
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF053122\
  Data File : BF128602.D                                          
  Acq On    : 31 May 2022  18:56
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N3109‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   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‐BF052622.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF128602.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.628    55   58   64 rVB2   21183     29584   1.26%   0.113%
  2   5.057   468  471  474 rVB    33672     34114   1.46%   0.130%
  3   5.498   541  546  555 rBV  2315751   2329843  99.54%   8.904%
  4   5.610   560  565  568 rBV   158494    148328   6.34%   0.567%
  5   6.522   714  720  729 rBV  2011639   2243633  95.86%   8.575%
 
  6   6.587   729  731  735 rVB    51297     41283   1.76%   0.158%
  7   6.840   771  774  778 rBV   717174    641570  27.41%   2.452%
  8   7.410   865  871  874 rBV  1770456   1597468  68.25%   6.105%
  9   8.128   989  993  996 rBV   956904    782993  33.45%   2.993%
 10   9.204  1171 1176 1179 rBV  2906890   2340599 100.00%   8.945%
 
 11   9.434  1206 1215 1223 rVB8   40262    143356   6.12%   0.548%
 12   9.881  1288 1291 1295 rVB   938617    783488  33.47%   2.994%
 13  10.104  1324 1329 1335 rBV3   35563     69775   2.98%   0.267%
 14  10.433  1382 1385 1390 rVB5   30378     37484   1.60%   0.143%
 15  10.681  1422 1427 1430 rBV  1534612   1399480  59.79%   5.349%
 
 16  10.780  1439 1444 1454 rVB2  116964    309444  13.22%   1.183%
 17  10.992  1477 1480 1481 rBV2   50617     56722   2.42%   0.217%
 18  11.010  1481 1483 1492 rVB3  105755    194332   8.30%   0.743%
 19  11.369  1541 1544 1547 rBV   774377    718878  30.71%   2.747%
 20  11.392  1547 1548 1552 rVB   173603    111388   4.76%   0.426%
 
 21  11.722  1601 1604 1608 rBV4   45347     65656   2.81%   0.251%
 22  11.880  1627 1631 1632 rBV3   72141    101202   4.32%   0.387%
 23  11.910  1633 1636 1639 rVV4  127382    163789   7.00%   0.626%
 24  11.980  1645 1648 1655 rVB3  182221    333951  14.27%   1.276%
 25  12.045  1657 1659 1662 rBV3   64089     70991   3.03%   0.271%
 
 26  12.151  1673 1677 1689 rVB4  268924    615819  26.31%   2.354%
 27  12.580  1745 1750 1755 rVB2  915797   1315796  56.22%   5.029%
 28  12.816  1787 1790 1792 rBV   100539     85084   3.64%   0.325%
 29  12.957  1811 1814 1818 rVB  1864026   1764580  75.39%   6.744%
 30  13.033  1823 1827 1834 rVB3  203985    442367  18.90%   1.691%
 
 31  13.357  1877 1882 1890 rVB   561291    882031  37.68%   3.371%
 32  13.533  1909 1912 1916 rBV2  180214    316241  13.51%   1.209%
 33  13.586  1919 1921 1923 rBV  1203250   1395178  59.61%   5.332%
 34  14.010  1990 1993 1997 rBV   556392    655714  28.01%   2.506%
 35  14.063  1998 2002 2006 rVV2  531080    791446  33.81%   3.025%
 
 36  14.121  2009 2012 2019 rVB2  277113    349323  14.92%   1.335%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF053122\
  Data File : BF128602.D                                          
  Acq On    : 31 May 2022  18:56
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N3109‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   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‐BF052622.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  14.286  2037 2040 2049 rVB   802409   1386732  59.25%   5.300%
 38  14.974  2153 2157 2166 rVB   412171    893427  38.17%   3.415%
 39  15.486  2241 2244 2253 rVB   388375    522037  22.30%   1.995%
 
 
                        Sum of corrected areas:    26165126
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF053122\
  Data File : BF128602.D                                          
  Acq On    : 31 May 2022  18:56
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N3109‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

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
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Abundance TIC: BF128602.D\data.ms
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 9.204
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12.045
12.151

12.580

12.816

12.957

13.033

13.35

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

500000

1000000

1500000

2000000

2500000

Time-->
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF053122\
  Data File : BF128602.D                                          
  Acq On    : 31 May 2022  18:56
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N3109‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  2‐Furanmethanol, tetrahydro‐    Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.610    4.62 ng         148328   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.845

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Furanmethanol, tetrahydro‐        102 C5H10O2        000097‐99‐4 83
 2 2‐Furanmethanol, tetrahydro‐, ac... 144 C7H12O3        000637‐64‐9 56
 3 Furan, tetrahydro‐2‐(methoxymeth... 116 C6H12O2        019354‐27‐9 56
 4 Butanoyl chloride                   106 C4H7ClO        000141‐75‐3 50
 5 Pentane, 2‐bromo‐                   150 C5H11Br        000107‐81‐3 40

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 565 (5.610 min): BF128602.D\data.ms (-560) (-)
71.0

43.0

57.0 97.084.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #4862: 2-Furanmethanol, tetrahydro-
71.0

43.0

27.0

57.0 99.085.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #23886: 2-Furanmethanol, tetrahydro-, acetate
43.0 71.0

84.027.0
56.014.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #9313: Furan, tetrahydro-2-(methoxymethyl)-
71.0

43.0

29.0 58.015.0 84.0 116.097.0

5.20 5.40 5.60 5.80 6.00

m/z  71.05  100.00%

5.20 5.40 5.60 5.80 6.00

m/z  43.05   81.60%

5.20 5.40 5.60 5.80 6.00

m/z  41.10   49.28%

5.20 5.40 5.60 5.80 6.00

m/z  39.05   17.41%

5.20 5.40 5.60 5.80 6.00

m/z  42.05   16.36%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF053122\
  Data File : BF128602.D                                          
  Acq On    : 31 May 2022  18:56
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N3109‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Dodecyl isobutyl carbonate      Concentration Rank 14

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.434    3.66 ng         143356   Acenaphthene‐d10            9.881

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dodecyl isobutyl carbonate          286 C17H34O3       959067‐22‐2 59
 2 2‐Ethylhexyl hydrogen maleate       228 C12H20O4       002370‐71‐0 50
 3 Pentadecafluorooctanoic acid, 2‐... 526 C16H17F15O2    1000406‐80‐9 50
 4 3‐Octene, (Z)‐                      112 C8H16          014850‐22‐7 50
 5 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 47

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1215 (9.434 min): BF128602.D\data.ms (-1206) (-)
57.1

112.1

151.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #181675: Dodecyl isobutyl carbonate
57.0

97.0
140.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #108747: 2-Ethylhexyl hydrogen maleate
57.0

117.0

18.0 212.0171.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #341435: Pentadecafluorooctanoic acid, 2-ethylhexyl este
57.0

112.0 169.0 369.0219.0

9.20 9.40 9.60 9.80

m/z  57.10  100.00%

9.20 9.40 9.60 9.80

m/z  41.10   50.19%

9.20 9.40 9.60 9.80

m/z  43.10   39.66%

9.20 9.40 9.60 9.80

m/z  69.10   38.51%

9.20 9.40 9.60 9.80

m/z  56.05   36.47%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF053122\
  Data File : BF128602.D                                          
  Acq On    : 31 May 2022  18:56
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N3109‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  unknown10.781                   Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.781    8.61 ng         309444   Phenanthrene‐d10           11.369

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Heptene, 1‐ethoxy‐, (Z)‐          142 C9H18O         051149‐74‐7 38
 2 Trichloroacetic acid, decyl ester   302 C12H21Cl3O2    065611‐33‐8 38
 3 Carbonic acid, undecyl vinyl ester  242 C14H26O3       1000382‐54‐9 35
 4 Oxalic acid, cyclobutyl tetradec... 340 C20H36O4       1000309‐70‐9 30
 5 Octatriacontyl pentafluoropropio... 697 C41H77F5O2     1000351‐89‐1 27

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1444 (10.780 min): BF128602.D\data.ms (-1439) (-)
57.1

83.1

112.1
138.1 221.7194.9167.0

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

5000

m/z-->

Abundance #23053: 2-Heptene, 1-ethoxy-, (Z)-
45.0

85.0

15.0

142.0113.0

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

5000

m/z-->

Abundance #201299: Trichloroacetic acid, decyl ester
43.0

71.0

97.0

140.0

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

5000

m/z-->

Abundance #125950: Carbonic acid, undecyl vinyl ester
57.0

85.0

29.0 111.0 154.0 199.0

10.50 11.00

m/z  57.10  100.00%

10.50 11.00

m/z  43.10   85.82%

10.50 11.00

m/z  45.10   76.26%

10.50 11.00

m/z  55.10   58.62%

10.50 11.00

m/z  41.10   52.17%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF053122\
  Data File : BF128602.D                                          
  Acq On    : 31 May 2022  18:56
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N3109‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  unknown11.010                   Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.010    5.41 ng         194332   Phenanthrene‐d10           11.369

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptadecanoic acid, heptadecyl e... 509 C34H68O2       036617‐50‐2 47
 2 Isobutyl tetradecyl carbonate       314 C19H38O3       959275‐58‐2 35
 3 Carbonic acid, isobutyl octadecy... 370 C23H46O3       1000314‐61‐5 35
 4 Isobutyl tridecyl carbonate         300 C18H36O3       959275‐44‐6 35
 5 Dodecane, 5‐cyclohexyl‐             252 C18H36         013151‐85‐4 27

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1483 (11.010 min): BF128602.D\data.ms (-1481) (-)
57.1

117.1
179.9 331.8

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance #339312: Heptadecanoic acid, heptadecyl ester
57.0

111.0

271.0
170.0 508.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance #217459: Isobutyl tetradecyl carbonate
57.0

111.0
168.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance #279618: Carbonic acid, isobutyl octadecyl ester
57.0

111.0
253.0168.0

11.00

m/z  57.10  100.00%

11.00

m/z  43.10   43.60%

11.00

m/z  41.10   41.80%

11.00

m/z  55.05   40.81%

11.00

m/z  45.10   35.18%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF053122\
  Data File : BF128602.D                                          
  Acq On    : 31 May 2022  18:56
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N3109‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  unknown11.880                   Concentration Rank 15

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.880    2.82 ng         101202   Phenanthrene‐d10           11.369

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentaethylene glycol monododecyl... 406 C22H46O6       003055‐95‐6 47
 2 Hexaethylene glycol                 282 C12H26O7       002615‐15‐8 46
 3 Pentaethylene glycol                238 C10H22O6       004792‐15‐8 43
 4 3,6,9,12‐Tetraoxahexadecan‐1‐ol     250 C12H26O5       001559‐34‐8 43
 5 2‐[2‐[2‐[2‐[2‐[2‐[2‐(2‐Hydroxyet... 370 C16H34O9       005117‐19‐1 43

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1631 (11.880 min): BF128602.D\data.ms (-1627) (-)
45.1

89.0

192.1

138.1 243.0287.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #305785: Pentaethylene glycol monododecyl ether
45.0

89.0

133.0
177.0 257.0 407.0363.0319.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #175222: Hexaethylene glycol
45.0

89.0

133.0
195.0239.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #120150: Pentaethylene glycol
45.0

89.0

133.0177.0

11.50 12.00

m/z  45.10  100.00%

11.50 12.00

m/z  43.10   58.64%

11.50 12.00

m/z  57.10   56.85%

11.50 12.00

m/z  71.10   37.77%

11.50 12.00

m/z  89.05   37.52%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF053122\
  Data File : BF128602.D                                          
  Acq On    : 31 May 2022  18:56
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N3109‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.910    4.56 ng         163789   Phenanthrene‐d10           11.369

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 55
 2 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 53
 3 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 53
 4 8‐Methylnonanoic acid               172 C10H20O2       005963‐14‐4 43
 5 Ethanone, 1‐(4,5‐dihydro‐2‐thiaz... 129 C5H7NOS        029926‐41‐8 43

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1636 (11.910 min): BF128602.D\data.ms (-1633) (-)
43.1

73.0

129.0

213.2
171.1 256.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

97.0 213.0 256.0171.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #75717: Dodecanoic acid
73.0

43.0

129.0 200.0

164.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #46966: n-Decanoic acid
73.0

129.0

43.0

172.0

12.00

m/z  43.10  100.00%

12.00

m/z  41.10   81.18%

12.00

m/z  60.00   77.63%

12.00

m/z  73.00   76.87%

12.00

m/z  57.10   75.92%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF053122\
  Data File : BF128602.D                                          
  Acq On    : 31 May 2022  18:56
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N3109‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  unknown11.980                   Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.980    9.29 ng         333951   Phenanthrene‐d10           11.369

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Triethylene glycol                  150 C6H14O4        000112‐27‐6 35
 2 Propanoic acid, 2‐(methoxymethoxy)‐ 134 C5H10O4        081327‐29‐9 35
 3 Pentaethylene glycol                238 C10H22O6       004792‐15‐8 35
 4 Tetraethylene glycol                194 C8H18O5        000112‐60‐7 27
 5 Diethylene glycol monoethyl ethe... 282 C15H26O3Si     1000376‐02‐5 25

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1648 (11.980 min): BF128602.D\data.ms (-1645) (-)
45.1

192.189.1 138.1

264.0222.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #27988: Triethylene glycol
45.0

89.0
119.015.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #17233: Propanoic acid, 2-(methoxymethoxy)-
45.0

89.0

133.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #120148: Pentaethylene glycol
45.0

89.0

133.015.0 163.0 195.0

12.00

m/z  45.10  100.00%

12.00

m/z  57.10   66.14%

12.00

m/z  43.10   33.30%

12.00

m/z 192.10   33.08%

12.00

m/z  41.10   32.11%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF053122\
  Data File : BF128602.D                                          
  Acq On    : 31 May 2022  18:56
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N3109‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  unknown12.151                   Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.151   17.13 ng         615819   Phenanthrene‐d10           11.369

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Imidazole, 2‐ethyl‐4‐methyl‐     110 C6H10N2        000931‐36‐2 25
 2 1H‐Pyrazole, 1,3,5‐trimethyl‐       110 C6H10N2        001072‐91‐9 25
 3 1H‐Imidazole‐4‐ethanamine, .beta... 139 C7H13N3        021150‐01‐6 22
 4 Naphthalene, decahydro‐2,6‐dimet... 278 C20H38         054964‐85‐1 11
 5 2,4‐Heptadienal, 2,4‐dimethyl‐      138 C9H14O         042452‐48‐2 11

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1677 (12.151 min): BF128602.D\data.ms (-1673) (-)
110.145.0

165.2

249.2207.180.0 282.9

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #6500: 1H-Imidazole, 2-ethyl-4-methyl-
109.0

54.0

15.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #6496: 1H-Pyrazole, 1,3,5-trimethyl-
110.0

42.0

80.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #20437: 1H-Imidazole-4-ethanamine, .beta.,.beta.-dimeth
110.0

30.0

69.0
140.0

12.00 12.50

m/z 110.10  100.00%

12.00 12.50

m/z  45.05   98.86%

12.00 12.50

m/z 109.10   94.73%

12.00 12.50

m/z  57.10   90.33%

12.00 12.50

m/z 123.10   90.32%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF053122\
  Data File : BF128602.D                                          
  Acq On    : 31 May 2022  18:56
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N3109‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Ethanol, 2‐[2‐(2‐butoxyetho...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.033   13.49 ng         442367   Chrysene‐d12               14.016

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethanol, 2‐[2‐(2‐butoxyethoxy)et... 206 C10H22O4       000143‐22‐6 59
 2 2‐[2‐[2‐[2‐[2‐[2‐[2‐[2‐[2‐[2‐[2‐... 546 C24H50O13      1000352‐12‐7 52
 3 2‐[2‐[2‐[2‐[2‐[2‐[2‐[2‐(2‐Hydrox... 414 C18H38O10      003386‐18‐3 52
 4 2‐[2‐[2‐[2‐[2‐[2‐[2‐[2‐[2‐[2‐(2‐... 502 C22H46O12      006809‐70‐7 52
 5 2‐[2‐[2‐[2‐[2‐[2‐[2‐(2‐Hydroxyet... 370 C16H34O9       005117‐19‐1 49

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1827 (13.033 min): BF128602.D\data.ms (-1823) (-)
45.1

99.1 216.1
275.3157.1 341.1

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

5000

m/z-->

Abundance #81994: Ethanol, 2-[2-(2-butoxyethoxy)ethoxy]-
45.0

101.0

163.0

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

5000

m/z-->

Abundance #343398: 2-[2-[2-[2-[2-[2-[2-[2-[2-[2-[2-(2-Hydroxyethoxy)e
45.0

133.0

221.0 283.0 339.0 427.0 503.0

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

5000

m/z-->

Abundance #309997: 2-[2-[2-[2-[2-[2-[2-[2-(2-Hydroxyethoxy)ethoxy]e
45.0

133.0

207.0 327.0263.0

13.00

m/z  45.10  100.00%

13.00

m/z  57.10   68.98%

13.00

m/z  89.10   40.38%

13.00

m/z  43.10   40.13%

13.00

m/z  71.10   30.96%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF053122\
  Data File : BF128602.D                                          
  Acq On    : 31 May 2022  18:56
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N3109‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  unknown13.357                   Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.357   26.90 ng         882031   Chrysene‐d12               14.016

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Myristoyl chloride                  246 C14H27ClO      000112‐64‐1 49
 2 1‐Aziridinepropanol, 2‐methyl‐3‐... 157 C9H19NO        055669‐83‐5 38
 3 Pentylamine, N‐acetyl‐1‐cyano‐      154 C8H14N2O       027395‐08‐0 38
 4 Cyclononanone                       140 C9H16O         003350‐30‐9 35
 5 Cyclohexanone, 2‐propyl‐            140 C9H16O         000094‐65‐5 35

0 50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1882 (13.357 min): BF128602.D\data.ms (-1877) (-)
55.1 98.1

142.1

194.2236.2 384.0278.5 332.1

0 50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #130780: Myristoyl chloride
41.0

98.0

211.0

166.0

0 50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #34495: 1-Aziridinepropanol, 2-methyl-3-(1-methylethyl)-,
98.055.0

142.0

14.0

0 50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #31973: Pentylamine, N-acetyl-1-cyano-
43.0

98.0

139.0

13.00 13.50

m/z  55.10  100.00%

13.00 13.50

m/z  98.10   94.16%

13.00 13.50

m/z  41.10   76.82%

13.00 13.50

m/z  43.10   56.33%

13.00 13.50

m/z  97.10   36.94%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF053122\
  Data File : BF128602.D                                          
  Acq On    : 31 May 2022  18:56
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N3109‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  unknown13.533                   Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.533    9.65 ng         316241   Chrysene‐d12               14.016

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Thiophenecarboxaldehyde, 5‐met... 207 C9H9N3OS       1000337‐27‐9 46
 2 1,4‐Benzenediol, 2,6‐dimethyl‐      138 C8H10O2        000654‐42‐2 43
 3 Cyclohexanecarboxylic acid, 4‐bu... 304 C19H28O3       067589‐47‐3 38
 4 3,5‐Diaminobenzyl alcohol           138 C7H10N2O       028150‐13‐2 38
 5 Cyclohexanecarboxylic acid, 4‐pr... 290 C18H26O3       067589‐39‐3 38

0 50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1912 (13.533 min): BF128602.D\data.ms (-1909) (-)
138.1

43.1 217.2
278.191.0 385.3327.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #84285: 2-Thiophenecarboxaldehyde, 5-methyl-4-(1H-1,2
138.0

45.0

207.091.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #19973: 1,4-Benzenediol, 2,6-dimethyl-
138.0

39.0
91.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #204756: Cyclohexanecarboxylic acid, 4-butyl-, 4-ethoxyp
138.0

83.0
29.0 304.0

13.50

m/z 138.05  100.00%

13.50

m/z 151.05   67.87%

13.50

m/z 137.05   31.61%

13.50

m/z 110.10   16.19%

13.50

m/z  43.10   14.21%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF053122\
  Data File : BF128602.D                                          
  Acq On    : 31 May 2022  18:56
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N3109‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  2,3‐Dimethylhydroquinone        Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.586   42.55 ng        1395180   Chrysene‐d12               14.016

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,3‐Dimethylhydroquinone            138 C8H10O2        000608‐43‐5 52
 2 2‐Cyclohexen‐1‐one, 2‐methyl‐5‐(... 179 C11H17NO       057397‐12‐3 52
 3 7‐((5R,8R,8aS)‐8‐Methyloctahydro... 253 C16H31NO       1000367‐28‐5 47
 4 Gephyrotoxin 235b'                  235 C16H29N        120030‐10‐6 47
 5 Gephyrotoxin 207a                   207 C14H25N        141724‐48‐3 47

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1921 (13.586 min): BF128602.D\data.ms (-1919) (-)
138.1

41.1
84.1 278.1193.1 341.1 412.3

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #19927: 2,3-Dimethylhydroquinone
138.0

91.0
39.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #53898: 2-Cyclohexen-1-one, 2-methyl-5-(1-methyletheny
138.0

53.0

181.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #139572: 7-((5R,8R,8aS)-8-Methyloctahydroindolizin-5-yl
138.0

70.0 238.0

13.50

m/z 138.05  100.00%

13.50

m/z 151.05   34.98%

13.50

m/z 137.05   21.69%

13.50

m/z  41.10   10.51%

13.50

m/z  55.10    9.94%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF053122\
  Data File : BF128602.D                                          
  Acq On    : 31 May 2022  18:56
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N3109‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  Triphenylphosphine oxide        Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.121   10.65 ng         349323   Chrysene‐d12               14.016

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Triphenylphosphine oxide            278 C18H15OP       000791‐28‐6 97
 2 (E)‐7‐Benzylidene‐1‐azabicyclo[3... 293 C15H19NO3S     1000483‐83‐4 90
 3 Formaldehyde, (triphenylphosphor... 304 C19H17N2P      015990‐54‐2 45
 4 (Carbethoxymethyl)‐triphenylphos... 428 C22H22BrO2P    001530‐45‐6 40
 5 3‐(3,4‐Dichlorophenyl)‐2‐thioxo‐... 277 C9H5Cl2NOS2    017046‐34‐3 37

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2012 (14.121 min): BF128602.D\data.ms (-2009) (-)
277.1

199.077.1 152.1
320.3238.137.9 371.2

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #171169: Triphenylphosphine oxide
277.0

51.0

199.0

152.0

95.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #190048: (E)-7-Benzylidene-1-azabicyclo[3.2.1]octan-5-y
277.0

77.0
183.0

128.0 228.027.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #204686: Formaldehyde, (triphenylphosphoranylidene)hy
277.0

77.0
183.0

131.0

14.00 14.50

m/z 277.10  100.00%

14.00 14.50

m/z 278.10   32.49%

14.00 14.50

m/z 199.00   20.64%

14.00 14.50

m/z 183.00   18.19%

14.00 14.50

m/z  77.10   17.73%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF053122\
  Data File : BF128602.D                                          
  Acq On    : 31 May 2022  18:56
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N3109‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 14  (5R,8R,8aS)‐8‐Methyl‐5‐((Z)...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.286   42.30 ng        1386730   Chrysene‐d12               14.016

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 (5R,8R,8aS)‐8‐Methyl‐5‐((Z)‐non‐... 263 C18H33N        1000367‐14‐0 50
 2 Gephyrotoxin 207a                   207 C14H25N        141724‐48‐3 47
 3 N‐Butyl‐1‐cyclopropyl‐2‐methyl‐5... 238 C13H22N2O2     1010458‐31‐0 43
 4 2,5‐Cyclohexadiene‐1,4‐dione, 2‐... 138 C7H6O3         000615‐91‐8 43
 5 Gephyrotoxin 235b'                  235 C16H29N        120030‐10‐6 43

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2040 (14.286 min): BF128602.D\data.ms (-2037) (-)
138.1

41.1
193.1 306.3249.2 353.3 450.391.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #152029: (5R,8R,8aS)-8-Methyl-5-((Z)-non-4-en-1-yl)octa
138.0

70.0 220.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #83986: Gephyrotoxin 207a
138.0

70.0 207.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450
0

5000

m/z-->

Abundance #120695: N-Butyl-1-cyclopropyl-2-methyl-5-oxopyrrolidine
138.0

41.0

238.091.0

14.00 14.50

m/z 138.05  100.00%

14.00 14.50

m/z 151.05   37.35%

14.00 14.50

m/z 137.05   19.10%

14.00 14.50

m/z  41.10   10.25%

14.00 14.50

m/z  55.10   10.07%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF053122\
  Data File : BF128602.D                                          
  Acq On    : 31 May 2022  18:56
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N3109‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052622.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 15  unknown14.974                   Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.974   34.23 ng         893427   Perylene‐d12               15.486

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 (5R,8R,8aS)‐5‐((Z)‐Hept‐4‐en‐1‐y... 235 C16H29N        109175‐47‐5 49
 2 (5R,8R,8aS)‐8‐Methyl‐5‐((Z)‐non‐... 263 C18H33N        1000367‐14‐0 47
 3 2,5‐Cyclohexadiene‐1,4‐dione, 2‐... 138 C7H6O3         000615‐91‐8 43
 4 Gephyrotoxin 235b'                  235 C16H29N        120030‐10‐6 43
 5 Succinic acid, dodec‐2‐en‐1‐yl d... 422 C26H46O4       1010391‐18‐3 43

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2157 (14.974 min): BF128602.D\data.ms (-2153) (-)
138.1

55.1
305.3193.1 249.2 358.3 412.1

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #117491: (5R,8R,8aS)-5-((Z)-Hept-4-en-1-yl)-8-methyloct
138.0

70.0
235.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #152029: (5R,8R,8aS)-8-Methyl-5-((Z)-non-4-en-1-yl)octa
138.0

70.0 220.0264.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #19855: 2,5-Cyclohexadiene-1,4-dione, 2-hydroxy-5-meth
138.0

69.0

15.00

m/z 138.05  100.00%

15.00

m/z 151.05   39.14%

15.00

m/z 137.05   16.69%

15.00

m/z  55.10   10.28%

15.00

m/z  41.10    8.50%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF053122\
  Data File : BF128602.D                                          
  Acq On    : 31 May 2022  18:56
  Operator  : CG\JU
  Sample    : N3109‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF052622.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
2‐Furanmethanol...   5.610     4.6  ng     148328   1   6.845  641570  20.0
Dodecyl isobuty...   9.434     3.7  ng     143356   3   9.881  783488  20.0
unknown10.781       10.781     8.6  ng     309444   4  11.369  718878  20.0
unknown11.010       11.010     5.4  ng     194332   4  11.369  718878  20.0
unknown11.880       11.880     2.8  ng     101202   4  11.369  718878  20.0
n‐Hexadecanoic ...  11.910     4.6  ng     163789   4  11.369  718878  20.0
unknown11.980       11.980     9.3  ng     333951   4  11.369  718878  20.0
unknown12.151       12.151    17.1  ng     615819   4  11.369  718878  20.0
Ethanol, 2‐[2‐(...  13.033    13.5  ng     442367   5  14.016  655714  20.0
unknown13.357       13.357    26.9  ng     882031   5  14.016  655714  20.0
unknown13.533       13.533     9.7  ng     316241   5  14.016  655714  20.0
2,3‐Dimethylhyd...  13.586    42.5  ng    1395180   5  14.016  655714  20.0
Triphenylphosph...  14.121    10.7  ng     349323   5  14.016  655714  20.0
(5R,8R,8aS)‐8‐M...  14.286    42.3  ng    1386730   5  14.016  655714  20.0
unknown14.974       14.974    34.2  ng     893427   6  15.486  522037  20.0
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