
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120624\
  Data File : BF140767.D                                          
  Acq On    : 06 Dec 2024  15:32
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P5145‐01
  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‐BF112124.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF140767.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.134     3    7   19 rVB  3057635   4923028 100.00%  36.006%
  2   5.504   575  580  594 rBV   394499    607451  12.34%   4.443%
  3   6.516   747  752  770 rBV   251561    435190   8.84%   3.183%
  4   6.869   807  812  819 rBV   294965    379574   7.71%   2.776%
  5   7.433   896  908  915 rBV   594941    877323  17.82%   6.416%
 
  6   7.781   961  967  972 rBV4   23603     55298   1.12%   0.404%
  7   7.851   973  979  984 rBV    70356    119433   2.43%   0.873%
  8   7.998  1000 1004 1011 rBV4   22580     53200   1.08%   0.389%
  9   8.086  1012 1019 1025 rVV4   73154    143397   2.91%   1.049%
 10   8.145  1025 1029 1037 rVV   327630    476776   9.68%   3.487%
 
 11   8.281  1044 1052 1060 rBV2  197426    435657   8.85%   3.186%
 12   8.398  1064 1072 1076 rBV6  121085    288473   5.86%   2.110%
 13   8.522  1089 1093 1095 rBV2   51361     78033   1.59%   0.571%
 14   8.569  1097 1101 1107 rVV2  136644    235732   4.79%   1.724%
 15   8.716  1121 1126 1130 rBV3  118839    214594   4.36%   1.569%
 
 16   8.763  1131 1134 1138 rVB4   58764     86412   1.76%   0.632%
 17   8.869  1147 1152 1159 rBV4   80780    217073   4.41%   1.588%
 18   8.933  1159 1163 1167 rBV4  114859    200086   4.06%   1.463%
 19   9.222  1207 1212 1216 rBV  1141909   1380846  28.05%  10.099%
 20   9.616  1275 1279 1283 rBV2  166382    273483   5.56%   2.000%
 
 21   9.904  1325 1328 1332 rVB   352943    413159   8.39%   3.022%
 22  10.827  1482 1485 1492 rVB   982059   1318428  26.78%   9.643%
 23  15.574  2287 2292 2309 rVB   259988    460315   9.35%   3.367%
 
 
                        Sum of corrected areas:    13672961
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120624\
  Data File : BF140767.D                                          
  Acq On    : 06 Dec 2024  15:32
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P5145‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112124.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\BF120624\
  Data File : BF140767.D                                          
  Acq On    : 06 Dec 2024  15:32
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P5145‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112124.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.134  259.40 ng        4923030   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      6.869

 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 40
 3 Pentane, 3‐methoxy‐                 102 C6H14O         036839‐67‐5 17
 4 Silane, tetramethyl‐                 88 C4H12Si        000075‐76‐3 12
 5 N‐Ethylformamide                     73 C3H7NO         000627‐45‐2 9 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 7 (2.134 min): BF140767.D\data.ms (-3) (-)
73.1

43.1
87.1

59.1 101.1

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

5000

m/z-->

Abundance #5060: Butane, 2-methoxy-2-methyl-
73.0

55.0

87.041.0
27.0

101.0

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

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

5000

m/z-->

Abundance #4994: Pentane, 3-methoxy-
73.0

45.0

29.0
59.0 101.0

2.20 2.30 2.40 2.50

m/z  73.10  100.00%

2.20 2.30 2.40 2.50

m/z  43.10   35.59%

2.20 2.30 2.40 2.50

m/z  87.10   27.31%

2.20 2.30 2.40 2.50

m/z  55.10   26.14%

2.20 2.30 2.40 2.50

m/z  41.10   11.87%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120624\
  Data File : BF140767.D                                          
  Acq On    : 06 Dec 2024  15:32
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P5145‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112124.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown7.781                    Concentration Rank 14

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.781    2.32 ng          55298   Naphthalene‐d8              8.151

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 (Z)‐Hex‐3‐enyl (E)‐2‐methylbut‐2... 182 C11H18O2       067883‐79‐8 35
 2 (E)‐Hex‐3‐enyl (E)‐2‐methylbut‐2... 182 C11H18O2       120603‐00‐1 35
 3 5‐Bromo‐1‐hexene                    162 C6H11Br        004558‐27‐4 27
 4 1H‐Pyrrole, 2,3‐dihydro‐1‐methyl‐    83 C5H9N          033838‐11‐8 27
 5 Succinic acid, tridec‐2‐yn‐1‐yl ... 378 C23H38O4       1000391‐12‐6 22

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 967 (7.781 min): BF140767.D\data.ms (-961) (-)
55.0 82.0

127.1

99.0
37.9

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #56635: (Z)-Hex-3-enyl (E)-2-methylbut-2-enoate
82.0

55.0

101.029.0
125.0 153.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #56631: (E)-Hex-3-enyl (E)-2-methylbut-2-enoate
82.0

55.0

101.029.0
153.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #38172: 5-Bromo-1-hexene
55.0

83.0

27.0

121.0

7.40 7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  55.05  100.00%

7.40 7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  82.05   94.25%

7.40 7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  83.10   91.70%

7.40 7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  67.05   86.92%

7.40 7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  41.10   81.17%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120624\
  Data File : BF140767.D                                          
  Acq On    : 06 Dec 2024  15:32
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P5145‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112124.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  unknown7.851                    Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.851    5.01 ng         119433   Naphthalene‐d8              8.151

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Amino‐6‐methylpyrimidine‐4‐thiol  141 C5H7N3S        006307‐44‐4 27
 2 (3E)‐3‐(Aminomethylene)dihydro‐2... 141 C6H7NO3        022108‐77‐6 27
 3 4‐Hydroxylamino‐6‐methylpyrimidi... 141 C5H7N3O2       006220‐22‐0 22
 4 2,4(1H,3H)‐Pyrimidinedione, 6‐am... 141 C5H7N3O2       002434‐53‐9 12
 5 2‐Fluorobenzoic acid. heptadecyl... 378 C24H39FO2      1000282‐96‐6 12

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 979 (7.851 min): BF140767.D\data.ms (-973) (-)
141.1

55.1
87.1

114.1

38.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #21717: 2-Amino-6-methylpyrimidine-4-thiol
141.0

43.0

67.0 97.0

114.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #21762: (3E)-3-(Aminomethylene)dihydro-2H-pyran-2,4(3
69.0 141.0

41.0
114.0

96.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #21698: 4-Hydroxylamino-6-methylpyrimidin-2(1H)-one
141.0

42.0

68.0
97.0 124.0

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z 141.05  100.00%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  55.10   75.83%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  70.10   69.56%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  87.10   62.59%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  41.10   61.51%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120624\
  Data File : BF140767.D                                          
  Acq On    : 06 Dec 2024  15:32
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P5145‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112124.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  unknown7.998                    Concentration Rank 15

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.998    2.23 ng          53200   Naphthalene‐d8              8.151

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Nonanoic acid, 2,4‐dimethyl‐, me... 200 C12H24O2       054889‐61‐1 43
 2 Pentanoic acid, 2‐methyl‐, methy... 130 C7H14O2        002177‐77‐7 38
 3 Hydrazine, 1,1‐diethyl‐              88 C4H12N2        000616‐40‐0 37
 4 Hexanoic acid, 2‐ethyl‐             144 C8H16O2        000149‐57‐5 37
 5 1,4‐Dioxane                          88 C4H8O2         000123‐91‐1 35

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1004 (7.998 min): BF140767.D\data.ms (-1000) (-)
73.0

43.1
102.1

129.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #75836: Nonanoic acid, 2,4-dimethyl-, methyl ester
88.0

57.0
129.029.0 157.0 200.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #15564: Pentanoic acid, 2-methyl-, methyl ester
88.0

43.0

15.0 115.067.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #2214: Hydrazine, 1,1-diethyl-
73.0

45.0

7.60 7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  73.05  100.00%

7.60 7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  88.10   68.60%

7.60 7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  43.10   29.29%

7.60 7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  55.05   29.14%

7.60 7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  41.10   26.94%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120624\
  Data File : BF140767.D                                          
  Acq On    : 06 Dec 2024  15:32
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P5145‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112124.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  unknown8.086                    Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.086    6.02 ng         143397   Naphthalene‐d8              8.151

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Furfuryl glycidyl ether             154 C8H10O3        005380‐87‐0 47
 2 Furan, 2‐ethyl‐                      96 C6H8O          003208‐16‐0 38
 3 trans‐4‐Methylcyclohexanol, trif... 210 C9H13F3O2      1000364‐13‐8 38
 4 Cyclohexene, 1‐methyl‐               96 C7H12          000591‐49‐1 38
 5 Cyclohexene, 3‐methyl‐               96 C7H12          000591‐48‐0 35

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1019 (8.086 min): BF140767.D\data.ms (-1012) (-)
81.1

55.1

101.0 141.1123.138.1

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #31863: Furfuryl glycidyl ether
81.0

53.0
27.0 154.098.0 123.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #3142: Furan, 2-ethyl-
81.0

53.0

27.0
98.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #88065: trans-4-Methylcyclohexanol, trifluoroacetate
81.0

55.0

29.0 98.0 125.0 153.0

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  81.10  100.00%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  55.10   69.90%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  97.10   60.07%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  41.10   55.36%

7.80 8.00 8.20 8.40

m/z  96.05   44.84%

8270‐BF112124.M Sat Dec 07 01:54:05 2024                                                      Page: 7

Instrument :
BNA_F
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286085



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120624\
  Data File : BF140767.D                                          
  Acq On    : 06 Dec 2024  15:32
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P5145‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112124.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  unknown8.281                    Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.281   18.28 ng         435657   Naphthalene‐d8              8.151

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentenoic acid, 2‐methyl‐, (E)‐   114 C6H10O2        016957‐70‐3 30
 2 1,2‐Dimethylcyclopropanecarboxyl... 114 C6H10O2        1000191‐14‐6 30
 3 2‐Pentenoic acid, 2‐methyl‐         114 C6H10O2        003142‐72‐1 27
 4 Pentane, 3‐methylene‐                84 C6H12          000760‐21‐4 20
 5 1‐Butene, 3,3‐dimethyl‐              84 C6H12          000558‐37‐2 18

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1052 (8.281 min): BF140767.D\data.ms (-1044) (-)
69.1

41.1 95.1

114.1 141.1

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #8229: 2-Pentenoic acid, 2-methyl-, (E)-
69.0

41.0

114.0

96.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #8270: 1,2-Dimethylcyclopropanecarboxylic acid
41.0

69.0

114.0

96.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #8186: 2-Pentenoic acid, 2-methyl-
69.041.0

114.0

96.0

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  69.10  100.00%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  55.10   82.50%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  41.10   61.43%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  95.10   56.69%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  96.10   54.64%

8270‐BF112124.M Sat Dec 07 01:54:05 2024                                                      Page: 8

Instrument :
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286085



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120624\
  Data File : BF140767.D                                          
  Acq On    : 06 Dec 2024  15:32
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P5145‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112124.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Cyclohexane, 1‐ethyl‐2,3‐di...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.398   12.10 ng         288473   Naphthalene‐d8              8.151

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐  140 C10H20         007058‐05‐1 52
 2 Cyclohexane, 1,3,5‐trimethyl‐, (... 126 C9H18          001795‐27‐3 47
 3 Cyclohexane, 1,3,5‐trimethyl‐       126 C9H18          001839‐63‐0 47
 4 Cyclohexane, (1,2‐dimethylpropyl)‐  154 C11H22         051284‐29‐8 47
 5 Methanone, dicyclopropyl‐           110 C7H10O         001121‐37‐5 25

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1072 (8.398 min): BF140767.D\data.ms (-1064) (-)
69.1

111.1

41.1

87.0
141.1

168.1

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #20757: Cyclohexane, 1-ethyl-2,3-dimethyl-
69.0

111.0

41.0

140.0
91.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #13306: Cyclohexane, 1,3,5-trimethyl-, (1.alpha.,3.alpha.,
69.0 111.0

41.0

91.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #13257: Cyclohexane, 1,3,5-trimethyl-
69.0 111.0

41.0

91.0

8.00 8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  69.10  100.00%

8.00 8.20 8.40 8.60 8.80

m/z 111.10   77.18%

8.00 8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  55.10   59.08%

8.00 8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  41.10   46.32%

8.00 8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  70.10   27.37%

8270‐BF112124.M Sat Dec 07 01:54:06 2024                                                      Page: 9
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120624\
  Data File : BF140767.D                                          
  Acq On    : 06 Dec 2024  15:32
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P5145‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112124.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  unknown8.522                    Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.522    3.27 ng          78033   Naphthalene‐d8              8.151

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 (3E)‐3‐(Aminomethylene)dihydro‐2... 141 C6H7NO3        022108‐77‐6 25
 2 2‐Octen‐1‐ol, 3,7‐dimethyl‐         156 C10H20O        040607‐48‐5 25
 3 Cyclopentane, 1,2‐dimethyl‐3‐met... 110 C8H14          1000150‐99‐3 20
 4 4‐Ethyl‐2‐hexynal                   124 C8H12O         071932‐97‐3 20
 5 Cyclohexene, 3,5‐dimethyl‐          110 C8H14          000823‐17‐6 18

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1093 (8.522 min): BF140767.D\data.ms (-1089) (-)
73.0 95.155.1

141.1

123.1

38.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #21762: (3E)-3-(Aminomethylene)dihydro-2H-pyran-2,4(3
69.0 141.0

41.0
114.0

96.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #32931: 2-Octen-1-ol, 3,7-dimethyl-
69.041.0

95.0

123.0
156.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #6808: Cyclopentane, 1,2-dimethyl-3-methylene-, trans-
95.0

41.0
67.0

112.023.0

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  73.00  100.00%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  69.10   96.04%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  95.10   86.57%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  55.10   84.78%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  41.10   78.68%

8270‐BF112124.M Sat Dec 07 01:54:06 2024                                                      Page: 10

Instrument :
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120624\
  Data File : BF140767.D                                          
  Acq On    : 06 Dec 2024  15:32
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P5145‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112124.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  unknown8.569                    Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.569    9.89 ng         235732   Naphthalene‐d8              8.151

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,3‐Pentadiene, 2,4‐dimethyl‐        96 C7H12          001000‐86‐8 30
 2 Cyclohexene, 1‐methyl‐               96 C7H12          000591‐49‐1 27
 3 Cyclohexane, methylene‐              96 C7H12          001192‐37‐6 27
 4 1‐Methyl‐4‐acetylaminomethyl‐1,2... 168 C9H16N2O       023969‐82‐6 27
 5 1H‐1,2,3‐Triazole‐4‐carboxaldehyde   97 C3H3N3O        016681‐68‐8 25

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1101 (8.569 min): BF140767.D\data.ms (-1097) (-)
81.155.1 109.1

155.1137.1

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #3275: 1,3-Pentadiene, 2,4-dimethyl-
81.0

41.0

63.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #3236: Cyclohexene, 1-methyl-
81.0

55.0
27.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #3241: Cyclohexane, methylene-
81.0

54.0

27.0

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  81.10  100.00%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  97.10   98.65%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  55.10   87.18%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  96.10   83.92%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z 109.10   83.00%

8270‐BF112124.M Sat Dec 07 01:54:06 2024                                                      Page: 11
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120624\
  Data File : BF140767.D                                          
  Acq On    : 06 Dec 2024  15:32
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P5145‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112124.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Cyclohexene, 1‐ethyl‐           Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.716    9.00 ng         214594   Naphthalene‐d8              8.151

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexene, 1‐ethyl‐               110 C8H14          001453‐24‐3 50
 2 4‐Ethylcyclohexene                  110 C8H14          003742‐42‐5 50
 3 Cyclohexane, ethylidene‐            110 C8H14          001003‐64‐1 43
 4 3‐Methyl‐hexahydrophthalide         154 C9H14O2        002205‐25‐6 43
 5 1,4‐Hexadiene, 3‐ethyl‐             110 C8H14          002080‐89‐9 43

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1126 (8.716 min): BF140767.D\data.ms (-1121) (-)
81.1

41.1

109.1
155.1128.1

61.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #6713: Cyclohexene, 1-ethyl-
81.0

41.0 110.0

15.0 63.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #6688: 4-Ethylcyclohexene
81.0

54.0

110.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #6726: Cyclohexane, ethylidene-
81.0

41.0
110.0

15.0 63.0

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  81.10  100.00%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  41.10   41.24%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  69.10   40.09%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  55.10   39.54%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  67.10   29.35%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120624\
  Data File : BF140767.D                                          
  Acq On    : 06 Dec 2024  15:32
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P5145‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112124.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  unknown8.763                    Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.763    3.62 ng          86412   Naphthalene‐d8              8.151

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Pyrrole, 1‐ethyl‐                 95 C6H9N          000617‐92‐5 46
 2 1H‐Pyrrole, 2‐ethyl‐                 95 C6H9N          001551‐06‐0 43
 3 3‐Cyclohexene‐1‐acetaldehyde        124 C8H12O         024480‐99‐7 35
 4 1,4‐Methanobenzocyclodecene, tet... 206 C15H26         016539‐04‐1 32
 5 Ethene, 1‐chloro‐2‐fluoro‐           80 C2H2ClF        000460‐16‐2 27

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1134 (8.763 min): BF140767.D\data.ms (-1131) (-)
80.0

41.1 131.0

327.0281.0169.0 207.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #3008: 1H-Pyrrole, 1-ethyl-
80.0

41.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #3009: 1H-Pyrrole, 2-ethyl-
80.0

45.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #12034: 3-Cyclohexene-1-acetaldehyde
80.0

39.0

124.0

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  80.00  100.00%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  95.10   79.60%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  69.10   72.24%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  77.00   59.57%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  64.00   54.98%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120624\
  Data File : BF140767.D                                          
  Acq On    : 06 Dec 2024  15:32
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P5145‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112124.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  unknown8.869                    Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.869    9.11 ng         217073   Naphthalene‐d8              8.151

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 4,4‐Dimethyl‐2‐cyclopenten‐1‐one    110 C7H10O         022748‐16‐9 43
 2 1,4‐Pentadiene, 2,3,3‐trimethyl‐    110 C8H14          000756‐02‐5 38
 3 Bicyclo[4.1.0]heptan‐2‐one, 3,5,... 152 C10H16O        029750‐24‐1 38
 4 11‐Oxa‐tricyclo[4.4.1.0(1,6)]und... 168 C10H16O2       1000186‐25‐5 25
 5 4,4,7‐Trimethyl‐oct‐5‐enal          168 C11H20O        1000144‐08‐6 25

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1152 (8.869 min): BF140767.D\data.ms (-1147) (-)
95.1

55.1

114.1
74.0

141.1 168.1

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #6627: 4,4-Dimethyl-2-cyclopenten-1-one
95.0

67.0

41.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #6791: 1,4-Pentadiene, 2,3,3-trimethyl-
95.0

67.0
41.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #29300: Bicyclo[4.1.0]heptan-2-one, 3,5,5-trimethyl-
95.0

55.0 152.0

123.0

76.0

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z  95.10  100.00%

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z 110.10   78.37%

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z 111.10   73.93%

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z  55.10   68.68%

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z  69.10   62.54%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120624\
  Data File : BF140767.D                                          
  Acq On    : 06 Dec 2024  15:32
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P5145‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112124.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  1‐Cycloheptene‐1‐carboxylic...  Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.933    8.39 ng         200086   Naphthalene‐d8              8.151

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Cycloheptene‐1‐carboxylic acid... 154 C9H14O2        056745‐53‐0 50
 2 2‐ethoxy‐3,5‐hexadiene              126 C8H14O         1000365‐96‐6 46
 3 Pentaleno[1,2‐b]oxirene, octahyd... 124 C8H12O         055449‐70‐2 41
 4 Ethanone, 1‐(2‐methyl‐1‐cyclopen... 124 C8H12O         003168‐90‐9 41
 5 Iridomyrmecin                       168 C10H16O2       000485‐43‐8 38

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1163 (8.933 min): BF140767.D\data.ms (-1159) (-)
95.155.1

155.173.0 128.1

179.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #32228: 1-Cycloheptene-1-carboxylic acid, methyl ester
95.067.0

41.0

154.0

123.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #12999: 2-ethoxy-3,5-hexadiene
83.0

55.0

111.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #12105: Pentaleno[1,2-b]oxirene, octahydro-, (1a.alpha.,1
95.0

67.0

41.0

124.0

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z  95.10  100.00%

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z  55.10   94.19%

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z  41.10   91.69%

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z 109.10   86.89%

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z  67.10   86.23%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120624\
  Data File : BF140767.D                                          
  Acq On    : 06 Dec 2024  15:32
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P5145‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112124.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 14  Tridecane                       Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.616   13.24 ng         273483   Acenaphthene‐d10            9.904

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tridecane                           184 C13H28         000629‐50‐5 64
 2 3‐Ethyl‐2,6,10‐trimethylundecane    226 C16H34         1000432‐25‐9 58
 3 Dodecane, 4‐methyl‐                 184 C13H28         006117‐97‐1 58
 4 Dodecane, 2,6,10‐trimethyl‐         212 C15H32         003891‐98‐3 58
 5 1,3‐Dimethylcyclopentanol           114 C7H14O         019550‐46‐0 53

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1279 (9.616 min): BF140767.D\data.ms (-1275) (-)
57.1

85.1

193.2
125.1

167.1

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

5000

m/z-->

Abundance #59026: Tridecane
57.0

85.029.0

184.0112.0 141.0

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

5000

m/z-->

Abundance #107247: 3-Ethyl-2,6,10-trimethylundecane
57.0

85.0

113.0 141.029.0 183.0 216.0

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

5000

m/z-->

Abundance #59044: Dodecane, 4-methyl-
43.0

71.0

140.099.0
184.0

9.50 10.00

m/z  57.10  100.00%

9.50 10.00

m/z  71.10   93.66%

9.50 10.00

m/z  43.10   77.61%

9.50 10.00

m/z  41.10   56.21%

9.50 10.00

m/z  55.10   51.50%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120624\
  Data File : BF140767.D                                          
  Acq On    : 06 Dec 2024  15:32
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P5145‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112124.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 15  2,6,10‐Trimethyltridecane       Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.827   20.00 ng        1318430   Phenanthrene‐d10           11.410

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,6,10‐Trimethyltridecane           226 C16H34         003891‐99‐4 90
 2 Tridecane, 4‐methyl‐                198 C14H30         026730‐12‐1 83
 3 Pentadecane, 2,6,10,14‐tetramethyl‐ 268 C19H40         001921‐70‐6 83
 4 Nonane, 3,7‐dimethyl‐               156 C11H24         017302‐32‐8 74
 5 Dodecane, 2,7,10‐trimethyl‐         212 C15H32         074645‐98‐0 72

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1485 (10.827 min): BF140767.D\data.ms (-1482) (-)
57.1

85.1

113.1
183.2141.1 244.3215.2

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

5000

m/z-->

Abundance #107237: 2,6,10-Trimethyltridecane
57.0

85.0

113.0141.029.0 183.0 226.0

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

5000

m/z-->

Abundance #74008: Tridecane, 4-methyl-
43.0

71.0

99.0 155.0
127.0 198.0

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

5000

m/z-->

Abundance #158622: Pentadecane, 2,6,10,14-tetramethyl-
57.0

85.0
113.0

183.0
155.029.0 222.0 268.0

10.50 11.00

m/z  57.10  100.00%

10.50 11.00

m/z  71.10   85.04%

10.50 11.00

m/z  43.10   54.55%

10.50 11.00

m/z  85.10   34.54%

10.50 11.00

m/z  41.10   25.51%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF120624\
  Data File : BF140767.D                                          
  Acq On    : 06 Dec 2024  15:32
  Operator  : RC/JU
  Sample    : P5145‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF112124.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...   2.134   259.4  ng    4923030   1   6.869  379574  20.0
unknown7.781         7.781     2.3  ng      55298   2   8.151  476776  20.0
unknown7.851         7.851     5.0  ng     119433   2   8.151  476776  20.0
unknown7.998         7.998     2.2  ng      53200   2   8.151  476776  20.0
unknown8.086         8.086     6.0  ng     143397   2   8.151  476776  20.0
unknown8.281         8.281    18.3  ng     435657   2   8.151  476776  20.0
Cyclohexane, 1‐...   8.398    12.1  ng     288473   2   8.151  476776  20.0
unknown8.522         8.522     3.3  ng      78033   2   8.151  476776  20.0
unknown8.569         8.569     9.9  ng     235732   2   8.151  476776  20.0
Cyclohexene, 1‐...   8.716     9.0  ng     214594   2   8.151  476776  20.0
unknown8.763         8.763     3.6  ng      86412   2   8.151  476776  20.0
unknown8.869         8.869     9.1  ng     217073   2   8.151  476776  20.0
1‐Cycloheptene‐...   8.933     8.4  ng     200086   2   8.151  476776  20.0
Tridecane            9.616    13.2  ng     273483   3   9.904  413159  20.0
2,6,10‐Trimethy...  10.827    20.0  ng    1318430   4  11.410 1318430  20.0
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