
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF062425\
  Data File : BF142832.D                                          
  Acq On    : 24 Jun 2025  21:38
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2383‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 23   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‐BF061925.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF142832.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.492   556  561  574 rVB    51106     71143   3.43%   1.023%
  2   6.504   729  733  743 rBV    51762     76219   3.67%   1.096%
  3   6.881   792  797  802 rBV   288619    347234  16.72%   4.993%
  4   8.063   990  998 1008 rBV3   21418     53650   2.58%   0.771%
  5   8.163  1008 1015 1021 rVV   336492    438378  21.11%   6.303%
 
  6   9.239  1193 1198 1202 rBV    83133    104171   5.02%   1.498%
  7   9.580  1252 1256 1261 rVB    54902     72702   3.50%   1.045%
  8   9.728  1277 1281 1287 rVB2   43531     71013   3.42%   1.021%
  9   9.922  1309 1314 1319 rVB   362604    445560  21.46%   6.406%
 10  10.710  1445 1448 1459 rVB2   38460     62533   3.01%   0.899%
 
 11  10.839  1463 1470 1475 rBV3   28115     75745   3.65%   1.089%
 12  10.963  1487 1491 1495 rBV    43329     57203   2.75%   0.822%
 13  11.016  1496 1500 1508 rBV2   33155     90937   4.38%   1.308%
 14  11.145  1518 1522 1526 rBV   113655    149590   7.20%   2.151%
 15  11.298  1540 1548 1555 rBV   300882    530264  25.53%   7.624%
 
 16  11.410  1563 1567 1571 rBV   366260    479717  23.10%   6.898%
 17  11.451  1571 1574 1578 rVV    74990    125224   6.03%   1.801%
 18  11.869  1641 1645 1650 rBV   367727    758793  36.54%  10.910%
 19  12.004  1665 1668 1671 rBV   232496    363162  17.49%   5.222%
 20  12.121  1685 1688 1690 rBV   378841    504921  24.31%   7.260%
 
 21  12.274  1710 1714 1722 rBV2  768661   2076682 100.00%  29.860%
 
 
                        Sum of corrected areas:     6954841
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF062425\
  Data File : BF142832.D                                          
  Acq On    : 24 Jun 2025  21:38
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2383‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF061925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00 3.20 3.40 3.60 3.80 4.00 4.20 4.40 4.60 4.80 5.00 5.20 5.40 5.60 5.80 6.00 6.20 6.40 6.60 6.80 7.00 7.20 7.40 7.60
0

1000000

2000000

3000000

4000000

5000000

Time-->

Abundance TIC: BF142832.D\data.ms

 5.492  6.504
 6.881

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

1000000

2000000

3000000

4000000

5000000

Time-->

Abundance TIC: BF142832.D\data.ms

 8.063
 8.163

 9.239  9.580 9.728
 9.922

10.71010.83910.96311.01611.145
11.29811.410

11.451

11.869
12.004

12.121

12.274

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

1000000

2000000

3000000

4000000

5000000

Time-->

Abundance TIC: BF142832.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF062425\
  Data File : BF142832.D                                          
  Acq On    : 24 Jun 2025  21:38
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2383‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF061925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐    Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.063    2.45 ng          53650   Naphthalene‐d8              8.163

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethanol, 2‐(2‐butoxyethoxy)‐        162 C8H18O3        000112‐34‐5 80
 2 Ethanol, 1‐(2‐butoxyethoxy)‐        162 C8H18O3        054446‐78‐5 72
 3 Ethanol, 2‐[2‐(2‐methylpropoxy)e... 162 C8H18O3        018912‐80‐6 64
 4 Ethanol, 2‐[2‐(2‐butoxyethoxy)et... 206 C10H22O4       000143‐22‐6 45
 5 Ethanol, 2‐butoxy‐                  118 C6H14O2        000111‐76‐2 43

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 998 (8.063 min): BF142832.D\data.ms (-990) (-)
57.0

75.0
39.0 95.0 151.1133.1

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #38401: Ethanol, 2-(2-butoxyethoxy)-
57.0

29.0

75.0
100.0 132.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #38399: Ethanol, 1-(2-butoxyethoxy)-
57.0

29.0 75.0
100.0 132.0 163.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #38409: Ethanol, 2-[2-(2-methylpropoxy)ethoxy]-
45.0

89.0

27.0
71.0 119.0 144.0

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  57.05  100.00%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  45.00   95.73%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  41.00   42.66%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  75.00   18.19%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  56.05   14.99%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF062425\
  Data File : BF142832.D                                          
  Acq On    : 24 Jun 2025  21:38
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2383‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF061925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Phenol, 2,6‐bis(1,1‐dimethy...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.580    3.26 ng          72702   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 95
 2 1‐(3,6,6‐Trimethyl‐1,6,7,7a‐tetr... 206 C13H18O2       1000194‐97‐2 87
 3 Phenol, 3,5‐bis(1,1‐dimethylethyl)‐ 206 C14H22O        001138‐52‐9 74
 4 3,5‐Dimethyl‐1‐dimethylvinylsily... 206 C12H18OSi      1000307‐91‐8 72
 5 2,4‐Di‐tert‐butylphenol             206 C14H22O        000096‐76‐4 68

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1256 (9.580 min): BF142832.D\data.ms (-1252) (-)
191.2

57.0 131.0 163.191.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

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
0

5000

m/z-->

Abundance #82683: 1-(3,6,6-Trimethyl-1,6,7,7a-tetrahydrocyclopenta
191.0

149.043.0

91.0 121.069.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #82763: Phenol, 3,5-bis(1,1-dimethylethyl)-
191.0

57.0

29.0 135.091.0 163.0113.0

9.50

m/z 191.15  100.00%

9.50

m/z  57.05   22.75%

9.50

m/z 206.20   22.02%

9.50

m/z 131.00   17.60%

9.50

m/z 163.10   14.19%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF062425\
  Data File : BF142832.D                                          
  Acq On    : 24 Jun 2025  21:38
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2383‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF061925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  1‐Decene                        Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.727    3.19 ng          71013   Acenaphthene‐d10            9.922

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Decene                            140 C10H20         000872‐05‐9 90
 2 Cyclooctane, 1,2‐dimethyl‐          140 C10H20         013151‐94‐5 78
 3 Cyclodecane                         140 C10H20         000293‐96‐9 64
 4 Trichloroacetic acid, dodecyl ester 330 C14H25Cl3O2    074339‐50‐7 62
 5 7‐Tetradecene, (Z)‐                 196 C14H28         041446‐60‐0 53

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1281 (9.727 min): BF142832.D\data.ms (-1277) (-)
55.0

83.0 177.1

135.0111.1 220.1

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

5000

m/z-->

Abundance #20642: 1-Decene
55.0

83.0

29.0

111.0
140.0

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

5000

m/z-->

Abundance #20716: Cyclooctane, 1,2-dimethyl-
55.0

29.0 83.0
111.0 140.0

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

5000

m/z-->

Abundance #20643: Cyclodecane
55.0

83.0
29.0

140.0111.0

9.50 10.00

m/z  55.05  100.00%

9.50 10.00

m/z  41.10   92.22%

9.50 10.00

m/z  43.10   78.99%

9.50 10.00

m/z  57.00   66.29%

9.50 10.00

m/z  69.10   61.81%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF062425\
  Data File : BF142832.D                                          
  Acq On    : 24 Jun 2025  21:38
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2383‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF061925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  unknown10.839                   Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.839    3.16 ng          75745   Phenanthrene‐d10           11.410

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptadecane, 7‐methyl‐              254 C18H38         020959‐33‐5 43
 2 Pentadecane, 2,6,10‐trimethyl‐      254 C18H38         003892‐00‐0 43
 3 Eicosane                            282 C20H42         000112‐95‐8 38
 4 Triacontane                         422 C30H62         000638‐68‐6 35
 5 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 35

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1470 (10.839 min): BF142832.D\data.ms (-1463) (-)
58.1

113.1
183.1145.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #141064: Heptadecane, 7-methyl-
57.0

112.0
168.0

27.0 239.0207.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #141076: Pentadecane, 2,6,10-trimethyl-
57.0

99.027.0
183.0141.0 239.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #176386: Eicosane
57.0

99.027.0 141.0 282.0183.0 225.0

10.50 11.00

m/z  58.10  100.00%

10.50 11.00

m/z  57.05   88.89%

10.50 11.00

m/z  71.10   55.55%

10.50 11.00

m/z  43.10   52.62%

10.50 11.00

m/z  85.10   24.32%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF062425\
  Data File : BF142832.D                                          
  Acq On    : 24 Jun 2025  21:38
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2383‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF061925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  1,4‐Benzenediol, 2,5‐bis(1,...  Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.963    2.38 ng          57203   Phenanthrene‐d10           11.410

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,4‐Benzenediol, 2,5‐bis(1,1‐dim... 222 C14H22O2       000088‐58‐4 83
 2 1,2‐Benzenediol, 3,5‐bis(1,1‐dim... 222 C14H22O2       001020‐31‐1 64
 3 1,4‐Benzenediol, 2,6‐bis(1,1‐dim... 222 C14H22O2       002444‐28‐2 64
 4 2,4‐Di‐tert‐butylthiophenol         222 C14H22S        019728‐43‐9 58
 5 1,3‐Benzothiazol‐5‐amine, N‐TMS     222 C10H14N2SSi    1000472‐57‐6 58

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1491 (10.963 min): BF142832.D\data.ms (-1487) (-)
207.1

57.0
97.1 177.1147.1

122.0 234.2

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

5000

m/z-->

Abundance #101730: 1,4-Benzenediol, 2,5-bis(1,1-dimethylethyl)-
207.0

57.0

91.0 137.0 163.029.0

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

5000

m/z-->

Abundance #101728: 1,2-Benzenediol, 3,5-bis(1,1-dimethylethyl)-
207.0

57.0

82.0 179.0123.029.0 151.0

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

5000

m/z-->

Abundance #101725: 1,4-Benzenediol, 2,6-bis(1,1-dimethylethyl)-
207.0

57.0

29.0
82.0 177.0137.0107.0

11.00

m/z 207.10  100.00%

11.00

m/z 222.20   42.50%

11.00

m/z 218.20   29.06%

11.00

m/z  57.05   25.99%

11.00

m/z  55.05   21.18%
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ClientSampleId :
RT-5376



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF062425\
  Data File : BF142832.D                                          
  Acq On    : 24 Jun 2025  21:38
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2383‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF061925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Nonane, 3‐methyl‐5‐propyl‐      Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.016    3.79 ng          90937   Phenanthrene‐d10           11.410

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Nonane, 3‐methyl‐5‐propyl‐          184 C13H28         031081‐18‐2 80
 2 Pentadecane                         212 C15H32         000629‐62‐9 80
 3 Nonane, 2‐methyl‐5‐propyl‐          184 C13H28         031081‐17‐1 80
 4 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 78
 5 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 72

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1500 (11.016 min): BF142832.D\data.ms (-1496) (-)
57.1

85.1

112.1 140.1 169.1 221.1193.1

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

5000

m/z-->

Abundance #59108: Nonane, 3-methyl-5-propyl-
57.0

85.0

29.0
112.0 141.0

184.0

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

5000

m/z-->

Abundance #90189: Pentadecane
57.0

85.0

29.0
113.0 141.0 212.0169.0

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

5000

m/z-->

Abundance #59107: Nonane, 2-methyl-5-propyl-
57.0

85.0

29.0
112.0 140.0

11.00

m/z  57.10  100.00%

11.00

m/z  71.10   61.59%

11.00

m/z  43.10   57.92%

11.00

m/z  85.10   37.40%

11.00

m/z  41.10   27.06%

8270‐BF061925.M Wed Jun 25 06:42:14 2025                                                      Page: 8

Instrument :
BNA_F
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RT-5376



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF062425\
  Data File : BF142832.D                                          
  Acq On    : 24 Jun 2025  21:38
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2383‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF061925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Cetene                          Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.145    6.24 ng         149590   Phenanthrene‐d10           11.410

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cetene                              224 C16H32         000629‐73‐2 93
 2 n‐Dodecyl methacrylate              254 C16H30O2       000142‐90‐5 91
 3 2‐Propenoic acid, 2‐methyl‐, dec... 226 C14H26O2       003179‐47‐3 86
 4 3‐Heptafluorobutyroxytetradecane    410 C18H29F7O2     1000245‐49‐8 58
 5 Z‐8‐Hexadecene                      224 C16H32         1000130‐87‐5 47

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1522 (11.145 min): BF142832.D\data.ms (-1518) (-)
41.1 69.1

97.1

125.1 168.2 225.2196.1

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

5000

m/z-->

Abundance #104592: Cetene
43.0

83.0

111.0

140.0 224.0196.0168.0

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

5000

m/z-->

Abundance #140804: n-Dodecyl methacrylate
41.0 69.0

97.0

140.0 168.0 211.0 254.014.0

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

5000

m/z-->

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

41.0

97.0
140.0

183.0 227.0

11.00 11.50

m/z  41.10  100.00%

11.00 11.50

m/z  69.10   98.28%

11.00 11.50

m/z  87.00   75.18%

11.00 11.50

m/z  57.10   64.20%

11.00 11.50

m/z  55.10   58.17%

8270‐BF061925.M Wed Jun 25 06:42:15 2025                                                      Page: 9
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF062425\
  Data File : BF142832.D                                          
  Acq On    : 24 Jun 2025  21:38
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2383‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF061925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Benzenesulfonamide, N‐butyl‐    Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.298   22.11 ng         530264   Phenanthrene‐d10           11.410

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzenesulfonamide, N‐butyl‐        213 C10H15NO2S     003622‐84‐2 95
 2 N‐(2‐Cyano‐ethyl)‐benzenesulfona... 210 C9H10N2O2S     002619‐21‐8 83
 3 [(Chloromethyl)sulfonyl]benzene     190 C7H7ClO2S      007205‐98‐3 50
 4 (Phenylsulfonyl)acetonitrile        181 C8H7NO2S       007605‐28‐9 47
 5 Benzene, [(trifluoromethyl)sulfo... 210 C7H5F3O2S      000426‐58‐4 43

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1548 (11.298 min): BF142832.D\data.ms (-1540) (-)
141.077.0 170.0

43.1
232.2113.1 197.2

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

5000

m/z-->

Abundance #90632: Benzenesulfonamide, N-butyl-
77.0 141.0 170.0

30.0
213.0106.0

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

5000

m/z-->

Abundance #88006: N-(2-Cyano-ethyl)-benzenesulfonamide
77.0

141.0

170.0

28.0
210.0104.0

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

5000

m/z-->

Abundance #65135: [(Chloromethyl)sulfonyl]benzene
77.0 141.0

190.050.0
112.0

11.00 11.50

m/z 141.00  100.00%

11.00 11.50

m/z  77.00   94.65%

11.00 11.50

m/z 170.00   89.89%

11.00 11.50

m/z  51.00   24.16%

11.00 11.50

m/z  57.10   22.19%

8270‐BF061925.M Wed Jun 25 06:42:16 2025                                                      Page: 10
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF062425\
  Data File : BF142832.D                                          
  Acq On    : 24 Jun 2025  21:38
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2383‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF061925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Tetradecane                     Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.868   31.64 ng         758793   Phenanthrene‐d10           11.410

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 90
 2 10‐Methylnonadecane                 282 C20H42         056862‐62‐5 87
 3 3,5‐Dimethyldodecane                198 C14H30         107770‐99‐0 83
 4 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 83
 5 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 83

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1645 (11.869 min): BF142832.D\data.ms (-1641) (-)
57.1

97.1

140.1 182.2 267.3225.2

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #74004: Tetradecane
57.0

99.0 198.0141.026.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #176388: 10-Methylnonadecane
57.0

154.099.0

267.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #74012: 3,5-Dimethyldodecane
57.0

99.0
169.015.0

11.50 12.00

m/z  57.10  100.00%

11.50 12.00

m/z  71.10   67.28%

11.50 12.00

m/z  43.10   62.20%

11.50 12.00

m/z  85.10   44.42%

11.50 12.00

m/z  41.10   32.24%

8270‐BF061925.M Wed Jun 25 06:42:16 2025                                                      Page: 11

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
RT-5376



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF062425\
  Data File : BF142832.D                                          
  Acq On    : 24 Jun 2025  21:38
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2383‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF061925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Octacosane, 2‐methyl‐           Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.004   15.14 ng         363162   Phenanthrene‐d10           11.410

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octacosane, 2‐methyl‐               408 C29H60         001560‐98‐1 87
 2 Eicosane, 2‐methyl‐                 296 C21H44         001560‐84‐5 87
 3 Tetratetracontane                   619 C44H90         007098‐22‐8 83
 4 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 81
 5 2‐Bromo dodecane                    248 C12H25Br       013187‐99‐0 76

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1668 (12.004 min): BF142832.D\data.ms (-1665) (-)
57.1

127.1 253.3

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

5000

m/z-->

Abundance #307033: Octacosane, 2-methyl-
57.0

127.0 365.0197.0 267.0

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

5000

m/z-->

Abundance #194594: Eicosane, 2-methyl-
57.0

253.0
127.0

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

5000

m/z-->

Abundance #347241: Tetratetracontane
57.0

127.0 197.0 267.0 337.0407.0 491.0 562.0

12.00

m/z  57.10  100.00%

12.00

m/z  43.10   56.04%

12.00

m/z  71.10   53.04%

12.00

m/z  85.10   39.12%

12.00

m/z  41.10   35.41%

8270‐BF061925.M Wed Jun 25 06:42:17 2025                                                      Page: 12
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF062425\
  Data File : BF142832.D                                          
  Acq On    : 24 Jun 2025  21:38
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2383‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF061925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Heneicosane                     Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.121   21.05 ng         504921   Phenanthrene‐d10           11.410

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 87
 2 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 87
 3 Heptacosane                         380 C27H56         000593‐49‐7 87
 4 Decane, 3,8‐dimethyl‐               170 C12H26         017312‐55‐9 87
 5 Sulfurous acid, butyl tridecyl e... 320 C17H36O3S      1000309‐18‐0 86

0 50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1688 (12.121 min): BF142832.D\data.ms (-1685) (-)
57.1

99.1
141.2182.2 264.3224.2 304.3

0 50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #194588: Heneicosane
57.0

99.0
141.0 183.0 296.0225.015.0

0 50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #246481: Tetracosane
57.0

99.0
141.0 183.0 338.0225.0 267.0

0 50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #287977: Heptacosane
57.0

99.0
141.0 183.0 225.0 267.0 380.0323.0

12.00 12.50

m/z  57.10  100.00%

12.00 12.50

m/z  71.10   62.15%

12.00 12.50

m/z  43.10   59.11%

12.00 12.50

m/z  85.10   40.64%

12.00 12.50

m/z  41.10   29.12%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF062425\
  Data File : BF142832.D                                          
  Acq On    : 24 Jun 2025  21:38
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2383‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF061925.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  Hexadecane                      Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.274   86.58 ng        2076680   Phenanthrene‐d10           11.410

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 94
 2 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 87
 3 Tetracosane                         338 C24H50         000646‐31‐1 83
 4 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 83
 5 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 83

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1714 (12.274 min): BF142832.D\data.ms (-1710) (-)
57.1

97.1

140.2 182.2 281.3225.2

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #107217: Hexadecane
57.0

99.0 141.0 226.0183.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #298427: Octacosane
57.0

99.0
141.0 183.0 225.0 281.0 394.0337.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #246481: Tetracosane
57.0

99.0
141.0 183.0 338.0225.0 267.0

12.00 12.50

m/z  57.10  100.00%

12.00 12.50

m/z  71.10   75.84%

12.00 12.50

m/z  43.10   63.25%

12.00 12.50

m/z  85.10   50.68%

12.00 12.50

m/z  41.10   29.44%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF062425\
  Data File : BF142832.D                                          
  Acq On    : 24 Jun 2025  21:38
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2383‐01 10X
  Misc      :  
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF061925.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Ethanol, 2‐(2‐b...   8.063     2.5  ng      53650   2   8.163  438378  20.0
Phenol, 2,6‐bis...   9.580     3.3  ng      72702   3   9.922  445560  20.0
1‐Decene             9.727     3.2  ng      71013   3   9.922  445560  20.0
unknown10.839       10.839     3.2  ng      75745   4  11.410  479717  20.0
1,4‐Benzenediol...  10.963     2.4  ng      57203   4  11.410  479717  20.0
Nonane, 3‐methy...  11.016     3.8  ng      90937   4  11.410  479717  20.0
Cetene              11.145     6.2  ng     149590   4  11.410  479717  20.0
Benzenesulfonam...  11.298    22.1  ng     530264   4  11.410  479717  20.0
Tetradecane         11.868    31.6  ng     758793   4  11.410  479717  20.0
Octacosane, 2‐m...  12.004    15.1  ng     363162   4  11.410  479717  20.0
Heneicosane         12.121    21.1  ng     504921   4  11.410  479717  20.0
Hexadecane          12.274    86.6  ng    2076680   4  11.410  479717  20.0
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