
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081424\
  Data File : BF139007.D                                          
  Acq On    : 14 Aug 2024  21:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3475‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   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‐BF073024.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF139007.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.375   214  218  226 rBV     7701     20620   2.22%   0.330%
  2   5.057   499  504  524 rVB    70799    111411  12.01%   1.784%
  3   5.469   569  574  596 rBV   666923    927978 100.00%  14.857%
  4   6.481   741  746  769 rBV   653350    906313  97.67%  14.511%
  5   6.681   772  780  790 rBV    11872     23647   2.55%   0.379%
 
  6   6.834   802  806  812 rVB   162397    198133  21.35%   3.172%
  7   6.987   827  832  836 rBV    19218     23269   2.51%   0.373%
  8   7.398   897  902  919 rBV   407522    541729  58.38%   8.673%
  9   8.116  1019 1024 1039 rVB   170899    209677  22.60%   3.357%
 10   8.434  1073 1078 1089 rBV    35903     55504   5.98%   0.889%
 
 11   9.186  1201 1206 1216 rBV   558276    672672  72.49%  10.770%
 12   9.869  1317 1322 1327 rBV   155167    194605  20.97%   3.116%
 13   9.957  1332 1337 1344 rBV    27459     40803   4.40%   0.653%
 14  10.657  1451 1456 1471 rBV   365116    470309  50.68%   7.530%
 15  11.351  1569 1574 1586 rVB   170175    238722  25.72%   3.822%
 
 16  11.875  1654 1663 1673 rBV7   12198     29409   3.17%   0.471%
 17  12.569  1777 1781 1786 rBV    42550     51441   5.54%   0.824%
 18  12.798  1814 1820 1827 rBV    34827     50163   5.41%   0.803%
 19  12.933  1838 1843 1848 rBV   637150    791891  85.34%  12.679%
 20  13.827  1988 1995 2008 rBV3   40676     93390  10.06%   1.495%
 
 21  13.998  2019 2024 2033 rVB   140974    207679  22.38%   3.325%
 22  14.463  2096 2103 2114 rBV3   22061     67087   7.23%   1.074%
 23  14.733  2145 2149 2155 rBV2   21959     34100   3.67%   0.546%
 24  14.892  2172 2176 2182 rVB4   13427     18078   1.95%   0.289%
 25  15.039  2197 2201 2204 rBV    13290     22064   2.38%   0.353%
 
 26  15.074  2204 2207 2211 rVB    15039     20332   2.19%   0.326%
 27  15.121  2211 2215 2218 rBV4    6675     12246   1.32%   0.196%
 28  15.339  2249 2252 2258 rVB     8696     13324   1.44%   0.213%
 29  15.404  2259 2263 2267 rBV    10241     14927   1.61%   0.239%
 30  15.463  2268 2273 2285 rVB    79633    125400  13.51%   2.008%
 
 31  15.651  2301 2305 2310 rVB4    7172     11070   1.19%   0.177%
 32  15.874  2338 2343 2349 rVB    12649     20949   2.26%   0.335%
 33  16.668  2473 2478 2484 rVB6    6508     13603   1.47%   0.218%
 34  16.951  2522 2526 2533 rVB5    7332     13329   1.44%   0.213%
 
 
                        Sum of corrected areas:     6245874
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081424\
  Data File : BF139007.D                                          
  Acq On    : 14 Aug 2024  21:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3475‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.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

100000

200000

300000

400000

500000
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Time-->

Abundance TIC: BF139007.D\data.ms

 3.375

 5.057

 5.469  6.481

 6.681

 6.834
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 7.398
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100000
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600000

Time-->

Abundance TIC: BF139007.D\data.ms

 8.116

 8.434

 9.186

 9.869

 9.957

10.657

11.351

11.875
12.56912.798

12.933

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

100000

200000

300000

400000

500000

600000

Time-->

Abundance TIC: BF139007.D\data.ms

13.827

13.998

14.46314.73314.89215.03915.07415.12115.33915.404

15.463

15.65115.874 16.668 16.951

8270‐BF073024.M Thu Aug 15 06:39:00 2024                                                      Page: 3

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
S-866-N-S0-1.0-1.5-080524



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081424\
  Data File : BF139007.D                                          
  Acq On    : 14 Aug 2024  21:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3475‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  R‐(‐)‐1,2‐propanediol           Concentration Rank 15

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.375    2.08 ng          20620   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 R‐(‐)‐1,2‐propanediol                76 C3H8O2         004254‐14‐2 64
 2 (S)‐(+)‐1,2‐Propanediol              76 C3H8O2         004254‐15‐3 9 
 3 Propylene Glycol                     76 C3H8O2         000057‐55‐6 9 
 4 Formamide                            45 CH3NO          000075‐12‐7 7 
 5 Propanoic acid, 2‐hydroxy‐, meth... 104 C4H8O3         000547‐64‐8 4 

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 218 (3.375 min): BF139007.D\data.ms (-214) (-)
45.1

61.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80
0

5000

m/z-->

Abundance #1091: R-(-)-1,2-propanediol
45.0

29.0
19.0 61.038.0 76.012.0 53.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80
0

5000

m/z-->

Abundance #1093: (S)-(+)-1,2-Propanediol
45.0

31.0 61.019.0 38.0 75.053.0

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80
0

5000

m/z-->

Abundance #1085: Propylene Glycol
45.0

31.0
15.0 61.0 76.038.0 53.0

3.00 3.20 3.40 3.60

m/z  45.10  100.00%

3.00 3.20 3.40 3.60

m/z  43.00   19.01%

3.00 3.20 3.40 3.60

m/z  61.00    6.15%

3.00 3.20 3.40 3.60

m/z  44.00    5.80%

3.00 3.20 3.40 3.60

m/z  41.00    3.42%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081424\
  Data File : BF139007.D                                          
  Acq On    : 14 Aug 2024  21:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3475‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.057   11.25 ng         111411   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 64
 2 Acetic acid, 1,1‐dimethylethyl e... 116 C6H12O2        000540‐88‐5 38
 3 2‐Hexanol, 2‐methyl‐                116 C7H16O         000625‐23‐0 33
 4 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 23
 5 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 12

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 504 (5.057 min): BF139007.D\data.ms (-499) (-)
43.0

59.1

101.1
83.0

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

5000

m/z-->

Abundance #9288: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

59.0

101.031.0 83.0

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

5000

m/z-->

Abundance #9310: Acetic acid, 1,1-dimethylethyl ester
43.0

57.0

29.0
101.0

78.0

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

5000

m/z-->

Abundance #9479: 2-Hexanol, 2-methyl-
59.0

101.0
41.0

27.0 83.015.0 71.0

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  43.05  100.00%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  59.10   54.98%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.10   15.46%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.10   12.71%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.10    9.44%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081424\
  Data File : BF139007.D                                          
  Acq On    : 14 Aug 2024  21:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3475‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  unknown6.681                    Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.681    2.39 ng          23647   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Propanol, 1‐(1‐methylethoxy)‐     118 C6H14O2        003944‐36‐3 38
 2 Ethyl ether                          74 C4H10O         000060‐29‐7 38
 3 Ethane, 1,2‐diethoxy‐               118 C6H14O2        000629‐14‐1 9 
 4 Diethyl carbitol                    162 C8H18O3        000112‐36‐7 9 
 5 2‐Propanol, 1‐propoxy‐              118 C6H14O2        001569‐01‐3 9 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 780 (6.681 min): BF139007.D\data.ms (-772) (-)
45.1

59.1

72.1
103.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10075: 2-Propanol, 1-(1-methylethoxy)-
45.0

59.0

73.031.0

103.088.0

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

5000

m/z-->

Abundance #973: Ethyl ether
31.0

59.0

45.0 74.0

15.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10035: Ethane, 1,2-diethoxy-
31.0

59.0

45.0

74.0

118.0

6.40 6.60 6.80 7.00

m/z  45.10  100.00%

6.40 6.60 6.80 7.00

m/z  59.10   31.23%

6.40 6.60 6.80 7.00

m/z  72.10   16.90%

6.40 6.60 6.80 7.00

m/z  43.00   16.86%

6.40 6.60 6.80 7.00

m/z  73.00   10.66%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081424\
  Data File : BF139007.D                                          
  Acq On    : 14 Aug 2024  21:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3475‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Eucalyptol                      Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.987    2.35 ng          23269   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.834

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eucalyptol                          154 C10H18O        000470‐82‐6 91
 2 Cyclohexanol, 1‐methyl‐4‐(1‐meth... 154 C10H18O        007299‐40‐3 40
 3 3‐Acetoxy‐p‐menthan‐1‐ol            214 C12H22O3       058315‐86‐9 17
 4 2‐Isopropyl‐5‐methylhex‐2‐enal      154 C10H18O        035158‐25‐9 14
 5 2‐(3'‐Oxo‐butyl)‐cyclopentanone     154 C9H14O2        1010143‐37‐2 14

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 832 (6.987 min): BF139007.D\data.ms (-827) (-)
43.1

81.1

108.1
139.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #30926: Eucalyptol
43.0

81.0

108.0

139.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #31264: Cyclohexanol, 1-methyl-4-(1-methylethenyl)-, tra
43.0

71.0

93.0
121.0

154.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #91833: 3-Acetoxy-p-menthan-1-ol
43.0

93.0
69.0

121.0
154.0

196.0

6.60 6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  43.10  100.00%

6.60 6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  81.10   48.55%

6.60 6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  55.00   39.45%

6.60 6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  71.10   38.34%

6.60 6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  41.10   36.48%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081424\
  Data File : BF139007.D                                          
  Acq On    : 14 Aug 2024  21:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3475‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.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‐Phenoxypropan‐2‐ol            Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.434    5.29 ng          55504   Naphthalene‐d8              8.116

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Phenoxypropan‐2‐ol                152 C9H12O2        000770‐35‐4 96
 2 1‐Propanol, 3‐phenoxy‐              152 C9H12O2        006180‐61‐6 91
 3 Ethanol, 2‐phenoxy‐                 138 C8H10O2        000122‐99‐6 64
 4 3‐(.alpha.‐Hydroxyethyl)‐aniline    137 C8H11NO        002454‐37‐7 59
 5 Benzene, (2‐methylpropoxy)‐         150 C10H14O        001126‐75‐6 53

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1078 (8.434 min): BF139007.D\data.ms (-1073) (-)
94.1

77.0
51.0 152.1

119.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #30123: 1-Phenoxypropan-2-ol
94.0

77.0
39.0 152.0

59.015.0 119.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #30139: 1-Propanol, 3-phenoxy-
94.0

152.077.045.0
27.0 121.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #19881: Ethanol, 2-phenoxy-
94.0

138.077.0

51.027.0

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  94.10  100.00%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  77.00   28.11%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  51.00   18.96%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z 152.05   17.23%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  45.00   17.19%

8270‐BF073024.M Thu Aug 15 06:39:04 2024                                                      Page: 8

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
S-866-N-S0-1.0-1.5-080524



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081424\
  Data File : BF139007.D                                          
  Acq On    : 14 Aug 2024  21:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3475‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  unknown9.957                    Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.957    4.19 ng          40803   Acenaphthene‐d10            9.869

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3‐Tetradecanol acetate              256 C16H32O2       051354‐23‐5 16
 2 3‐Nonyl acetate                     186 C11H22O2       1010429‐16‐2 12
 3 4,7‐Dimethyl‐5‐decyne‐4,7‐diol      198 C12H22O2       000126‐87‐4 10
 4 7‐Oxabicyclo[4.1.0]heptane, 1‐me... 112 C7H12O         001713‐33‐3 10
 5 2‐Piperidinone, N‐[4‐bromo‐n‐but... 233 C9H16BrNO      195194‐80‐0 10

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1337 (9.957 min): BF139007.D\data.ms (-1332) (-)
43.1

137.197.1
70.1

197.1

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

5000

m/z-->

Abundance #143523: 3-Tetradecanol acetate
43.0

101.069.0
196.0125.0 167.0 227.0

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

5000

m/z-->

Abundance #60688: 3-Nonyl acetate
43.0

101.0
70.0 126.015.0

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

5000

m/z-->

Abundance #73603: 4,7-Dimethyl-5-decyne-4,7-diol
43.0

137.0

69.0 95.0
15.0 162.0

10.00

m/z  43.10  100.00%

10.00

m/z  57.10   44.60%

10.00

m/z  41.10   32.60%

10.00

m/z 137.05   30.83%

10.00

m/z  59.00   30.53%

8270‐BF073024.M Thu Aug 15 06:39:05 2024                                                      Page: 9

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
S-866-N-S0-1.0-1.5-080524



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081424\
  Data File : BF139007.D                                          
  Acq On    : 14 Aug 2024  21:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3475‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Undecanoic acid                 Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.874    2.46 ng          29409   Phenanthrene‐d10           11.357

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 52
 2 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 43
 3 n‐Capric acid isopropyl ester       214 C13H26O2       002311‐59‐3 43
 4 7‐Methyloctanoic acid               158 C9H18O2        000693‐19‐6 38
 5 Maltose                             342 C12H22O11      000069‐79‐4 38

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1663 (11.874 min): BF139007.D\data.ms (-1654) (-)
43.0 73.0

129.097.1 192.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #60689: Undecanoic acid
60.0

129.029.0 85.0
186.0157.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #46961: n-Decanoic acid
60.0

129.0
29.0

87.0
172.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #92122: n-Capric acid isopropyl ester
43.0

73.0 102.0 155.0129.0
199.0

11.50 12.00

m/z  43.00  100.00%

11.50 12.00

m/z  73.00   85.67%

11.50 12.00

m/z  55.05   79.82%

11.50 12.00

m/z  60.00   76.27%

11.50 12.00

m/z  41.05   74.65%

8270‐BF073024.M Thu Aug 15 06:39:06 2024                                                      Page: 10

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
S-866-N-S0-1.0-1.5-080524



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081424\
  Data File : BF139007.D                                          
  Acq On    : 14 Aug 2024  21:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3475‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Heptadecyl trifluoroacetate     Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.827    8.99 ng          93390   Chrysene‐d12               13.998

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptadecyl trifluoroacetate         352 C19H35F3O2     1010351‐87‐0 91
 2 Pentafluoropropionic acid, hexad... 388 C19H33F5O2     006222‐07‐7 91
 3 Heptafluorobutyric acid, hexadec... 438 C20H33F7O2     006385‐15‐5 91
 4 Octacosanol                         410 C28H58O        000557‐61‐9 91
 5 Octadecyl trifluoroacetate          366 C20H37F3O2     079392‐43‐1 91

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1995 (13.827 min): BF139007.D\data.ms (-1988) (-)
57.1

111.1

234.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #261457: Heptadecyl trifluoroacetate
57.0

111.0

283.0238.0168.0 334.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #293797: Pentafluoropropionic acid, hexadecyl ester
57.0

111.0

224.0168.0 269.0 370.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #321013: Heptafluorobutyric acid, hexadecyl ester
57.0

111.0

169.0 224.0269.0 420.0

13.50 14.00

m/z  57.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  43.05   95.10%

13.50 14.00

m/z  55.05   90.77%

13.50 14.00

m/z  83.10   60.56%

13.50 14.00

m/z  41.05   58.15%

8270‐BF073024.M Thu Aug 15 06:39:07 2024                                                      Page: 11

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
S-866-N-S0-1.0-1.5-080524



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081424\
  Data File : BF139007.D                                          
  Acq On    : 14 Aug 2024  21:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3475‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Heptadecyl heptafluorobutyrate  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.463    6.46 ng          67087   Chrysene‐d12               13.998

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptadecyl heptafluorobutyrate      452 C21H35F7O2     959085‐66‐6 91
 2 Octadecyl trifluoroacetate          366 C20H37F3O2     079392‐43‐1 91
 3 Heptadecyl trifluoroacetate         352 C19H35F3O2     1010351‐87‐0 91
 4 Pentafluoropropionic acid, hepta... 402 C20H35F5O2     959218‐78‐1 91
 5 Heptafluorobutyric acid, hexadec... 438 C20H33F7O2     006385‐15‐5 91

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2103 (14.463 min): BF139007.D\data.ms (-2096) (-)
57.0

111.1

254.0207.1

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #326112: Heptadecyl heptafluorobutyrate
57.0

111.0

169.0 238.0283.0 434.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #275085: Octadecyl trifluoroacetate
57.0

111.0

297.0252.0168.0 348.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #261457: Heptadecyl trifluoroacetate
57.0

111.0

283.0238.0168.0 334.0

14.50

m/z  57.05  100.00%

14.50

m/z  43.10   96.41%

14.50

m/z  55.05   79.43%

14.50

m/z  83.10   77.28%

14.50

m/z  69.05   62.06%

8270‐BF073024.M Thu Aug 15 06:39:08 2024                                                      Page: 12

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
S-866-N-S0-1.0-1.5-080524



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081424\
  Data File : BF139007.D                                          
  Acq On    : 14 Aug 2024  21:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3475‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  9‐Octadecenamide, (Z)‐          Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.733    5.44 ng          34100   Perylene‐d12               15.463

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9‐Octadecenamide, (Z)‐              281 C18H35NO       000301‐02‐0 80
 2 Tetradecanamide                     227 C14H29NO       000638‐58‐4 80
 3 9‐Octadecenamide                    281 C18H35NO       003322‐62‐1 64
 4 Pentadecanamide, 15‐bromo‐          319 C15H30BrNO     1000163‐86‐1 53
 5 Dodecanamide                        199 C12H25NO       001120‐16‐7 53

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2149 (14.733 min): BF139007.D\data.ms (-2145) (-)
59.1

97.0 137.0 189.0 281.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #174773: 9-Octadecenamide, (Z)-
59.0

281.029.0 114.0 154.0184.0 220.0250.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #108044: Tetradecanamide
59.0

227.097.0 128.029.0 184.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #174772: 9-Octadecenamide
59.0

97.029.0
136.0 281.0220.0166.0

14.50 15.00

m/z  59.10  100.00%

14.50 15.00

m/z  55.05   56.06%

14.50 15.00

m/z  72.10   52.04%

14.50 15.00

m/z  43.05   40.94%

14.50 15.00

m/z  41.10   37.97%

8270‐BF073024.M Thu Aug 15 06:39:09 2024                                                      Page: 13

Instrument :
BNA_F
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081424\
  Data File : BF139007.D                                          
  Acq On    : 14 Aug 2024  21:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3475‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Tetradecanal                    Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.892    2.88 ng          18078   Perylene‐d12               15.463

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tetradecanal                        212 C14H28O        000124‐25‐4 53
 2 Tridecanal                          198 C13H26O        010486‐19‐8 47
 3 Pentadecanal‐                       226 C15H30O        002765‐11‐9 47
 4 12‐Octadecenal                      266 C18H34O        056554‐91‐7 47
 5 Octadecanal                         268 C18H36O        000638‐66‐4 46

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2176 (14.892 min): BF139007.D\data.ms (-2172) (-)
43.0

82.0

253.0110.1
193.0165.1137.1

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

5000

m/z-->

Abundance #90088: Tetradecanal
57.0

29.0 96.0

168.0124.0
195.0

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

5000

m/z-->

Abundance #73884: Tridecanal
57.0

29.0 96.0

154.0124.0
181.0

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

5000

m/z-->

Abundance #107137: Pentadecanal-
82.043.0

109.0

182.0138.0 209.0

14.50 15.00

m/z  43.05  100.00%

14.50 15.00

m/z  57.10   85.01%

14.50 15.00

m/z  55.05   73.56%

14.50 15.00

m/z  82.00   63.18%

14.50 15.00

m/z  97.00   49.84%

8270‐BF073024.M Thu Aug 15 06:39:10 2024                                                      Page: 14

Instrument :
BNA_F
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S-866-N-S0-1.0-1.5-080524



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081424\
  Data File : BF139007.D                                          
  Acq On    : 14 Aug 2024  21:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3475‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  Benzo[e]pyrene                  Concentration Rank 14

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.339    2.13 ng          13324   Perylene‐d12               15.463

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzo[e]pyrene                      252 C20H12         000192‐97‐2 64
 2 Benzo[k]fluoranthene                252 C20H12         000207‐08‐9 62
 3 Benzo[a]pyrene                      252 C20H12         000050‐32‐8 58
 4 Benzo[b]fluoranthene                252 C20H12         000205‐99‐2 58
 5 Perylene                            252 C20H12         000198‐55‐0 58

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2252 (15.339 min): BF139007.D\data.ms (-2249) (-)
252.1

125.0
224.057.1 97.0 190.9

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

5000

m/z-->

Abundance #138554: Benzo[e]pyrene
252.0

125.0
224.099.0 200.074.0 174.0150.050.0

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

5000

m/z-->

Abundance #138563: Benzo[k]fluoranthene
252.0

126.0
224.099.0 200.074.0

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

5000

m/z-->

Abundance #138557: Benzo[a]pyrene
252.0

126.0

224.0100.0 200.075.0 150.0174.051.0

15.00 15.50

m/z 252.10  100.00%

15.00 15.50

m/z 250.10   37.11%

15.00 15.50

m/z 253.10   23.49%

15.00 15.50

m/z 125.00   18.46%

15.00 15.50

m/z 251.00   16.67%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081424\
  Data File : BF139007.D                                          
  Acq On    : 14 Aug 2024  21:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3475‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  Hentriacontane                  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.874    3.34 ng          20949   Perylene‐d12               15.463

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hentriacontane                      437 C31H64         000630‐04‐6 80
 2 10‐Methylnonadecane                 282 C20H42         056862‐62‐5 80
 3 Silane, trichlorooctadecyl‐         386 C18H37Cl3Si    000112‐04‐9 80
 4 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 80
 5 Hexatriacontane                     507 C36H74         000630‐06‐8 72

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2343 (15.874 min): BF139007.D\data.ms (-2338) (-)
57.1

111.1
183.2

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #320591: Hentriacontane
57.0

113.0
169.0 225.0 309.0 365.0 437.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #176388: 10-Methylnonadecane
57.0

154.0

267.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #292194: Silane, trichlorooctadecyl-
57.0

113.0 175.0 231.0 303.0 386.0

15.50 16.00

m/z  57.10  100.00%

15.50 16.00

m/z  43.10   69.65%

15.50 16.00

m/z  71.10   46.62%

15.50 16.00

m/z  85.05   38.31%

15.50 16.00

m/z  55.10   32.58%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081424\
  Data File : BF139007.D                                          
  Acq On    : 14 Aug 2024  21:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3475‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 14  unknown16.668                   Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.668    2.17 ng          13603   Perylene‐d12               15.463

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tridecanal                          198 C13H26O        010486‐19‐8 22
 2 E‐2‐Tetradecen‐1‐ol                 212 C14H28O        1000130‐83‐7 14
 3 Tetradecanal                        212 C14H28O        000124‐25‐4 14
 4 Z‐2‐Dodecenol                       184 C12H24O        069064‐36‐4 10
 5 Dodecanal                           184 C12H24O        000112‐54‐9 10

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240260 280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2478 (16.668 min): BF139007.D\data.ms (-2473) (-)
57.0

96.0
131.1 165.0

207.0

281.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240260 280
0

5000

m/z-->

Abundance #73886: Tridecanal
57.0

96.0

124.0 154.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240260 280
0

5000

m/z-->

Abundance #90103: E-2-Tetradecen-1-ol
57.0

96.0

124.0 194.0166.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240260 280
0

5000

m/z-->

Abundance #90087: Tetradecanal
57.0

96.0
29.0

124.0 168.0

16.50 17.00

m/z  57.05  100.00%

16.50 17.00

m/z  43.10   48.82%

16.50 17.00

m/z  41.00   45.10%

16.50 17.00

m/z  82.05   42.57%

16.50 17.00

m/z  96.00   38.85%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081424\
  Data File : BF139007.D                                          
  Acq On    : 14 Aug 2024  21:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3475‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 15  unknown16.951                   Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.951    2.13 ng          13329   Perylene‐d12               15.463

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indeno[1,2,3‐cd]fluoranthene        276 C22H12         000193‐43‐1 47
 2 Indeno[1,2,3‐cd]pyrene              276 C22H12         000193‐39‐5 47
 3 Benzo[ghi]perylene                  276 C22H12         000191‐24‐2 46
 4 2‐Amino‐3‐cyano‐4,5‐diphenylthio... 276 C17H12N2S      042160‐34‐9 43
 5 Dibenzo[def,mno]chrysene            276 C22H12         000191‐26‐4 43

20 40 60 80 100 120 140 160180 200 220 240 260 280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2526 (16.951 min): BF139007.D\data.ms (-2522) (-)
276.1

43.1
71.0 125.0

221.1

192.9

20 40 60 80 100 120 140 160180 200 220 240 260 280
0

5000

m/z-->

Abundance #168944: Indeno[1,2,3-cd]fluoranthene
276.0

138.0

91.0 248.0198.063.0 170.0

20 40 60 80 100 120 140 160180 200 220 240 260 280
0

5000

m/z-->

Abundance #168938: Indeno[1,2,3-cd]pyrene
276.0

138.0

55.0 92.0 248.0

20 40 60 80 100 120 140 160180 200 220 240 260 280
0

5000

m/z-->

Abundance #168935: Benzo[ghi]perylene
276.0

138.0
248.074.039.0 110.0 211.0174.0

17.00

m/z 276.10  100.00%

17.00

m/z  43.10   37.72%

17.00

m/z  57.00   36.79%

17.00

m/z 274.10   33.89%

17.00

m/z 277.10   29.13%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF081424\
  Data File : BF139007.D                                          
  Acq On    : 14 Aug 2024  21:47
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3475‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF073024.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
R‐(‐)‐1,2‐propa...   3.375     2.1  ng      20620   1   6.834  198133  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   5.057    11.3  ng     111411   1   6.834  198133  20.0
unknown6.681         6.681     2.4  ng      23647   1   6.834  198133  20.0
Eucalyptol           6.987     2.4  ng      23269   1   6.834  198133  20.0
1‐Phenoxypropan...   8.434     5.3  ng      55504   2   8.116  209677  20.0
unknown9.957         9.957     4.2  ng      40803   3   9.869  194605  20.0
Undecanoic acid     11.874     2.5  ng      29409   4  11.357  238722  20.0
Heptadecyl trif...  13.827     9.0  ng      93390   5  13.998  207679  20.0
Heptadecyl hept...  14.463     6.5  ng      67087   5  13.998  207679  20.0
9‐Octadecenamid...  14.733     5.4  ng      34100   6  15.463  125400  20.0
Tetradecanal        14.892     2.9  ng      18078   6  15.463  125400  20.0
Benzo[e]pyrene      15.339     2.1  ng      13324   6  15.463  125400  20.0
Hentriacontane      15.874     3.3  ng      20949   6  15.463  125400  20.0
unknown16.668       16.668     2.2  ng      13603   6  15.463  125400  20.0
unknown16.951       16.951     2.1  ng      13329   6  15.463  125400  20.0
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