%

5.40 5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  87.10   21.80%

5.40 5.60 5.80 6.00 6.20

m/z  56.10    8.44%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031925\
  Data File : BF141999.D                                          
  Acq On    : 19 Mar 2025  11:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1590‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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  Mesitylene                      Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.704    3.46 ng         164814   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.875

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Mesitylene                          120 C9H12          000108‐67‐8 97
 2 Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐           120 C9H12          000526‐73‐8 97
 3 Benzene, 1,2,4‐trimethyl‐           120 C9H12          000095‐63‐6 94
 4 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 93
 5 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐          120 C9H12          000620‐14‐4 90

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120

5000

m/z-->

Abundance Scan 784 (6.704 min): BF141999.D\data.ms (-780) (-)
105.1

120.1

77.0 91.157.039.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120

5000

m/z-->

Abundance #10695: Mesitylene
105.0

120.0

77.0 91.039.0 63.026.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120

5000

m/z-->

Abundance #10715: Benzene, 1,2,3-trimethyl-
105.0

120.0

77.0 91.039.0 63.015.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120

5000

m/z-->

Abundance #10717: Benzene, 1,2,4-trimethyl-
105.0

120.0

77.0 91.051.027.0
64.0

6.40 6.60 6.80 7.00

m/z 105.10  100.00%

6.40 6.60 6.80 7.00

m/z 120.10   41.69%

6.40 6.60 6.80 7.00

m/z 119.10   12.68%

6.40 6.60 6.80 7.00

m/z  77.05   12.10%

6.40 6.60 6.80 7.00

m/z  91.10   10.69%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031925\
  Data File : BF141999.D                                          
  Acq On    : 19 Mar 2025  11:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1590‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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  Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrah...  Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.663    2.29 ng         169495   Naphthalene‐d8              8.157

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐... 146 C11H14         002809‐64‐5 89
 2 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐... 146 C11H14         001680‐51‐9 86
 3 Benzene, (1‐methylenebutyl)‐        146 C11H14         005676‐32‐4 70
 4 1H‐1,3,2‐Benzodiazaborole, 2‐eth... 146 C8H11BN2       074663‐81‐3 58
 5 Benzene, (1‐methyl‐1‐butenyl)‐      146 C11H14         053172‐84‐2 41

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance Scan 1117 (8.663 min): BF141999.D\data.ms (-1113) (-)
131.0

81.1
41.1

180.2
341.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #25041: Naphthalene, 1,2,3,4-tetrahydro-5-methyl-
131.0

91.039.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

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

39.0 91.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #24993: Benzene, (1-methylenebutyl)-
118.0

77.0
39.0

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z 131.00  100.00%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z 118.10   86.69%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z 146.05   64.75%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z 117.05   46.20%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  81.10   32.06%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031925\
  Data File : BF141999.D                                          
  Acq On    : 19 Mar 2025  11:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1590‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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  Tridecane                       Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.751    3.96 ng         293052   Naphthalene‐d8              8.157

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tridecane                           184 C13H28         000629‐50‐5 87
 2 Carbonic acid, prop‐1‐en‐2‐yl te... 298 C18H34O3       1000382‐90‐9 83
 3 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 72
 4 Dodecane                            170 C12H26         000112‐40‐3 72
 5 Nonane                              128 C9H20          000111‐84‐2 60

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1132 (8.751 min): BF141999.D\data.ms (-1128) (-)
57.1

85.1

131.1 163.1 196.1

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

5000

m/z-->

Abundance #59029: Tridecane
57.0

85.0

29.0
113.0 184.0141.0

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

5000

m/z-->

Abundance #197167: Carbonic acid, prop-1-en-2-yl tetradecyl ester
57.0

85.0
29.0

125.0 168.0196.0 241.0

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

5000

m/z-->

Abundance #158598: Nonadecane
57.0

85.0

29.0
113.0141.0 268.0169.0197.0

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  57.10  100.00%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  43.10   74.12%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  71.10   59.19%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  41.10   38.45%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  85.10   38.41%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031925\
  Data File : BF141999.D                                          
  Acq On    : 19 Mar 2025  11:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1590‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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  Carbonic acid, tetradecyl v...  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.316   15.65 ng        1633520   Acenaphthene‐d10            9.922

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Carbonic acid, tetradecyl vinyl ... 284 C17H32O3       1000382‐54‐5 76
 2 Carbonic acid, dodecyl vinyl ester  256 C15H28O3       1000382‐54‐8 68
 3 Carbonic acid, prop‐1‐en‐2‐yl te... 298 C18H34O3       1000382‐90‐9 64
 4 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 64
 5 Carbonic acid, tridecyl vinyl ester 270 C16H30O3       1000382‐54‐7 64

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1228 (9.316 min): BF141999.D\data.ms (-1224) (-)
57.1

85.1
193.2

123.1

154.1 222.2

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

5000

m/z-->

Abundance #178950: Carbonic acid, tetradecyl vinyl ester
57.0

85.0

111.029.0 196.0 241.0168.0140.0

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

5000

m/z-->

Abundance #143304: Carbonic acid, dodecyl vinyl ester
57.0

85.0

111.029.0 168.0140.0 213.0

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

5000

m/z-->

Abundance #197167: Carbonic acid, prop-1-en-2-yl tetradecyl ester
57.0

85.0
29.0

111.0 168.0 196.0140.0 241.0

9.00 9.20 9.40 9.60

m/z  57.10  100.00%

9.00 9.20 9.40 9.60

m/z  43.10   69.49%

9.00 9.20 9.40 9.60

m/z  71.10   62.13%

9.00 9.20 9.40 9.60

m/z  41.10   56.70%

9.00 9.20 9.40 9.60

m/z  55.10   44.69%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031925\
  Data File : BF141999.D                                          
  Acq On    : 19 Mar 2025  11:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1590‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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  Phenol, 2,6‐bis(1,1‐dimethy...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.586   29.69 ng        3098870   Acenaphthene‐d10            9.922

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Phenol, 2,6‐bis(1,1‐dimethylethyl)‐ 206 C14H22O        000128‐39‐2 94
 2 Phenol, 2,5‐bis(1,1‐dimethylethyl)‐ 206 C14H22O        005875‐45‐6 83
 3 2,4‐Di‐tert‐butylphenol             206 C14H22O        000096‐76‐4 81
 4 3‐(4‐(tert‐Butyl)phenyl)‐2‐methy... 206 C14H22O        056107‐04‐1 81
 5 Ethyl 4‐t‐butylbenzoate             206 C13H18O2       005406‐57‐5 74

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1274 (9.586 min): BF141999.D\data.ms (-1270) (-)
191.1

131.1 163.157.1
91.1

222.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #82764: Phenol, 2,6-bis(1,1-dimethylethyl)-
191.0

131.057.0 163.0
91.0

29.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #82757: Phenol, 2,5-bis(1,1-dimethylethyl)-
191.0

57.0
163.0135.088.029.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #82739: 2,4-Di-tert-butylphenol
191.0

57.0
163.0115.091.029.0

9.50

m/z 191.10  100.00%

9.50

m/z 206.20   22.30%

9.50

m/z 131.05   17.24%

9.50

m/z 163.10   15.59%

9.50

m/z  57.10   14.86%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031925\
  Data File : BF141999.D                                          
  Acq On    : 19 Mar 2025  11:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1590‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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  unknown9.792                    Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.792   20.00 ng        2087700   Acenaphthene‐d10            9.922

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane, 1,2,4‐trimethyl‐       126 C9H18          002234‐75‐5 38
 2 Cyclohexane, 1,1,2‐trimethyl‐       126 C9H18          007094‐26‐0 30
 3 Cyclopentane, 1,1'‐[3‐(2‐cyclope... 304 C22H40         055255‐85‐1 30
 4 7‐Hexadecene, (Z)‐                  224 C16H32         035507‐09‐6 30
 5 3‐Hexadecene, (Z)‐                  224 C16H32         034303‐81‐6 30

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1309 (9.792 min): BF141999.D\data.ms (-1306) (-)
69.1

111.1

193.2

151.2 225.237.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #13254: Cyclohexane, 1,2,4-trimethyl-
69.0

111.0

27.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #13244: Cyclohexane, 1,1,2-trimethyl-
69.0

111.0

27.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #204980: Cyclopentane, 1,1'-[3-(2-cyclopentylethyl)-1,5-p
41.0 83.0

125.0
206.0

165.0 304.0241.0

9.50 10.00

m/z  69.10  100.00%

9.50 10.00

m/z  55.10   81.64%

9.50 10.00

m/z  41.10   68.85%

9.50 10.00

m/z  83.10   67.10%

9.50 10.00

m/z  97.10   55.19%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031925\
  Data File : BF141999.D                                          
  Acq On    : 19 Mar 2025  11:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1590‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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  9  Pentacosane                     Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.580    4.10 ng         186729   Perylene‐d12               15.515

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentacosane                         352 C25H52         000629‐99‐2 90
 2 Hexadecane, 2‐methyl‐               240 C17H36         001560‐92‐5 83
 3 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 78
 4 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 78
 5 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 72

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance Scan 2463 (16.580 min): BF141999.D\data.ms (-2458) (-)
71.1

113.1

155.1
197.2 253.2 341.1

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #262011: Pentacosane
57.0

99.0
141.0 183.0 225.0 352.0267.0 309.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #123970: Hexadecane, 2-methyl-
57.0

197.099.0

141.0
240.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #307033: Octacosane, 2-methyl-
57.0

99.0
141.0 365.0183.0 225.0 267.0 309.0

16.50

m/z  71.10  100.00%

16.50

m/z  57.10   92.75%

16.50

m/z  85.10   86.26%

16.50

m/z  43.10   49.63%

16.50

m/z  99.10   43.67%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031925\
  Data File : BF141999.D                                          
  Acq On    : 19 Mar 2025  11:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1590‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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 10  1‐naphthalenamine, N,N‐diet...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.833   13.65 ng         621859   Perylene‐d12               15.515

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐naphthalenamine, N,N‐diethyl‐4... 441 C33H31N        1000399‐30‐2 53
 2 1‐anthracenamine, N‐[bis(2,4,6‐t... 441 C32H32BN       1000399‐30‐0 53
 3 9‐O‐Pivaloyl‐N‐acetylcolchinol      441 C25H31NO6      1000127‐10‐7 50
 4 Silane, diethylheptyloxyoctadecy... 470 C29H62O2Si     1000363‐96‐0 40
 5 Silane, diethyldecyloxypentadecy... 470 C29H62O2Si     1000363‐96‐6 40

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2676 (17.833 min): BF141999.D\data.ms (-2669) (-)
441.357.1

147.1

308.3237.1 385.2 502.3

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500

5000

m/z-->

Abundance #322666: 1-naphthalenamine, N,N-diethyl-4-(triphenylmet
441.0

364.0

165.0
29.0 243.091.0 306.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500

5000

m/z-->

Abundance #322665: 1-anthracenamine, N-[bis(2,4,6-trimethylphenyl
441.0

321.0249.0

119.044.0 193.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500

5000

m/z-->

Abundance #322504: 9-O-Pivaloyl-N-acetylcolchinol
441.0

298.0
57.0

382.0

240.0165.0109.0

17.50 18.00

m/z 441.30  100.00%

17.50 18.00

m/z  57.10   98.96%

17.50 18.00

m/z 147.05   37.17%

17.50 18.00

m/z 442.30   31.38%

17.50 18.00

m/z  41.10   13.33%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031925\
  Data File : BF141999.D                                          
  Acq On    : 19 Mar 2025  11:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1590‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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 11  Heptacosane                     Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.997    3.17 ng         144269   Perylene‐d12               15.515

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 80
 2 Tridecane, 2,5‐dimethyl‐            212 C15H32         056292‐66‐1 64
 3 Hexacosane, 1‐iodo‐                 492 C26H53I        1000406‐32‐1 58
 4 Tridecane, 4,8‐dimethyl‐            212 C15H32         055030‐62‐1 58
 5 Tetracosane, 1‐iodo‐                464 C24H49I        1000406‐32‐0 52

0 50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance Scan 2704 (17.998 min): BF141999.D\data.ms (-2699) (-)
71.1

127.1

183.2 305.1251.0 355.1 426.3

0 50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #287977: Heptacosane
57.0

113.0 169.0 225.0 380.0281.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #90201: Tridecane, 2,5-dimethyl-
57.0

140.0
197.012.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #336598: Hexacosane, 1-iodo-
57.0

113.0
169.0 365.0225.0 281.0

18.00

m/z  71.10  100.00%

18.00

m/z  57.10   94.92%

18.00

m/z  85.10   74.94%

18.00

m/z  99.10   54.29%

18.00

m/z  43.10   47.40%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF031925\
  Data File : BF141999.D                                          
  Acq On    : 19 Mar 2025  11:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q1590‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 5   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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Butane, 2‐metho...   2.146    28.9  ng    1377810   1   6.875  953682  20.0
Ethanol, 2‐butoxy‐   5.822     4.2  ng     201923   1   6.875  953682  20.0
Mesitylene           6.704     3.5  ng     164814   1   6.875  953682  20.0
Naphthalene, 1,...   8.663     2.3  ng     169495   2   8.157 1480830  20.0
Tridecane            8.751     4.0  ng     293052   2   8.157 1480830  20.0
Carbonic acid, ...   9.316    15.7  ng    1633520   3   9.922 2087700  20.0
Phenol, 2,6‐bis...   9.586    29.7  ng    3098870   3   9.922 2087700  20.0
unknown9.792         9.792    20.0  ng    2087700   3   9.922 2087700  20.0
Pentacosane         16.580     4.1  ng     186729   6  15.515  911214  20.0
1‐naphthalenami...  17.833    13.7  ng     621859   6  15.515  911214  20.0
Heptacosane         17.997     3.2  ng     144269   6  15.515  911214  20.0
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