
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061522\
  Data File : BP010744.D                                          
  Acq On    : 15 Jun 2022  23:29
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3354‐15
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   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_P\Methods\8270E‐BP060722.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP010744.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.416   389  396  410 rBV   892495   1377667  13.44%   3.659%
  2   7.010   659  667  679 rBV   540157    937441   9.15%   2.490%
  3   7.828   799  806  814 rBV   328623    548498   5.35%   1.457%
  4   8.322   882  890  896 rBV    88429    140280   1.37%   0.373%
  5   8.934   983  994  998 rBV   122888    200374   1.96%   0.532%
 
  6   8.992   998 1004 1016 rVB  1453424   2512608  24.52%   6.674%
  7   9.275  1045 1052 1059 rVB4   73024    140303   1.37%   0.373%
  8   9.457  1077 1083 1093 rVB   191786    307256   3.00%   0.816%
  9  10.028  1170 1180 1189 rBV2  119878    225954   2.20%   0.600%
 10  10.628  1270 1282 1287 rBV   477454    851766   8.31%   2.262%
 
 11  10.681  1287 1291 1297 rVB4   57813    111441   1.09%   0.296%
 12  11.957  1502 1508 1514 rBV   120496    189374   1.85%   0.503%
 13  13.092  1693 1701 1715 rBV  3819259   5638884  55.02%  14.977%
 14  14.292  1899 1905 1914 rBV    98150    164960   1.61%   0.438%
 15  14.469  1926 1935 1942 rBV   792822   1256239  12.26%   3.337%
 
 16  14.533  1942 1946 1956 rVB    62849    105066   1.03%   0.279%
 17  15.963  2183 2189 2203 rBV  3648770   5292009  51.64%  14.056%
 18  16.204  2225 2230 2237 rVB3   56703    103191   1.01%   0.274%
 19  17.221  2398 2403 2410 rVB  1099420   1544324  15.07%   4.102%
 20  17.898  2514 2518 2522 rVB   117829    137672   1.34%   0.366%
 
 21  18.115  2551 2555 2561 rBV2   95331    142961   1.40%   0.380%
 22  18.280  2578 2583 2589 rVB2  104101    161651   1.58%   0.429%
 23  19.233  2741 2745 2750 rBV   195767    255658   2.49%   0.679%
 24  19.586  2801 2805 2813 rVB   252542    358423   3.50%   0.952%
 25  19.786  2833 2839 2844 rBV  8785202  10247867 100.00%  27.219%
 
 26  21.021  3045 3049 3057 rBV   466776    573369   5.60%   1.523%
 27  21.309  3094 3098 3107 rVB  1573488   2009261  19.61%   5.337%
 28  23.709  3499 3506 3516 rVB2 1037390   2115631  20.64%   5.619%
 
 
                        Sum of corrected areas:    37650128
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061522\
  Data File : BP010744.D                                          
  Acq On    : 15 Jun 2022  23:29
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3354‐15
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060722.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_P\Data\BP061522\
  Data File : BP010744.D                                          
  Acq On    : 15 Jun 2022  23:29
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3354‐15
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Benzene, 1,3‐diethyl‐           Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.322    5.12 ng         140280   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.828

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,3‐diethyl‐               134 C10H14         000141‐93‐5 97
 2 Benzene, 1,2‐diethyl‐               134 C10H14         000135‐01‐3 97
 3 Benzene, 1,4‐diethyl‐               134 C10H14         000105‐05‐5 94
 4 Benzene, 1‐ethyl‐3,5‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐74‐7 91
 5 Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐      134 C10H14         001758‐88‐9 91
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m/z-->

Abundance Scan 890 (8.322 min): BP010744.D\data.ms (-882) (-)
105.0

39.0
355.0207.9 469.4295.1 530.1
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Abundance #17034: Benzene, 1,3-diethyl-
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Abundance #17032: Benzene, 1,2-diethyl-
119.0

39.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #17031: Benzene, 1,4-diethyl-
119.0

41.0

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z 104.95  100.00%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z 119.00   92.17%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z 134.05   42.38%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  91.00   32.11%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  76.95   17.79%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061522\
  Data File : BP010744.D                                          
  Acq On    : 15 Jun 2022  23:29
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3354‐15
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.934    7.31 ng         200374   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.828

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐      134 C10H14         000933‐98‐2 94
 2 Benzene, 2‐ethyl‐1,3‐dimethyl‐      134 C10H14         002870‐04‐4 94
 3 Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐80‐5 94
 4 Benzene, 1‐ethyl‐2,4‐dimethyl‐      134 C10H14         000874‐41‐9 94
 5 p‐Cymene                            134 C10H14         000099‐87‐6 87
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 994 (8.934 min): BP010744.D\data.ms (-983) (-)
119.0

39.0
206.9 340.9 437.7280.3 506.1
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Abundance #17077: Benzene, 1-ethyl-2,3-dimethyl-
119.0
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Abundance #17076: Benzene, 2-ethyl-1,3-dimethyl-
119.0

39.0
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Abundance #17085: Benzene, 4-ethyl-1,2-dimethyl-
119.0

51.0

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z 119.00  100.00%
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m/z 134.05   28.39%

8.60 8.80 9.00 9.20

m/z  90.95   27.03%
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m/z 116.95   24.25%
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m/z  76.95   14.00%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061522\
  Data File : BP010744.D                                          
  Acq On    : 15 Jun 2022  23:29
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3354‐15
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060722.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‐methyl‐1‐butenyl)‐  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.275    3.29 ng         140303   Naphthalene‐d8             10.628

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, (1‐methyl‐1‐butenyl)‐      146 C11H14         053172‐84‐2 86
 2 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐1,1‐dimet... 146 C11H14         004912‐92‐9 64
 3 2,2‐Dimethylindene, 2,3‐dihydro‐    146 C11H14         020836‐11‐7 64
 4 Benzene, 1‐methyl‐3‐(1‐methyl‐2‐... 146 C11H14         052161‐57‐6 52
 5 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐4,7‐dimet... 146 C11H14         006682‐71‐9 50
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Abundance Scan 1052 (9.275 min): BP010744.D\data.ms (-1045) (-)
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Abundance #25003: Benzene, (1-methyl-1-butenyl)-
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Abundance #25032: 1H-Indene, 2,3-dihydro-1,1-dimethyl-
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Abundance #25018: 2,2-Dimethylindene, 2,3-dihydro-
131.0

51.0
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m/z 131.00  100.00%
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m/z 119.05   49.52%
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m/z  90.95   37.10%
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m/z 115.00   19.46%

9.00 9.20 9.40 9.60

m/z  67.00   16.47%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061522\
  Data File : BP010744.D                                          
  Acq On    : 15 Jun 2022  23:29
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3354‐15
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060722.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, 1,2,3,5‐tetramethyl‐   Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.457    7.21 ng         307256   Naphthalene‐d8             10.628

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,2,3,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000527‐53‐7 95
 2 Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000095‐93‐2 95
 3 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 95
 4 Benzene, 1,2,3,4‐tetramethyl‐       134 C10H14         000488‐23‐3 94
 5 p‐Cymene                            134 C10H14         000099‐87‐6 94
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Abundance Scan 1083 (9.457 min): BP010744.D\data.ms (-1077) (-)
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Abundance #17062: Benzene, 1,2,3,5-tetramethyl-
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Abundance #17068: Benzene, 1,2,4,5-tetramethyl-
119.0

39.0
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Abundance #16997: o-Cymene
119.0

41.0

9.20 9.40 9.60 9.80

m/z 119.00  100.00%

9.20 9.40 9.60 9.80

m/z 134.00   42.65%

9.20 9.40 9.60 9.80

m/z  90.95   19.43%

9.20 9.40 9.60 9.80

m/z  77.00   10.01%

9.20 9.40 9.60 9.80

m/z 119.95    9.85%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061522\
  Data File : BP010744.D                                          
  Acq On    : 15 Jun 2022  23:29
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3354‐15
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060722.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‐Phenyl‐1‐butene               Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.028    5.31 ng         225954   Naphthalene‐d8             10.628

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Phenyl‐1‐butene                   132 C10H12         000824‐90‐8 96
 2 1‐Methyl‐2‐phenylcyclopropane       132 C10H12         003145‐76‐4 93
 3 Benzene, 1‐ethenyl‐3‐ethyl‐         132 C10H12         007525‐62‐4 93
 4 Benzene, 2‐ethenyl‐1,4‐dimethyl‐    132 C10H12         002039‐89‐6 91
 5 Benzene, 1‐methyl‐2‐(2‐propenyl)‐   132 C10H12         001587‐04‐8 81

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1180 (10.028 min): BP010744.D\data.ms (-1170) (-)
117.0

51.0
280.9207.0 370.7 466.7 545.3

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

5000

m/z-->

Abundance #16107: 1-Phenyl-1-butene
117.0

51.0

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

5000

m/z-->

Abundance #16134: 1-Methyl-2-phenylcyclopropane
117.0

51.0

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

5000

m/z-->

Abundance #16129: Benzene, 1-ethenyl-3-ethyl-
117.0

51.0

10.00

m/z 116.95  100.00%

10.00

m/z 132.05   34.10%

10.00

m/z 119.10   30.55%

10.00

m/z 114.95   28.39%

10.00

m/z  91.00   20.94%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061522\
  Data File : BP010744.D                                          
  Acq On    : 15 Jun 2022  23:29
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3354‐15
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  unknown10.681                   Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.681    2.62 ng         111441   Naphthalene‐d8             10.628

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 2‐ethenyl‐1,3,5‐trimethyl‐ 146 C11H14         000769‐25‐5 49
 2 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐4,7‐dimet... 146 C11H14         006682‐71‐9 42
 3 Benzene, (2‐methyl‐1‐butenyl)‐      146 C11H14         056253‐64‐6 38
 4 Benzene, (3‐methyl‐2‐butenyl)‐      146 C11H14         004489‐84‐3 30
 5 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐1,2‐dimet... 146 C11H14         017057‐82‐8 30

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1291 (10.681 min): BP010744.D\data.ms (-1287) (-)
133.0

63.0
192.9 280.9 426.1340.8 509.3

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

5000

m/z-->

Abundance #25023: Benzene, 2-ethenyl-1,3,5-trimethyl-
131.0

39.0

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

5000

m/z-->

Abundance #25033: 1H-Indene, 2,3-dihydro-4,7-dimethyl-
131.0

27.0

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

5000

m/z-->

Abundance #25013: Benzene, (2-methyl-1-butenyl)-
131.0

65.0

10.50 11.00

m/z 133.00  100.00%

10.50 11.00

m/z 131.00   88.96%

10.50 11.00

m/z 116.95   51.62%

10.50 11.00

m/z 115.00   46.33%

10.50 11.00

m/z 148.00   32.04%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061522\
  Data File : BP010744.D                                          
  Acq On    : 15 Jun 2022  23:29
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3354‐15
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Benzene, pentamethyl‐           Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.957    4.45 ng         189374   Naphthalene‐d8             10.628

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, pentamethyl‐               148 C11H16         000700‐12‐9 96
 2 3,4‐Dimethylcumene                  148 C11H16         1000370‐34‐1 91
 3 Benzene, 1,3‐dimethyl‐5‐(1‐methy... 148 C11H16         004706‐90‐5 91
 4 Benzene, 1‐ethyl‐4‐(1‐methylethyl)‐ 148 C11H16         004218‐48‐8 90
 5 Benzene, 1‐ethyl‐3‐(1‐methylethyl)‐ 148 C11H16         004920‐99‐4 87

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1508 (11.957 min): BP010744.D\data.ms (-1502) (-)
133.0

39.0
206.8 280.9 342.9 414.9 512.0

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

5000

m/z-->

Abundance #26354: Benzene, pentamethyl-
133.0

41.0

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

5000

m/z-->

Abundance #26348: 3,4-Dimethylcumene
133.0

41.0

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

5000

m/z-->

Abundance #26414: Benzene, 1,3-dimethyl-5-(1-methylethyl)-
133.0

39.0

12.00

m/z 133.00  100.00%

12.00

m/z 148.00   43.21%

12.00

m/z  90.95   15.73%

12.00

m/z 105.10   12.02%

12.00

m/z 134.00   11.35%

8270E‐BP060722.M Thu Jun 16 17:02:46 2022                                                      Page: 9

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
MW-59

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
MW-59

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
MW-59



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061522\
  Data File : BP010744.D                                          
  Acq On    : 15 Jun 2022  23:29
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3354‐15
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Benzoic acid, p‐tert‐butyl‐     Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.292    2.63 ng         164960   Acenaphthene‐d10           14.469

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzoic acid, p‐tert‐butyl‐         178 C11H14O2       000098‐73‐7 83
 2 Propofol                            178 C12H18O        002078‐54‐8 53
 3 4‐tert‐Butyl‐2,6‐dimethylphenol     178 C12H18O        000879‐97‐0 52
 4 1,3,4‐Trimethyladamantane           178 C13H22         1000214‐98‐3 52
 5 Ethanone, 1‐[4‐(1‐hydroxy‐1‐meth... 178 C11H14O2       054549‐72‐3 50

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1905 (14.292 min): BP010744.D\data.ms (-1899) (-)
163.0

91.0

294.8355.0 481.3415.0223.3 547.3

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

5000

m/z-->

Abundance #52528: Benzoic acid, p-tert-butyl-
163.0

91.0

29.0

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

5000

m/z-->

Abundance #52794: Propofol
163.0

91.0
27.0

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

5000

m/z-->

Abundance #52842: 4-tert-Butyl-2,6-dimethylphenol
163.0

91.0
29.0

14.00 14.50

m/z 163.00  100.00%

14.00 14.50

m/z  91.00   30.31%

14.00 14.50

m/z 135.00   29.16%

14.00 14.50

m/z  41.10   14.99%

14.00 14.50

m/z  77.00   12.75%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061522\
  Data File : BP010744.D                                          
  Acq On    : 15 Jun 2022  23:29
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3354‐15
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  4H‐Cyclopenta[def]phenanthrene  Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.280    2.09 ng         161651   Phenanthrene‐d10           17.221

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 4H‐Cyclopenta[def]phenanthrene      190 C15H10         000203‐64‐5 93
 2 2,2'‐Bis(4,5‐dimethylimidazole)     190 C10H14N4       069286‐06‐2 50
 3 Pyrazole‐4‐carboxaldehyde, 3‐(4‐... 190 C10H7FN2O      306936‐57‐2 43
 4 4‐(4‐Methyl‐piperidin‐1‐yl)‐phen... 190 C12H18N2       342013‐25‐6 43
 5 2,2'‐Difluorobiphenyl               190 C12H8F2        000388‐82‐9 35

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2583 (18.280 min): BP010744.D\data.ms (-2578) (-)
189.9

94.6

266.6 416.135.1 326.7 534.0474.6

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

5000

m/z-->

Abundance #64923: 4H-Cyclopenta[def]phenanthrene
190.0

94.0

31.0

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

5000

m/z-->

Abundance #64351: 2,2'-Bis(4,5-dimethylimidazole)
190.042.0

122.0

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

5000

m/z-->

Abundance #64421: Pyrazole-4-carboxaldehyde, 3-(4-fluorophenyl)-
190.0

95.0

37.0

18.00 18.50

m/z 189.95  100.00%

18.00 18.50

m/z 188.95   97.87%

18.00 18.50

m/z 184.00   50.60%

18.00 18.50

m/z 187.00   20.63%

18.00 18.50

m/z  94.60   18.25%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061522\
  Data File : BP010744.D                                          
  Acq On    : 15 Jun 2022  23:29
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3354‐15
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060722.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  1‐Heneicosyl formate            Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.021    5.71 ng         573369   Chrysene‐d12               21.309

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Heneicosyl formate                340 C22H44O2       077899‐03‐7 96
 2 Cyclotetracosane                    336 C24H48         000297‐03‐0 94
 3 1‐Docosene                          308 C22H44         001599‐67‐3 94
 4 9‐Hexacosene                        364 C26H52         071502‐22‐2 93
 5 Trichloroacetic acid, pentadecyl... 372 C17H31Cl3O2    074339‐53‐0 91

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3049 (21.021 min): BP010744.D\data.ms (-3045) (-)
57.0

125.1
209.0 282.0 474.9357.0 549.2415.0

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

5000

m/z-->

Abundance #248981: 1-Heneicosyl formate
57.0

125.0

294.0196.0

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

5000

m/z-->

Abundance #244232: Cyclotetracosane
43.0

111.0

336.0182.0 250.0

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

5000

m/z-->

Abundance #209741: 1-Docosene
55.0

125.0
308.0

21.00

m/z  57.05  100.00%

21.00

m/z  55.00   98.57%

21.00

m/z  43.05   94.50%

21.00

m/z  83.05   76.44%

21.00

m/z  97.00   68.72%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP061522\
  Data File : BP010744.D                                          
  Acq On    : 15 Jun 2022  23:29
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3354‐15
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP060722.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Benzene, 1,3‐di...   8.322     5.1  ng     140280   1   7.828  548498  20.0
Benzene, 1‐ethy...   8.934     7.3  ng     200374   1   7.828  548498  20.0
Benzene, (1‐met...   9.275     3.3  ng     140303   2  10.628  851766  20.0
Benzene, 1,2,3,...   9.457     7.2  ng     307256   2  10.628  851766  20.0
1‐Phenyl‐1‐butene   10.028     5.3  ng     225954   2  10.628  851766  20.0
unknown10.681       10.681     2.6  ng     111441   2  10.628  851766  20.0
Benzene, pentam...  11.957     4.5  ng     189374   2  10.628  851766  20.0
Benzoic acid, p...  14.292     2.6  ng     164960   3  14.469 1256240  20.0
4H‐Cyclopenta[d...  18.280     2.1  ng     161651   4  17.221 1544320  20.0
1‐Heneicosyl fo...  21.021     5.7  ng     573369   5  21.309 2009260  20.0
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