
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071525\
  Data File : BP025146.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2025  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2550‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   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‐BP070325.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP025146.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.090   359  366  377 rBV  4197636   5885681   6.78%   2.256%
  2   6.619   617  626  636 rBV  4342325   6590864   7.60%   2.526%
  3   7.425   757  763  773 rBV  1753077   2607749   3.01%   0.999%
  4   8.554   947  955  964 rBV  2587837   4108490   4.73%   1.575%
  5  10.178  1223 1231 1238 rBV  2393466   4039262   4.66%   1.548%
 
  6  12.684  1649 1657 1674 rBV  6595937  10959624  12.63%   4.201%
  7  14.089  1888 1896 1903 rBV  3968352   5991857   6.91%   2.297%
  8  15.484  2127 2133 2143 rVB  1144003   1552990   1.79%   0.595%
  9  15.607  2148 2154 2167 rBV  6038240   9703213  11.18%   3.719%
 10  16.901  2367 2374 2379 rBV  4477528   7606568   8.77%   2.915%
 
 11  17.895  2535 2543 2549 rBV2 2267599   3326626   3.83%   1.275%
 12  19.042  2734 2738 2747 rVB  1775044   2564692   2.96%   0.983%
 13  19.242  2769 2772 2782 rVB3  875764   1662909   1.92%   0.637%
 14  19.424  2796 2803 2808 rVB  1793199   2668439   3.08%   1.023%
 15  19.672  2840 2845 2851 rVB  13896987  17676211  20.37%   6.775%
 
 16  20.172  2926 2930 2940 rBV3 1367348   3243527   3.74%   1.243%
 17  20.736  3020 3026 3038 rVB4 1175561   3730688   4.30%   1.430%
 18  21.071  3080 3083 3092 rVB2 1207689   2144072   2.47%   0.822%
 19  21.342  3122 3129 3134 rBV2 6212898  11183330  12.89%   4.286%
 20  21.383  3134 3136 3141 rVB   991973   1277966   1.47%   0.490%
 
 21  21.813  3206 3209 3211 rBV  1112226   1429999   1.65%   0.548%
 22  22.107  3252 3259 3270 rVB  4769081  14965086  17.25%   5.736%
 23  22.877  3381 3390 3396 rBV2 7401968  23533979  27.12%   9.020%
 24  22.983  3404 3408 3409 rBV  3667454   4758754   5.48%   1.824%
 25  23.007  3409 3412 3414 rVV2 5677347   6655527   7.67%   2.551%
 
 26  23.183  3433 3442 3466 rVB2 25203124  86771135 100.00%  33.258%
 27  23.495  3490 3495 3502 rBV  1086293   2490847   2.87%   0.955%
 28  24.036  3581 3587 3588 rBV  1499555   2381009   2.74%   0.913%
 29  24.477  3655 3662 3670 rBV  3938382   9395026  10.83%   3.601%
 
 
                        Sum of corrected areas:   260906120
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071525\
  Data File : BP025146.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2025  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2550‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP070325.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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Abundance TIC: BP025146.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071525\
  Data File : BP025146.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2025  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2550‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP070325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Benzophenone                    Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.483    5.18 ng        1552990   Acenaphthene‐d10           14.089

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzophenone                        182 C13H10O        000119‐61‐9 97
 2 1‐Propanone, 2‐bromo‐1‐phenyl‐      212 C9H9BrO        002114‐00‐3 47
 3 1‐Propanone, 3‐chloro‐1‐phenyl‐     168 C9H9ClO        000936‐59‐4 47
 4 Pentafluoroethyl phenyl ketone      224 C9H5F5O        000394‐52‐5 47
 5 N‐Methylbenzamide, N‐trifluoroac... 231 C10H8F3NO2     1000446‐91‐5 47

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2133 (15.484 min): BP025146.D\data.ms (-2127) (-)
105.0

182.0

39.0 264.6 407.2327.9 499.2

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

5000

m/z-->

Abundance #56922: Benzophenone
105.0

182.0

27.0

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

5000

m/z-->

Abundance #90575: 1-Propanone, 2-bromo-1-phenyl-
105.0

212.0

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

5000

m/z-->

Abundance #44322: 1-Propanone, 3-chloro-1-phenyl-
105.0

27.0
168.0

15.50

m/z 105.00  100.00%

15.50

m/z  77.00   61.56%

15.50

m/z 182.00   59.79%

15.50

m/z  51.00   21.56%

15.50

m/z 181.00   10.04%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071525\
  Data File : BP025146.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2025  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2550‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP070325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.895    8.75 ng        3326630   Phenanthrene‐d10           16.901

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 93
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 91
 4 n‐Decanoic acid                     172 C10H20O2       000334‐48‐5 76
 5 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 70

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2543 (17.895 min): BP025146.D\data.ms (-2535) (-)
73.0

213.1

143.0
281.0 400.9340.9 500.5

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

5000

m/z-->

Abundance #143511: n-Hexadecanoic acid
73.0

256.0

157.0

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

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.0

199.0

139.015.0

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

5000

m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

228.0

143.0

17.50 18.00

m/z  73.00  100.00%

17.50 18.00

m/z  59.95   80.49%

17.50 18.00

m/z  43.05   80.31%

17.50 18.00

m/z  57.05   66.34%

17.50 18.00

m/z  55.00   63.51%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071525\
  Data File : BP025146.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2025  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2550‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP070325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Octadecanoic acid               Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.242    2.97 ng        1662910   Chrysene‐d12               21.342

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 95
 2 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 53
 3 Carbonic acid, eicosyl vinyl ester  368 C23H44O3       1000382‐54‐3 35
 4 Sulfurous acid, octadecyl 2‐prop... 376 C21H44O3S      1000309‐12‐7 30
 5 Oxalic acid, propyl tetradecyl e... 328 C19H36O4       1000309‐26‐7 30

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2772 (19.242 min): BP025146.D\data.ms (-2769) (-)
73.0

241.2

143.0
305.3 403.4 516.4

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #179089: Octadecanoic acid
73.0

185.0 284.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #109284: Tetradecanoic acid
73.0

185.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #277469: Carbonic acid, eicosyl vinyl ester
57.0

125.0
182.0 252.0 325.0

19.00 19.50

m/z  73.00  100.00%

19.00 19.50

m/z  43.10   97.15%

19.00 19.50

m/z  57.00   87.78%

19.00 19.50

m/z  59.95   76.44%

19.00 19.50

m/z  55.00   71.40%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071525\
  Data File : BP025146.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2025  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2550‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP070325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  unknown20.172                   Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.172    5.80 ng        3243530   Chrysene‐d12               21.342

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 p‐Amidinobenzamide                  163 C8H9N3O        054050‐86‐1 38
 2 1H‐Indole‐6‐carboxylic acid, 2,3... 207 C11H13NO3      056783‐99‐4 30
 3 Phthalic acid, 2‐cyclohexylethyl... 290 C17H22O4       1010309‐03‐4 30
 4 6‐Hydroxy‐4‐methylcoumarin          176 C10H8O3        002373‐31‐1 25
 5 1‐(4‐Fluorophenyl)cyclopentaneca... 189 C12H12FN       083706‐50‐7 25

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2930 (20.172 min): BP025146.D\data.ms (-2926) (-)
147.057.1

207.0

474.4
271.1

415.2334.3 540.8
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5000

m/z-->

Abundance #38973: p-Amidinobenzamide
163.0

102.0
43.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500

5000

m/z-->

Abundance #83655: 1H-Indole-6-carboxylic acid, 2,3,4,5-tetrahydro-7
176.0

65.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500

5000

m/z-->

Abundance #186644: Phthalic acid, 2-cyclohexylethyl methyl ester
163.0

81.0

290.0

20.00 20.50

m/z 147.00  100.00%

20.00 20.50

m/z  57.10   99.62%

20.00 20.50

m/z 163.10   98.89%

20.00 20.50

m/z  43.10   77.16%

20.00 20.50

m/z 176.10   65.11%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071525\
  Data File : BP025146.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2025  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2550‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP070325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  unknown20.736                   Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.736    6.67 ng        3730690   Chrysene‐d12               21.342

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 7H‐Benz[de]anthracen‐7‐one          230 C17H10O        000082‐05‐3 38
 2 6,6‐Diphenylfulvene                 230 C18H14         002175‐90‐8 27
 3 1‐Pyrenecarboxaldehyde              230 C17H10O        003029‐19‐4 25
 4 4‐Cyclopropyl‐N‐(4‐methylphenyl)... 230 C13H14N2S      1000461‐00‐1 25
 5 9‐Xanthenone, 3‐chloro‐             230 C13H7ClO2      027063‐50‐9 22

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3026 (20.736 min): BP025146.D\data.ms (-3020) (-)
230.1

57.1

125.1

305.1 385.3442.4 503.8

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #111823: 7H-Benz[de]anthracen-7-one
230.0

101.039.0 163.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #111854: 6,6-Diphenylfulvene
230.0

28.0

152.0

88.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #111817: 1-Pyrenecarboxaldehyde
230.0

100.0

40.0 173.0

20.50 21.00

m/z 230.10  100.00%

20.50 21.00

m/z  57.10   62.57%

20.50 21.00

m/z  71.10   55.74%

20.50 21.00

m/z  69.00   44.66%

20.50 21.00

m/z  85.10   42.20%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071525\
  Data File : BP025146.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2025  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2550‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP070325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  1‐Tetracosene                   Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.072    3.83 ng        2144070   Chrysene‐d12               21.342

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Tetracosene                       336 C24H48         010192‐32‐2 99
 2 Nonacos‐1‐ene                       406 C29H58         018835‐35‐3 95
 3 Heptacos‐1‐ene                      378 C27H54         015306‐27‐1 95
 4 Behenic alcohol                     326 C22H46O        000661‐19‐8 93
 5 1‐Hexacosene                        364 C26H52         018835‐33‐1 91

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3083 (21.071 min): BP025146.D\data.ms (-3080) (-)
83.1 230.1

153.1 315.3 474.3373.3 537.6

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #244230: 1-Tetracosene
55.0

125.0

336.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #306022: Nonacos-1-ene
57.0

125.0

406.0195.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #286432: Heptacos-1-ene
57.0

125.0

378.0
195.0

21.00

m/z  83.10  100.00%

21.00

m/z  57.10   97.43%

21.00

m/z  55.00   96.88%

21.00

m/z  97.10   91.67%

21.00

m/z  43.05   89.34%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071525\
  Data File : BP025146.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2025  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2550‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP070325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  unknown21.813                   Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.813    2.56 ng        1430000   Chrysene‐d12               21.342

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Acetic acid, (2,4‐dichlorophenox... 332 C16H22Cl2O3    025168‐26‐7 9 
 2 l‐Phenylalanine, N‐isobutoxycarb... 417 C25H39NO4      1000313‐86‐2 9 
 3 4,6‐Bis(t‐butyl)‐2‐(dimethylbenz... 324 C23H32O        144688‐99‐3 5 
 4 4‐Chloro‐3‐nitro‐2H‐pyrazole        147 C3H2ClN3O2     1000411‐34‐5 2 
 5 2,2'‐Thiobis[4‐methyl‐6‐(1,1,3,3... 470 C30H46O2S      013816‐08‐5 1 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3209 (21.813 min): BP025146.D\data.ms (-3206) (-)
57.1

147.0
220.1 324.3 441.3

383.1 509.1

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #238854: Acetic acid, (2,4-dichlorophenoxy)-, isooctyl est
57.0

220.0
332.0145.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #311916: l-Phenylalanine, N-isobutoxycarbonyl-, undec-1
57.0

120.0

220.0

300.0 418.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #229637: 4,6-Bis(t-butyl)-2-(dimethylbenzyl)phenol
57.0

309.0

231.0

147.0

21.50 22.00

m/z  57.10  100.00%

21.50 22.00

m/z 147.00   23.91%

21.50 22.00

m/z 191.05   18.89%

21.50 22.00

m/z  41.10   15.31%

21.50 22.00

m/z 220.10   11.47%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071525\
  Data File : BP025146.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2025  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2550‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP070325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  unknown22.107                   Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 22.107   26.76 ng       14965100   Chrysene‐d12               21.342

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cinnamoylferrocene                  316 C19H16FeO      1010460‐15‐0 47
 2 Spiroxatrine, TMS                   451 C25H33N3O3Si   1000498‐69‐7 38
 3 Quercetin 3'‐methyl ether           316 C16H12O7       000480‐19‐3 38
 4 4‐[4‐Amidoximinothiophenoxy]benz... 316 C16H16N2O3S    1000212‐27‐6 38
 5 Benzocaine, N‐(heptafluorobutyryl)‐ 361 C13H10F7NO3    1000453‐21‐6 28

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3259 (22.107 min): BP025146.D\data.ms (-3252) (-)
57.1

316.2

191.1

253.1131.0
443.2 535.3381.1

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #219817: Cinnamoylferrocene
316.0

121.0 251.0
56.0

186.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #325869: Spiroxatrine, TMS
316.0

73.0 259.0148.0 451.0378.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #219326: Quercetin 3'-methyl ether
316.0

149.051.0 217.0

22.00 22.50

m/z  57.10  100.00%

22.00 22.50

m/z 316.20   75.05%

22.00 22.50

m/z 191.10   31.20%

22.00 22.50

m/z  41.00   18.71%

22.00 22.50

m/z 147.00   18.37%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071525\
  Data File : BP025146.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2025  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2550‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP070325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Benzenepropanoic acid, 3,5‐...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 22.877   42.09 ng       23534000   Chrysene‐d12               21.342

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzenepropanoic acid, 3,5‐bis(1... 530 C35H62O3       002082‐79‐3 90
 2 (2‐Nitro‐4‐trifluoromethyl‐pheno... 279 C9H8F3N3O4     1000294‐73‐1 30
 3 Quinoline, 2‐(3‐tolyl)‐             219 C16H13N        024641‐30‐3 25
 4 Isoquinoline, 6,7,8‐trimethoxy‐     219 C12H13NO3      054879‐45‐7 25
 5 [5‐(4‐Nitrophenyl)‐2‐furyl]methanol 219 C11H9NO4       1000484‐56‐8 25

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3390 (22.877 min): BP025146.D\data.ms (-3381) (-)
57.1 219.2

530.5

147.0
278.1

459.4360.2

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #341931: Benzenepropanoic acid, 3,5-bis(1,1-dimethyleth
57.0

219.0 530.0
147.0

278.0 345.0402.0459.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #172388: (2-Nitro-4-trifluoromethyl-phenoxy)-acetic acid h
219.0

278.0161.0

75.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #97887: Quinoline, 2-(3-tolyl)-
219.0

39.0

128.0

22.50 23.00

m/z  57.10  100.00%

22.50 23.00

m/z 219.15   91.67%

22.50 23.00

m/z  43.10   52.12%

22.50 23.00

m/z 530.50   48.21%

22.50 23.00

m/z 515.50   42.63%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071525\
  Data File : BP025146.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2025  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2550‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP070325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  2,6‐di‐tert‐Butyl‐4‐(dimeth...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 22.983   10.13 ng        4758750   Perylene‐d12               24.477

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzenepropanoic acid, 3,5‐bis(1... 530 C35H62O3       002082‐79‐3 66
 2 2,6‐di‐tert‐Butyl‐4‐(dimethylami... 263 C17H29NO       000088‐27‐7 50
 3 3‐(1,2,4‐Triazol‐4‐yl)phenoxyace... 219 C10H9N3O3      847606‐79‐5 46
 4 2‐(2‐Chloropropionyl)phenylglyox... 254 C12H11ClO4     091398‐70‐8 38
 5 [5‐(4‐Nitrophenyl)‐2‐furyl]methanol 219 C11H9NO4       1000484‐56‐8 38

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3408 (22.983 min): BP025146.D\data.ms (-3404) (-)
57.1

219.2

530.5
147.0

278.1
459.4346.2

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

5000

m/z-->

Abundance #341931: Benzenepropanoic acid, 3,5-bis(1,1-dimethyleth
57.0

219.0 530.0
147.0

278.0 345.0 459.0

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

5000

m/z-->

Abundance #151997: 2,6-di-tert-Butyl-4-(dimethylaminomethyl)pheno
219.0

58.0

161.0

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

5000

m/z-->

Abundance #97310: 3-(1,2,4-Triazol-4-yl)phenoxyacetic acid
219.0

63.0

144.0

23.00

m/z  57.10  100.00%

23.00

m/z 219.20   79.71%

23.00

m/z  43.10   51.61%

23.00

m/z 530.50   34.98%

23.00

m/z 515.50   33.69%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071525\
  Data File : BP025146.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2025  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2550‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP070325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  unknown23.007                   Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 23.007   14.17 ng        6655530   Perylene‐d12               24.477

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzenepropanoic acid, 3,5‐bis(1... 530 C35H62O3       002082‐79‐3 95
 2 2‐Methylimidazo[1,2‐a]pyridin‐3‐... 219 C11H17N3Si     1000508‐69‐8 38
 3 4‐Cyano‐5‐methyl‐2‐oxo‐6‐propyl‐... 219 C11H13N3O2     1000459‐78‐4 38
 4 3‐(1,2,4‐Triazol‐4‐yl)phenoxyace... 219 C10H9N3O3      847606‐79‐5 38
 5 (2‐Nitro‐4‐trifluoromethyl‐pheno... 279 C9H8F3N3O4     1000294‐73‐1 27

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3412 (23.007 min): BP025146.D\data.ms (-3409) (-)
219.2

57.1

530.5

147.0
278.1

345.3 459.4402.3

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #341931: Benzenepropanoic acid, 3,5-bis(1,1-dimethyleth
57.0

219.0 530.0
147.0

278.0 345.0402.0459.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #97422: 2-Methylimidazo[1,2-a]pyridin-3-amine, TMS
219.0

78.0

151.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550

5000

m/z-->

Abundance #97386: 4-Cyano-5-methyl-2-oxo-6-propyl-1H-pyridine-3-
219.0

44.0
129.0

23.00

m/z 219.20  100.00%

23.00

m/z  57.10   80.54%

23.00

m/z  43.10   42.58%

23.00

m/z 530.50   42.45%

23.00

m/z 515.50   42.14%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071525\
  Data File : BP025146.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2025  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2550‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP070325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  4‐Cyano‐5‐methyl‐2‐oxo‐6‐pr...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 23.183  184.72 ng       86771100   Perylene‐d12               24.477

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzenepropanoic acid, 3,5‐bis(1... 530 C35H62O3       002082‐79‐3 92
 2 4‐Cyano‐5‐methyl‐2‐oxo‐6‐propyl‐... 219 C11H13N3O2     1000459‐78‐4 60
 3 2,6‐di‐tert‐Butyl‐4‐(dimethylami... 263 C17H29NO       000088‐27‐7 25
 4 Quinoline, 3‐(4‐methylphenyl)‐      219 C16H13N        1000380‐55‐4 18
 5 Isophthalic acid, oct‐3‐en‐2‐yl ... 346 C21H30O4       1000343‐89‐3 18

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
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Abundance Scan 3442 (23.183 min): BP025146.D\data.ms (-3433) (-)
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Abundance #341931: Benzenepropanoic acid, 3,5-bis(1,1-dimethyleth
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219.0 530.0
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Abundance #97386: 4-Cyano-5-methyl-2-oxo-6-propyl-1H-pyridine-3-
219.0
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Abundance #151997: 2,6-di-tert-Butyl-4-(dimethylaminomethyl)pheno
219.0

58.0

161.0

23.00 23.50

m/z 219.20  100.00%

23.00 23.50

m/z 515.50   66.95%
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m/z  57.10   58.23%
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m/z 203.10   32.24%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071525\
  Data File : BP025146.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2025  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2550‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP070325.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  Hexacosane, 1‐iodo‐             Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 24.036    5.07 ng        2381010   Perylene‐d12               24.477

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexacosane, 1‐iodo‐                 492 C26H53I        1000406‐32‐1 86
 2 Docosane                            310 C22H46         000629‐97‐0 86
 3 Docosane, 1‐iodo‐                   436 C22H45I        1000406‐31‐9 86
 4 Pentacosane                         352 C25H52         000629‐99‐2 86
 5 Disulfide, di‐tert‐dodecyl          402 C24H50S2       027458‐90‐8 76
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Abundance Scan 3587 (24.036 min): BP025146.D\data.ms (-3581) (-)
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Abundance #336598: Hexacosane, 1-iodo-
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Abundance #212282: Docosane
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Abundance #320326: Docosane, 1-iodo-
57.0

127.0 309.0197.0

24.00

m/z  71.10  100.00%
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m/z  57.10   91.28%

24.00
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24.00

m/z  99.10   46.06%
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m/z  69.10   42.64%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP071525\
  Data File : BP025146.D                                          
  Acq On    : 15 Jul 2025  15:17
  Operator  : CG/JU
  Sample    : Q2550‐02
  Misc      :  
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP070325.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Benzophenone        15.483     5.2  ng    1552990   3  14.089 5991860  20.0
n‐Hexadecanoic ...  17.895     8.8  ng    3326630   4  16.901 7606570  20.0
Octadecanoic acid   19.242     3.0  ng    1662910   5  21.342 11183300  20.0
unknown20.172       20.172     5.8  ng    3243530   5  21.342 11183300  20.0
unknown20.736       20.736     6.7  ng    3730690   5  21.342 11183300  20.0
1‐Tetracosene       21.072     3.8  ng    2144070   5  21.342 11183300  20.0
unknown21.813       21.813     2.6  ng    1430000   5  21.342 11183300  20.0
unknown22.107       22.107    26.8  ng   14965100   5  21.342 11183300  20.0
Benzenepropanoi...  22.877    42.1  ng   23534000   5  21.342 11183300  20.0
2,6‐di‐tert‐But...  22.983    10.1  ng    4758750   6  24.477 9395030  20.0
unknown23.007       23.007    14.2  ng    6655530   6  24.477 9395030  20.0
4‐Cyano‐5‐methy...  23.183   184.7  ng   86771100   6  24.477 9395030  20.0
Hexacosane, 1‐i...  24.036     5.1  ng    2381010   6  24.477 9395030  20.0
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