
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082125\
  Data File : BF143550.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2025  01:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2903‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 31   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‐BF082025.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF143550.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.275     5   14   21 rBV  2116716   3543643  49.01%  10.808%
  2   5.157   495  504  512 rBV2  101292    174391   2.41%   0.532%
  3   5.563   564  573  596 rBV  1190681   1605602  22.20%   4.897%
  4   6.104   660  665  671 rBV   200561    247717   3.43%   0.756%
  5   6.557   734  742  748 rBV   822001   1101733  15.24%   3.360%
 
  6   6.616   748  752  764 rVB   187818    247452   3.42%   0.755%
  7   6.928   800  805  810 rBV   478780    623756   8.63%   1.902%
  8   6.987   810  815  824 rVB   110182    158848   2.20%   0.484%
  9   7.116   830  837  842 rBV  4926633   7231141 100.00%  22.055%
 10   7.487   889  900  910 rBV2 1479780   2177270  30.11%   6.641%
 
 11   7.875   960  966  972 rVB    76597    105280   1.46%   0.321%
 12   7.945   972  978  982 rBV2  271674    377233   5.22%   1.151%
 13   7.993   982  986  992 rVV   204125    349117   4.83%   1.065%
 14   8.228  1015 1026 1031 rBV2 2223797   3814031  52.74%  11.633%
 15   8.269  1031 1033 1045 rVB2   61935     90272   1.25%   0.275%
 
 16   8.463  1062 1066 1079 rVB3   46725    106821   1.48%   0.326%
 17   8.792  1115 1122 1127 rBV2  100372    143148   1.98%   0.437%
 18   9.016  1155 1160 1165 rBV   264287    341077   4.72%   1.040%
 19   9.098  1170 1174 1181 rVB    70171    108498   1.50%   0.331%
 20   9.281  1199 1205 1210 rBV  2382226   3005482  41.56%   9.167%
 
 21   9.963  1315 1321 1325 rBV   671702    863805  11.95%   2.635%
 22  10.228  1361 1366 1373 rBV    89168    139114   1.92%   0.424%
 23  10.410  1392 1397 1403 rVB    97593    140135   1.94%   0.427%
 24  10.669  1437 1441 1448 rVB    93550    127847   1.77%   0.390%
 25  10.751  1448 1455 1466 rBV2 1384436   1898202  26.25%   5.790%
 
 26  11.451  1569 1574 1581 rVB   518162    664507   9.19%   2.027%
 27  11.975  1658 1663 1675 rBV2   50553    107339   1.48%   0.327%
 28  13.033  1837 1843 1848 rBV  1611376   2054876  28.42%   6.267%
 29  14.092  2019 2023 2032 rVB   452273    608781   8.42%   1.857%
 30  15.592  2272 2278 2290 rBV   402132    629265   8.70%   1.919%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    32786383
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082125\
  Data File : BF143550.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2025  01:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2903‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 31   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082025.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

Time-->

Abundance TIC: BF143550.D\data.ms

2.275

 5.157

 5.563

 6.104

 6.557

 6.616
 6.928

 6.987

 7.116

 7.487

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

Time-->

Abundance TIC: BF143550.D\data.ms

7.875
 7.945 7.993

 8.228

 8.269 8.463  8.792
 9.016

 9.098

 9.281

 9.963

10.22810.41010.669

10.751

11.451

11.975

13.033

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

Time-->

Abundance TIC: BF143550.D\data.ms

14.092 15.592

8270‐BF082025.M Mon Aug 25 04:09:22 2025                                                      Page: 2

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
MW-12B-081925



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082125\
  Data File : BF143550.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2025  01:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2903‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 31   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐     Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.275  113.62 ng        3543640   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.928

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 83
 2 2,2,4‐Trimethyl‐3‐pentanol          130 C8H18O         005162‐48‐1 39
 3 Acetamide, N‐ethyl‐                  87 C4H9NO         000625‐50‐3 27
 4 Octanal, 7‐methoxy‐3,7‐dimethyl‐    186 C11H22O2       003613‐30‐7 17
 5 Pentane, 3‐methoxy‐                 102 C6H14O         036839‐67‐5 12

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130

5000

m/z-->

Abundance Scan 14 (2.275 min): BF143550.D\data.ms (-5) (-)
73.0

43.0
87.1

59.1 101.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130

5000

m/z-->

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

43.0 87.0

29.0
59.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130

5000

m/z-->

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

87.0

55.041.0

27.0
112.0 129.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130

5000

m/z-->

Abundance #2104: Acetamide, N-ethyl-
30.0

87.0

44.0

15.0 72.0
58.0

2.302.402.502.602.70

m/z  73.05  100.00%

2.302.402.502.602.70

m/z  43.05   39.97%

2.302.402.502.602.70

m/z  55.10   29.90%

2.302.402.502.602.70

m/z  87.10   26.59%

2.302.402.502.602.70

m/z  41.05   13.14%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082125\
  Data File : BF143550.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2025  01:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2903‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 31   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082025.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  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.157    5.59 ng         174391   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.928

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 64
 2 n‐Propyl t‐butyl ether              116 C7H16O         1000334‐81‐9 33
 3 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 25
 4 1,2‐Butanediol                       90 C4H10O2        000584‐03‐2 25
 5 Acetone                              58 C3H6O          000067‐64‐1 12

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance Scan 504 (5.157 min): BF143550.D\data.ms (-495) (-)
43.0

59.1

101.1

83.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #9280: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

59.0

101.027.0 83.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #9501: n-Propyl t-butyl ether
59.0

101.041.0

15.0
85.0 117.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #21825: Acetic acid, cyano-, 1,1-dimethylethyl ester
59.0

41.0

126.0 142.0

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   58.17%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.10   18.70%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.10   17.62%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.10    9.38%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082125\
  Data File : BF143550.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2025  01:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2903‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 31   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Benzene, (1‐methylethyl)‐       Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.104    7.94 ng         247717   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.928

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, (1‐methylethyl)‐           120 C9H12          000098‐82‐8 95
 2 Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐           120 C9H12          000526‐73‐8 91
 3 Mesitylene                          120 C9H12          000108‐67‐8 87
 4 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐          120 C9H12          000620‐14‐4 83
 5 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 83

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 665 (6.104 min): BF143550.D\data.ms (-660) (-)
105.1

120.1
77.151.0 91.138.1 64.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10706: Benzene, (1-methylethyl)-
105.0

120.0
77.051.0

91.027.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10710: Benzene, 1,2,3-trimethyl-
105.0

120.0

39.0 77.0 91.063.0
25.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10692: Mesitylene
105.0

120.0

77.0 91.051.0
27.0 64.0

5.80 6.00 6.20 6.40

m/z 105.10  100.00%

5.80 6.00 6.20 6.40

m/z 120.10   25.45%

5.80 6.00 6.20 6.40

m/z  77.10   16.40%

5.80 6.00 6.20 6.40

m/z  79.10   14.01%

5.80 6.00 6.20 6.40

m/z  51.00   11.35%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082125\
  Data File : BF143550.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2025  01:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2903‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 31   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐      Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.616    7.93 ng         247452   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.928

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 95
 2 Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐          120 C9H12          000622‐96‐8 94
 3 Mesitylene                          120 C9H12          000108‐67‐8 91
 4 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐          120 C9H12          000620‐14‐4 91
 5 Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐           120 C9H12          000526‐73‐8 91

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 752 (6.616 min): BF143550.D\data.ms (-748) (-)
105.1

120.1

91.177.0
51.038.0 64.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10722: Benzene, 1-ethyl-2-methyl-
105.0

120.0

39.0 91.077.0
63.026.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10727: Benzene, 1-ethyl-4-methyl-
105.0

120.0
79.0

39.0 65.0 92.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10691: Mesitylene
105.0

120.0

77.0 91.039.0 63.026.0

6.20 6.40 6.60 6.80 7.00

m/z 105.10  100.00%

6.20 6.40 6.60 6.80 7.00

m/z 120.10   30.38%

6.20 6.40 6.60 6.80 7.00

m/z  91.10   12.40%

6.20 6.40 6.60 6.80 7.00

m/z  77.05   12.26%

6.20 6.40 6.60 6.80 7.00

m/z  79.05   10.81%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082125\
  Data File : BF143550.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2025  01:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2903‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 31   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐       Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.987    5.09 ng         158848   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.928

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Mesitylene                          120 C9H12          000108‐67‐8 97
 2 Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐           120 C9H12          000526‐73‐8 95
 3 Benzene, 1,2,4‐trimethyl‐           120 C9H12          000095‐63‐6 94
 4 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 93
 5 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐          120 C9H12          000620‐14‐4 91

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 815 (6.987 min): BF143550.D\data.ms (-810) (-)
105.1

120.1

77.1 91.051.0
64.038.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10692: Mesitylene
105.0

120.0

77.0 91.051.0
27.0 64.0

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

5000

m/z-->

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

120.0

77.0 91.039.0 63.015.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10718: Benzene, 1,2,4-trimethyl-
105.0

120.0

77.0 91.051.038.0 64.015.0

6.60 6.80 7.00 7.20 7.40

m/z 105.10  100.00%

6.60 6.80 7.00 7.20 7.40

m/z 120.10   38.59%

6.60 6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  77.10   12.00%

6.60 6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  91.05   10.20%

6.60 6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  79.10    9.00%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082125\
  Data File : BF143550.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2025  01:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2903‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 31   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Indane                          Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.116  231.86 ng        7231140   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.928

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 93
 2 Benzene, 2‐propenyl‐                118 C9H10          000300‐57‐2 81
 3 Benzene, 1‐ethenyl‐2‐methyl‐        118 C9H10          000611‐15‐4 64
 4 Benzene, cyclopropyl‐               118 C9H10          000873‐49‐4 64
 5 Benzeneethanol, .beta.‐ethenyl‐.... 162 C11H14O        040596‐14‐3 50

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 837 (7.116 min): BF143550.D\data.ms (-830) (-)
117.1

91.1
63.139.0 77.1 104.1

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

5000

m/z-->

Abundance #10181: Indane
117.0

91.0
63.039.0 77.026.0 104.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10192: Benzene, 2-propenyl-
117.0

91.0

65.039.0
78.052.0 104.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10205: Benzene, 1-ethenyl-2-methyl-
117.0

91.0

39.0 58.0 77.0 104.026.0

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z 117.10  100.00%

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z 118.10   55.62%

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z 115.10   34.60%

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  91.10   18.02%

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  63.10    9.01%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082125\
  Data File : BF143550.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2025  01:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2903‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 31   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  1H‐Inden‐5‐ol, 2,3‐dihydro‐     Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.098    2.51 ng         108498   Acenaphthene‐d10            9.963

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Inden‐5‐ol, 2,3‐dihydro‐         134 C9H10O         001470‐94‐6 94
 2 1H‐Inden‐1‐ol, 2,3‐dihydro‐         134 C9H10O         006351‐10‐6 72
 3 Benzaldehyde, 2‐ethyl‐              134 C9H10O         022927‐13‐5 64
 4 Benzaldehyde, 3,4‐dimethyl‐         134 C9H10O         005973‐71‐7 64
 5 Phenol, 4‐(2‐propenyl)‐             134 C9H10O         000501‐92‐8 52

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance Scan 1174 (9.098 min): BF143550.D\data.ms (-1170) (-)
133.0

105.1
77.051.0

164.1

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #17571: 1H-Inden-5-ol, 2,3-dihydro-
133.0

105.077.051.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #17581: 1H-Inden-1-ol, 2,3-dihydro-
133.0

115.091.0
51.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #17543: Benzaldehyde, 2-ethyl-
133.0

105.0

77.0
51.0

8.80 9.00 9.20 9.40

m/z 133.00  100.00%

8.80 9.00 9.20 9.40

m/z 134.00   67.63%

8.80 9.00 9.20 9.40

m/z 105.10   22.45%

8.80 9.00 9.20 9.40

m/z  77.00   16.80%

8.80 9.00 9.20 9.40

m/z  51.00   12.66%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082125\
  Data File : BF143550.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2025  01:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2903‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 31   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Pyrido[3,2‐d]pyrimidin‐4‐ol     Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.228    3.22 ng         139114   Acenaphthene‐d10            9.963

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pyrido[3,2‐d]pyrimidin‐4‐ol         147 C7H5N3O        037538‐67‐3 62
 2 2‐Indolinone, 1‐methyl‐             147 C9H9NO         000061‐70‐1 58
 3 1H‐Inden‐1‐one, 5‐amino‐2,3‐dihy... 147 C9H9NO         003470‐54‐0 49
 4 2‐Indolizinemethanol                147 C9H9NO         022320‐21‐4 49
 5 Pyrido[3,4‐d]pyrimidin‐4(3H)‐one    147 C7H5N3O        019178‐25‐7 49

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance Scan 1366 (10.228 min): BF143550.D\data.ms (-1361) (-)
147.0

118.1

91.0

65.039.0
163.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #25983: Pyrido[3,2-d]pyrimidin-4-ol
147.0

119.0

92.0

64.0
38.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #26103: 2-Indolinone, 1-methyl-
147.0118.0

91.0
51.0

75.032.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #26157: 1H-Inden-1-one, 5-amino-2,3-dihydro-
147.0

119.0
91.0

65.039.0

10.00 10.50

m/z 147.00  100.00%

10.00 10.50

m/z 118.10   68.21%

10.00 10.50

m/z 119.10   61.62%

10.00 10.50

m/z  91.05   49.72%

10.00 10.50

m/z  92.10   29.13%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082125\
  Data File : BF143550.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2025  01:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2903‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 31   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  N‐Methyl‐1H‐benzimidazol‐2‐...  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.410    3.24 ng         140135   Acenaphthene‐d10            9.963

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 N‐Methyl‐1H‐benzimidazol‐2‐amine    147 C8H9N3         017228‐38‐5 86
 2 2‐Indolinone, 1‐methyl‐             147 C9H9NO         000061‐70‐1 68
 3 Benzonitrile, 3‐ethoxy‐             147 C9H9NO         025117‐75‐3 52
 4 5‐Cyanotropolone                    147 C8H5NO2        003266‐92‐0 52
 5 3‐(4,5‐Dihydro‐1H‐imidazol‐2‐yl)... 147 C8H9N3         006302‐53‐0 52

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance Scan 1397 (10.410 min): BF143550.D\data.ms (-1392) (-)
147.0

118.1

91.0

65.039.0
188.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #26042: N-Methyl-1H-benzimidazol-2-amine
147.0

118.0

91.0
51.028.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #26103: 2-Indolinone, 1-methyl-
147.0118.0

91.0
51.0

29.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #26101: Benzonitrile, 3-ethoxy-
119.0

147.0

91.064.039.0

10.50

m/z 147.00  100.00%

10.50

m/z 118.10   68.67%

10.50

m/z 119.05   62.75%

10.50

m/z  91.05   41.79%

10.50

m/z  92.10   17.55%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082125\
  Data File : BF143550.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2025  01:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2903‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 31   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Benzophenone                    Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.669    2.96 ng         127847   Acenaphthene‐d10            9.963

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 96
 2 Azobenzene                          182 C12H10N2       000103‐33‐3 58
 3 Phenyl 4‐pyridyl ketone             183 C12H9NO        014548‐46‐0 53
 4 Benzoylformic acid                  150 C8H6O3         000611‐73‐4 49
 5 Acetophenone, 2‐chloro‐             154 C8H7ClO        000532‐27‐4 49

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance Scan 1441 (10.669 min): BF143550.D\data.ms (-1437) (-)
105.1

77.0
182.1

51.0

152.0126.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #56925: Benzophenone
105.0

77.0 182.0

51.0

152.027.0 126.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #56777: Azobenzene
77.0

182.0

105.051.0
152.0

128.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #57931: Phenyl 4-pyridyl ketone
105.0

183.0
77.0

51.0

154.0127.0

10.50 11.00

m/z 105.05  100.00%

10.50 11.00

m/z  77.05   67.46%

10.50 11.00

m/z 182.10   56.10%

10.50 11.00

m/z  51.00   31.57%

10.50 11.00

m/z 181.10   10.31%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082125\
  Data File : BF143550.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2025  01:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2903‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 31   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.975    3.23 ng         107339   Phenanthrene‐d10           11.451

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 95
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 80
 4 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 76
 5 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 62

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1663 (11.975 min): BF143550.D\data.ms (-1658) (-)
73.043.0

129.0

213.2157.1101.0 185.1 256.1

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

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

97.0 213.0 256.0157.0 185.0

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

5000

m/z-->

Abundance #92069: Tridecanoic acid
73.0

43.0

129.0

171.0
214.0

101.0

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

5000

m/z-->

Abundance #109279: Tetradecanoic acid
73.0

43.0

129.0

185.0

228.0
101.0 157.015.0

12.00

m/z  73.00  100.00%

12.00

m/z  60.00   88.04%

12.00

m/z  43.05   87.07%

12.00

m/z  55.05   76.42%

12.00

m/z  57.05   75.16%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082125\
  Data File : BF143550.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2025  01:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : Q2903‐07
  Misc      :  
  ALS Vial  : 31   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082025.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Butane, 2‐metho...   2.275   113.6  ng    3543640   1   6.928  623756  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   5.157     5.6  ng     174391   1   6.928  623756  20.0
Benzene, (1‐met...   6.104     7.9  ng     247717   1   6.928  623756  20.0
Benzene, 1‐ethy...   6.616     7.9  ng     247452   1   6.928  623756  20.0
Benzene, 1,2,3‐...   6.987     5.1  ng     158848   1   6.928  623756  20.0
Indane               7.116   231.9  ng    7231140   1   6.928  623756  20.0
1H‐Inden‐5‐ol, ...   9.098     2.5  ng     108498   3   9.963  863805  20.0
Pyrido[3,2‐d]py...  10.228     3.2  ng     139114   3   9.963  863805  20.0
N‐Methyl‐1H‐ben...  10.410     3.2  ng     140135   3   9.963  863805  20.0
Benzophenone        10.669     3.0  ng     127847   3   9.963  863805  20.0
n‐Hexadecanoic ...  11.975     3.2  ng     107339   4  11.451  664507  20.0
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