
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082224\
  Data File : BF139120.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  13:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3640‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   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‐BF082024.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF139120.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.228    14   23   30 rVB  1303616   2028550  88.03%  10.544%
  2   3.428   220  227  232 rBV    50354    105321   4.57%   0.547%
  3   5.122   506  515  522 rVB    90689    147703   6.41%   0.768%
  4   5.516   576  582  587 rBV  1522591   2007081  87.10%  10.432%
  5   6.516   746  752  758 rBV  1501368   2110752  91.60%  10.971%
 
  6   6.716   780  786  793 rBV    49115     64811   2.81%   0.337%
  7   6.898   812  817  822 rVB   514979    623653  27.06%   3.242%
  8   7.457   906  912  917 rBV  1046465   1335917  57.97%   6.944%
  9   7.710   951  955  959 rVB    33306     37652   1.63%   0.196%
 10   8.180  1029 1035 1040 rBV   618694    776703  33.70%   4.037%
 
 11   8.486  1082 1087 1096 rBV   146116    183918   7.98%   0.956%
 12   9.251  1212 1217 1222 rBV  1778619   2304419 100.00%  11.978%
 13   9.933  1328 1333 1338 rBV   679319    835096  36.24%   4.341%
 14  10.027  1343 1349 1357 rBV    61422     96884   4.20%   0.504%
 15  10.339  1397 1402 1405 rBV    25163     33052   1.43%   0.172%
 
 16  10.716  1461 1466 1477 rBV   866761   1113467  48.32%   5.788%
 17  11.416  1581 1585 1593 rBV   545779    732566  31.79%   3.808%
 18  11.945  1671 1675 1685 rVB2  114546    163490   7.09%   0.850%
 19  12.627  1786 1791 1796 rBV    92590    130262   5.65%   0.677%
 20  12.727  1805 1808 1814 rBV2   24952     35068   1.52%   0.182%
 
 21  12.857  1824 1830 1837 rBV    71721    121334   5.27%   0.631%
 22  13.004  1847 1855 1860 rBV  1358918   1712260  74.30%   8.900%
 23  13.910  2004 2009 2020 rBV2  162863    281405  12.21%   1.463%
 24  14.051  2027 2033 2044 rBV2  481765    790484  34.30%   4.109%
 25  14.545  2112 2117 2128 rBV   125209    252201  10.94%   1.311%
 
 26  14.998  2191 2194 2199 rVB3   29841     39306   1.71%   0.204%
 27  15.098  2207 2211 2221 rVB    44353    101824   4.42%   0.529%
 28  15.198  2224 2228 2229 rBV    43365     55960   2.43%   0.291%
 29  15.468  2271 2274 2278 rVB    26221     33348   1.45%   0.173%
 30  15.533  2280 2285 2298 rVB   313597    516523  22.41%   2.685%
 
 31  15.792  2325 2329 2338 rVB2   44959     80924   3.51%   0.421%
 32  16.039  2366 2371 2375 rBV    45248     77580   3.37%   0.403%
 33  16.086  2375 2379 2389 rVB2   71353    157362   6.83%   0.818%
 34  17.645  2638 2644 2652 rBV9   36646     99533   4.32%   0.517%
 35  18.474  2780 2785 2797 rVB9   16724     52372   2.27%   0.272%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082224\
  Data File : BF139120.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  13:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3640‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   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‐BF082024.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 
                        Sum of corrected areas:    19238781
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082224\
  Data File : BF139120.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  13:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3640‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082224\
  Data File : BF139120.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  13:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3640‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082024.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  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.228   65.05 ng        2028550   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.898

 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 Pentane, 3‐methoxy‐                 102 C6H14O         036839‐67‐5 12
 5 Silane, tetramethyl‐                 88 C4H12Si        000075‐76‐3 10

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 23 (2.228 min): BF139120.D\data.ms (-14) (-)
73.1

43.0

87.1

59.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

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
0

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
0

5000

m/z-->

Abundance #2104: Acetamide, N-ethyl-
30.0

87.0

44.0

15.0 72.0
58.0

2.20 2.40 2.60

m/z  73.10  100.00%

2.20 2.40 2.60

m/z  43.05   40.62%

2.20 2.40 2.60

m/z  55.10   27.41%

2.20 2.40 2.60

m/z  87.10   25.72%

2.20 2.40 2.60

m/z  41.10   13.74%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082224\
  Data File : BF139120.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  13:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3640‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown3.428                    Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.428    3.38 ng         105321   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.898

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 R‐(‐)‐1,2‐propanediol                76 C3H8O2         004254‐14‐2 43
 2 Propylene Glycol                     76 C3H8O2         000057‐55‐6 9 
 3 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 9 
 4 Formamide                            45 CH3NO          000075‐12‐7 5 
 5 (S)‐(+)‐1,2‐Propanediol              76 C3H8O2         004254‐15‐3 4 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 227 (3.428 min): BF139120.D\data.ms (-220) (-)
45.1

61.0
38.1

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 #1083: Propylene Glycol
45.0

29.0 61.019.0 38.0 76.053.0

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

5000

m/z-->

Abundance #342: Isopropyl Alcohol
45.0

27.0
19.0

59.038.0

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  45.10  100.00%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  43.00   19.82%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  61.00    6.49%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  44.00    5.56%

3.20 3.40 3.60 3.80

m/z  42.00    3.95%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082224\
  Data File : BF139120.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  13:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3640‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐me...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.122    4.74 ng         147703   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.898

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone, 4‐hydroxy‐4‐methyl‐    116 C6H12O2        000123‐42‐2 56
 2 Acetic acid, cyano‐, 1,1‐dimethy... 141 C7H11NO2       001116‐98‐9 25
 3 2,3‐Butanedione, monooxime          101 C4H7NO2        000057‐71‐6 16
 4 1‐Propen‐2‐ol, acetate              100 C5H8O2         000108‐22‐5 12
 5 n‐Propyl t‐butyl ether              116 C7H16O         1000334‐81‐9 9 

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 515 (5.122 min): BF139120.D\data.ms (-506) (-)
43.0

59.1

101.1

83.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #9289: 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl-
43.0

59.0

101.0

83.027.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

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

41.0

126.0 142.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #4528: 2,3-Butanedione, monooxime
43.0

101.0
15.0 84.060.0

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   54.93%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z 101.10   18.62%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  58.05   14.54%

4.80 5.00 5.20 5.40

m/z  41.00    9.66%

8270‐BF082024.M Fri Aug 23 04:39:20 2024                                                      Page: 6

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SP-1-COMP



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082224\
  Data File : BF139120.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  13:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3640‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Ethanol, 2‐(2‐ethoxyethoxy)‐    Concentration Rank 14

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.716    2.08 ng          64811   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.898

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Ethanol, 2‐(2‐ethoxyethoxy)‐        134 C6H14O3        000111‐90‐0 83
 2 Diethyl carbitol                    162 C8H18O3        000112‐36‐7 78
 3 Ethanol, 2‐[2‐(2‐ethoxyethoxy)et... 178 C8H18O4        000112‐50‐5 56
 4 Ethanol, 2‐(2‐methoxyethoxy)‐       120 C5H12O3        000111‐77‐3 42
 5 2‐Propanol, 1‐(1‐methylethoxy)‐     118 C6H14O2        003944‐36‐3 38

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 786 (6.716 min): BF139120.D\data.ms (-780) (-)
45.1

72.1

104.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #17315: Ethanol, 2-(2-ethoxyethoxy)-
45.0

72.0
29.0

104.088.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #38390: Diethyl carbitol
45.0

72.0
29.0

103.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #53406: Ethanol, 2-[2-(2-ethoxyethoxy)ethoxy]-
45.0

72.0
89.029.0

119.0 148.0

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   35.49%

6.40 6.60 6.80 7.00

m/z  72.10   22.95%

6.40 6.60 6.80 7.00

m/z  43.00   15.70%

6.40 6.60 6.80 7.00

m/z  73.10   13.26%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082224\
  Data File : BF139120.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  13:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3640‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082024.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  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.486    4.74 ng         183918   Naphthalene‐d8              8.180

 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 87
 3 Ethanol, 2‐phenoxy‐                 138 C8H10O2        000122‐99‐6 64
 4 1‐Propanol, 2‐phenoxy‐              152 C9H12O2        004169‐04‐4 59
 5 Benzene, (1,1‐dimethylethoxy)‐      150 C10H14O        006669‐13‐2 53

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1087 (8.486 min): BF139120.D\data.ms (-1082) (-)
94.1

77.1
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  77.10   26.84%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  78.10   17.58%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  51.00   14.91%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z 152.05   14.73%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082224\
  Data File : BF139120.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  13:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3640‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  unknown10.027                   Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.027    2.32 ng          96884   Acenaphthene‐d10            9.933

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Propionyloxytetradecane           270 C17H34O2       1000245‐62‐7 25
 2 Acetic acid, 1,1‐dimethylethyl e... 116 C6H12O2        000540‐88‐5 22
 3 3‐OXO‐4‐METHYLPENTANOIC ACID, ME... 144 C7H12O3        042558‐54‐3 12
 4 5‐Ethyl‐3‐nonanol                   172 C11H24O        019780‐71‐3 12
 5 2‐t‐Butyl‐5‐propyl‐[1,3]dioxolan... 186 C10H18O3       157733‐17‐0 10

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1349 (10.027 min): BF139120.D\data.ms (-1343) (-)
43.0

97.1
137.1

69.1

197.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #161176: 2-Propionyloxytetradecane
57.0

101.0
196.0

125.0 154.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

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

101.0
78.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #23926: 3-OXO-4-METHYLPENTANOIC ACID, METHYL
43.0

71.015.0 101.0

144.0

10.00

m/z  43.05  100.00%

10.00

m/z  57.05   51.52%

10.00

m/z  97.10   40.01%

10.00

m/z  59.00   38.41%

10.00

m/z 101.10   38.25%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082224\
  Data File : BF139120.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  13:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3640‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.945    4.46 ng         163490   Phenanthrene‐d10           11.416

 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 94
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 87
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 72
 5 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 59

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1675 (11.945 min): BF139120.D\data.ms (-1671) (-)
73.043.1

129.1
213.2

171.1 256.3101.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

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
0

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
0

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0

199.0 242.0
101.0 157.0

15.0

12.00

m/z  73.00  100.00%

12.00

m/z  43.10   99.57%

12.00

m/z  60.00   81.68%

12.00

m/z  41.10   78.31%

12.00

m/z  57.05   75.84%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082224\
  Data File : BF139120.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  13:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3640‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Dichloroacetic acid, heptad...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.910    7.12 ng         281405   Chrysene‐d12               14.057

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dichloroacetic acid, heptadecyl ... 366 C19H36Cl2O2    1000282‐98‐2 94
 2 Heptadecyl heptafluorobutyrate      452 C21H35F7O2     959085‐66‐6 94
 3 Pentafluoropropionic acid, penta... 374 C18H31F5O2     959092‐08‐1 94
 4 n‐Tetracosanol‐1                    354 C24H50O        000506‐51‐4 94
 5 Trichloroacetic acid, hexadecyl ... 386 C18H33Cl3O2    074339‐54‐1 94

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2009 (13.910 min): BF139120.D\data.ms (-2004) (-)
57.0

97.1

139.1 230.1183.1 280.3

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #275003: Dichloroacetic acid, heptadecyl ester
57.0

97.0

139.0 238.0180.0 295.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #326113: Heptadecyl heptafluorobutyrate
57.0

97.0

238.0169.0
283.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #282680: Pentafluoropropionic acid, pentadecyl ester
57.0

97.0

139.0 210.0 255.0 356.015.0

14.00

m/z  57.05  100.00%

14.00

m/z  43.05   96.96%

14.00

m/z  55.10   92.40%

14.00

m/z  83.10   82.81%

14.00

m/z  69.05   73.90%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082224\
  Data File : BF139120.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  13:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3640‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Cyclopentadecane                Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.545    6.38 ng         252201   Chrysene‐d12               14.057

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclopentadecane                    210 C15H30         000295‐48‐7 96
 2 1‐Hexacosene                        364 C26H52         018835‐33‐1 94
 3 1‐Octadecene                        252 C18H36         000112‐88‐9 93
 4 1‐Heneicosanol                      312 C21H44O        015594‐90‐8 93
 5 n‐Tetracosanol‐1                    354 C24H50O        000506‐51‐4 93

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2117 (14.545 min): BF139120.D\data.ms (-2112) (-)
57.1

97.1

139.2 182.2 237.1 281.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #87654: Cyclopentadecane
55.0

97.0

210.0139.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #273800: 1-Hexacosene
57.0 97.0

139.0
181.0 364.0238.0 292.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #138521: 1-Octadecene
57.0

97.0

139.0 252.0182.0

14.50

m/z  57.10  100.00%

14.50

m/z  43.10   95.90%

14.50

m/z  55.10   84.94%

14.50

m/z  83.05   78.53%

14.50

m/z  97.10   69.46%

8270‐BF082024.M Fri Aug 23 04:39:26 2024                                                      Page: 12

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
SP-1-COMP



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082224\
  Data File : BF139120.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  13:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3640‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Hexacosane                      Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.198    2.17 ng          55960   Perylene‐d12               15.533

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexacosane                          366 C26H54         000630‐01‐3 87
 2 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 87
 3 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 87
 4 Docosane, 11‐butyl‐                 366 C26H54         013475‐76‐8 87
 5 Pentadecane, 2‐methyl‐              226 C16H34         001560‐93‐6 83

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2228 (15.198 min): BF139120.D\data.ms (-2224) (-)
57.1

99.1 252.1
141.1183.1 326.2

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #275537: Hexacosane
57.0

99.0
141.0183.0 367.0225.0267.0309.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #298427: Octacosane
57.0

99.0
141.0183.0225.0 281.0 394.0337.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #194590: Heneicosane
57.0

99.0

141.0183.0 296.0225.015.0

15.00 15.50

m/z  57.10  100.00%

15.00 15.50

m/z  43.10   73.59%

15.00 15.50

m/z  71.10   66.03%

15.00 15.50

m/z  85.10   48.61%

15.00 15.50

m/z  55.10   24.15%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082224\
  Data File : BF139120.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  13:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3640‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  Oxirane, hexadecyl‐             Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.792    3.13 ng          80924   Perylene‐d12               15.533

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Oxirane, hexadecyl‐                 268 C18H36O        007390‐81‐0 91
 2 Hexacosanal                         380 C26H52O        026627‐85‐0 87
 3 Octadecanal                         268 C18H36O        000638‐66‐4 87
 4 Oxirane, heptadecyl‐                282 C19H38O        067860‐04‐2 81
 5 Hexadecanal                         240 C16H32O        000629‐80‐1 80

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2329 (15.792 min): BF139120.D\data.ms (-2325) (-)
57.0

96.0

166.1 257.1206.1 365.3

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #158579: Oxirane, hexadecyl-
82.043.0

124.0
250.0208.0166.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #287971: Hexacosanal
57.0

96.0

362.0138.0 306.0180.0 250.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #158567: Octadecanal
43.0 82.0

124.0 250.0
194.0

15.50 16.00

m/z  57.05  100.00%

15.50 16.00

m/z  43.10   89.52%

15.50 16.00

m/z  82.10   74.02%

15.50 16.00

m/z  55.10   65.79%

15.50 16.00

m/z  83.10   53.44%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082224\
  Data File : BF139120.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  13:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3640‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  Heptadecane                     Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.039    3.00 ng          77580   Perylene‐d12               15.533

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptadecane                         240 C17H36         000629‐78‐7 87
 2 Hexatriacontane                     507 C36H74         000630‐06‐8 87
 3 Heptadecane, 9‐octyl‐               352 C25H52         007225‐64‐1 87
 4 Octacosane                          394 C28H58         000630‐02‐4 87
 5 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 87

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2371 (16.039 min): BF139120.D\data.ms (-2366) (-)
57.1

113.1
169.1 239.1

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

5000

m/z-->

Abundance #123960: Heptadecane
57.0

113.0
240.0169.0

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

5000

m/z-->

Abundance #339055: Hexatriacontane
57.0

113.0 169.0 225.0 281.0 337.0 393.0 449.0 506.0

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

5000

m/z-->

Abundance #262017: Heptadecane, 9-octyl-
57.0

113.0 239.0169.0 294.0 352.0

16.00

m/z  57.10  100.00%

16.00

m/z  71.10   67.15%

16.00

m/z  43.10   61.17%

16.00

m/z  85.10   51.02%

16.00

m/z  55.10   24.46%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082224\
  Data File : BF139120.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  13:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3640‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  7‐Hexadecene, (Z)‐              Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.086    6.09 ng         157362   Perylene‐d12               15.533

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 7‐Hexadecene, (Z)‐                  224 C16H32         035507‐09‐6 87
 2 Cyclohexane, 1,2‐dimethyl‐3‐pent... 224 C16H32         062376‐17‐4 83
 3 1‐Heptacosanol                      396 C27H56O        002004‐39‐9 78
 4 5‐Eicosene, (E)‐                    280 C20H40         074685‐30‐6 62
 5 Pentacos‐1‐ene                      350 C25H50         016980‐85‐1 62

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2379 (16.086 min): BF139120.D\data.ms (-2375) (-)
57.1

97.1

231.1157.1 297.3 355.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #104597: 7-Hexadecene, (Z)-
55.0

97.0

224.0140.0 181.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #104615: Cyclohexane, 1,2-dimethyl-3-pentyl-4-propyl-
97.0

55.0

153.0

224.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #299848: 1-Heptacosanol
57.0 97.0

139.0
181.0 378.0222.0 264.0 306.0

16.00

m/z  57.10  100.00%

16.00

m/z  83.10   98.63%

16.00

m/z  43.10   85.70%

16.00

m/z  97.10   82.66%

16.00

m/z  69.10   76.45%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082224\
  Data File : BF139120.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  13:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3640‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 14  unknown17.645                   Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.645    3.85 ng          99533   Perylene‐d12               15.533

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cholest‐5‐ene, 3‐ethoxy‐, (3.bet... 414 C29H50O        000986‐19‐6 25
 2 .beta.‐Sitosterol acetate           456 C31H52O2       000915‐05‐9 12
 3 5.alpha.‐Pregnane‐3.beta.,20.bet... 362 C23H38O3       017182‐23‐9 10
 4 1‐Pyrazineacetamide, N‐(2‐cyano‐... 381 C20H23N5O3     1000319‐00‐2 10
 5 5‐O‐Tolylcarbamoyl‐3H‐imidazole‐... 273 C14H15N3O3     313251‐31‐9 10

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2644 (17.645 min): BF139120.D\data.ms (-2638) (-)
43.1

105.0

213.1159.1
329.3255.2

381.4

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #310609: Cholest-5-ene, 3-ethoxy-, (3.beta.)-
43.0

368.0
95.0

145.0
414.0213.0255.0 301.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #327918: .beta.-Sitosterol acetate
43.0

396.0
147.0

95.0

255.0213.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #272087: 5.alpha.-Pregnane-3.beta.,20.beta.-diol, 3-aceta
43.0

107.0 216.0
276.0

161.0 344.0

17.50 18.00

m/z  43.10  100.00%

17.50 18.00

m/z  55.05   67.46%

17.50 18.00

m/z  57.05   62.33%

17.50 18.00

m/z 105.00   57.03%

17.50 18.00

m/z 107.05   55.22%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082224\
  Data File : BF139120.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  13:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3640‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082024.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 15  unknown18.474                   Concentration Rank 15

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.474    2.03 ng          52372   Perylene‐d12               15.533

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Propenone, 1‐(2‐furyl)‐3‐(5‐meth... 218 C11H10N2O3     186957‐33‐5 14
 2 Pyrazolo[5,1‐c][1,2,4]‐triazine‐... 206 C8H10N6O       1000264‐44‐8 14
 3 Kolavelool                          290 C20H34O        019941‐81‐2 14
 4 1‐(4‐Fluorophenyl)‐1H‐pyrrole‐2‐... 189 C11H8FNO       169036‐71‐9 10
 5 1H‐Imidazole, 1‐(4‐nitrobenzoyl)‐   217 C10H7N3O3      010364‐96‐2 10

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2785 (18.474 min): BF139120.D\data.ms (-2780) (-)
69.0

189.1
107.0

135.0

267.0218.2

40.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #96030: Propenone, 1-(2-furyl)-3-(5-methyl-3-isoxazolylam
189.0

95.0

218.0

43.0

135.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #83134: Pyrazolo[5,1-c][1,2,4]-triazine-3-carboxamide oxi
189.0

109.068.0

39.0

149.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #187015: Kolavelool
95.0

189.0

55.0
257.0135.0

229.027.0

18.50

m/z  69.05  100.00%

18.50

m/z  55.10   95.38%

18.50

m/z  67.00   88.35%

18.50

m/z 189.10   82.13%

18.50

m/z 107.00   72.89%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF082224\
  Data File : BF139120.D                                          
  Acq On    : 22 Aug 2024  13:51
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P3640‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF082024.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...   2.228    65.0  ng    2028550   1   6.898  623653  20.0
unknown3.428         3.428     3.4  ng     105321   1   6.898  623653  20.0
2‐Pentanone, 4‐...   5.122     4.7  ng     147703   1   6.898  623653  20.0
Ethanol, 2‐(2‐e...   6.716     2.1  ng      64811   1   6.898  623653  20.0
1‐Phenoxypropan...   8.486     4.7  ng     183918   2   8.180  776703  20.0
unknown10.027       10.027     2.3  ng      96884   3   9.933  835096  20.0
n‐Hexadecanoic ...  11.945     4.5  ng     163490   4  11.416  732566  20.0
Dichloroacetic ...  13.910     7.1  ng     281405   5  14.057  790484  20.0
Cyclopentadecane    14.545     6.4  ng     252201   5  14.057  790484  20.0
Hexacosane          15.198     2.2  ng      55960   6  15.533  516523  20.0
Oxirane, hexade...  15.792     3.1  ng      80924   6  15.533  516523  20.0
Heptadecane         16.039     3.0  ng      77580   6  15.533  516523  20.0
7‐Hexadecene, (Z)‐  16.086     6.1  ng     157362   6  15.533  516523  20.0
unknown17.645       17.645     3.9  ng      99533   6  15.533  516523  20.0
unknown18.474       18.474     2.0  ng      52372   6  15.533  516523  20.0
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