
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP120921\
  Data File : BP008328.D                                          
  Acq On    : 10 Dec 2021  00:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4967‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   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‐BP112521.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP008328.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.022     3    6   13 rBV   168217    201730   5.77%   1.108%
  2   3.264    42   47   55 rBV    37946     60521   1.73%   0.332%
  3   3.969   163  167  174 rVB    26220     38467   1.10%   0.211%
  4   4.199   202  206  218 rBV    25635     46053   1.32%   0.253%
  5   4.522   257  261  267 rVB    29687     38987   1.11%   0.214%
 
  6   5.363   398  404  410 rBV  1059864   1603157  45.83%   8.806%
  7   5.410   410  412  422 rVB    65600    121297   3.47%   0.666%
  8   5.781   469  475  480 rBV2   25963     39611   1.13%   0.218%
  9   6.957   668  675  685 rBV   907918   1650135  47.17%   9.064%
 10   7.034   685  688  697 rVB    26807     49992   1.43%   0.275%
 
 11   7.763   806  812  821 rBV   251277    399797  11.43%   2.196%
 12   8.928  1003 1010 1027 rBV   601605   1040671  29.75%   5.716%
 13  10.563  1280 1288 1304 rBV   274989    510596  14.60%   2.805%
 14  13.034  1701 1708 1728 rBV  1373042   2098230  59.98%  11.525%
 15  14.328  1919 1928 1934 rBV2   23180     41859   1.20%   0.230%
 
 16  14.416  1936 1943 1953 rBV   412525    663532  18.97%   3.645%
 17  15.845  2181 2186 2192 rBV    89634    119316   3.41%   0.655%
 18  15.922  2192 2199 2218 rVV   988680   1647455  47.09%   9.049%
 19  17.180  2407 2413 2420 rBV   526864    827478  23.65%   4.545%
 20  17.310  2430 2435 2443 rVB7   37509     64954   1.86%   0.357%
 
 21  17.480  2460 2464 2471 rBV    23435     36877   1.05%   0.203%
 22  17.845  2522 2526 2533 rVB3   26325     54704   1.56%   0.300%
 23  18.080  2563 2566 2572 rBV    52958     80190   2.29%   0.440%
 24  18.151  2574 2578 2582 rVB    48309     59814   1.71%   0.329%
 25  18.492  2633 2636 2641 rVB    65686     74686   2.13%   0.410%
 
 26  18.980  2715 2719 2728 rVB3   27869     50218   1.44%   0.276%
 27  19.204  2755 2757 2765 rVB4   32048     49815   1.42%   0.274%
 28  19.757  2845 2851 2862 rVB  2849193   3498400 100.00%  19.216%
 29  20.504  2975 2978 2982 rBV    86659     91928   2.63%   0.505%
 30  20.627  2996 2999 3002 rBV2   40968     48534   1.39%   0.267%
 
 31  21.004  3059 3063 3072 rVB   213182    349717  10.00%   1.921%
 32  21.198  3093 3096 3101 rVB   148948    161866   4.63%   0.889%
 33  21.292  3107 3112 3120 rBV   802091   1102001  31.50%   6.053%
 34  22.174  3258 3262 3269 rBV    99160    136578   3.90%   0.750%
 35  23.674  3511 3517 3528 rVB2  545549   1146255  32.77%   6.296%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP120921\
  Data File : BP008328.D                                          
  Acq On    : 10 Dec 2021  00:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4967‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   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‐BP112521.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 
                        Sum of corrected areas:    18205421
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP120921\
  Data File : BP008328.D                                          
  Acq On    : 10 Dec 2021  00:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4967‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP112521.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\BP120921\
  Data File : BP008328.D                                          
  Acq On    : 10 Dec 2021  00:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4967‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP112521.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Butanoic acid, anhydride        Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.022   10.09 ng         201730   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.763

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butanoic acid, anhydride            158 C8H14O3        000106‐31‐0 72
 2 3‐Buten‐2‐ol, 2‐methyl‐              86 C5H10O         000115‐18‐4 72
 3 3‐Penten‐2‐ol                        86 C5H10O         001569‐50‐2 64
 4 Acetic acid, (1,2‐dimethyl‐1‐pro... 128 C7H12O2        003814‐41‐3 64
 5 2‐Hexene, 1‐methoxy‐, (E)‐          114 C7H14O         056052‐83‐6 64

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 6 (3.022 min): BP008328.D\data.ms (-3) (-)
71.0

193.1131.0 354.8266.9 463.9 531.5

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

5000

m/z-->

Abundance #35084: Butanoic acid, anhydride
71.0

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

5000

m/z-->

Abundance #2008: 3-Buten-2-ol, 2-methyl-
71.0

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

5000

m/z-->

Abundance #1946: 3-Penten-2-ol
71.0

3.10 3.20 3.30 3.40

m/z  71.00  100.00%

3.10 3.20 3.30 3.40

m/z  43.00   80.14%

3.10 3.20 3.30 3.40

m/z  41.05   39.41%

3.10 3.20 3.30 3.40

m/z  39.00   27.37%

3.10 3.20 3.30 3.40

m/z  45.00   25.31%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP120921\
  Data File : BP008328.D                                          
  Acq On    : 10 Dec 2021  00:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4967‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP112521.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Methyl methacrylate             Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.264    3.03 ng          60521   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.763

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Methyl methacrylate                 100 C5H8O2         000080‐62‐6 94
 2 2‐Butenoic acid, methyl ester       100 C5H8O2         018707‐60‐3 53
 3 2‐Propenoic acid, 2‐methyl‐, 2‐p... 126 C7H10O2        000096‐05‐9 53
 4 Butanoic acid, heptafluoro‐, 2‐p... 254 C7H5F7O2       017165‐55‐8 50
 5 Methanone, dicyclopropyl‐           110 C7H10O         001121‐37‐5 40

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 47 (3.264 min): BP008328.D\data.ms (-42) (-)
41.0

100.0

280.9221.1 415.8345.9159.4 495.8

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

5000

m/z-->

Abundance #4144: Methyl methacrylate
41.0

100.0

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

5000

m/z-->

Abundance #4194: 2-Butenoic acid, methyl ester
69.0

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

5000

m/z-->

Abundance #12832: 2-Propenoic acid, 2-methyl-, 2-propenyl ester
41.0

111.0

3.20 3.40 3.60

m/z  41.00  100.00%

3.20 3.40 3.60

m/z  68.95   76.85%

3.20 3.40 3.60

m/z  39.05   46.41%

3.20 3.40 3.60

m/z 100.00   24.78%

3.20 3.40 3.60

m/z  40.00   17.21%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP120921\
  Data File : BP008328.D                                          
  Acq On    : 10 Dec 2021  00:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4967‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP112521.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  2‐Butenoic acid, 4‐nitrophe...  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.199    2.30 ng          46053   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.763

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Butenoic acid, 4‐nitrophenyl e... 207 C10H9NO4       014617‐88‐0 50
 2 1‐Pentene, 3,3‐dimethyl‐             98 C7H14          003404‐73‐7 42
 3 2‐Butene, 1‐bromo‐3‐methyl‐         148 C5H9Br         000870‐63‐3 42
 4 1‐Pentyn‐3‐ol, 3‐methyl‐             98 C6H10O         000077‐75‐8 42
 5 1‐Pentyn‐3‐ol, 3,4‐dimethyl‐        112 C7H12O         001482‐15‐1 42

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 206 (4.199 min): BP008328.D\data.ms (-202) (-)
69.0

207.0
146.9 340.9281.1 416.9 489.1 549.

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

5000

m/z-->

Abundance #83484: 2-Butenoic acid, 4-nitrophenyl ester, (E)-
69.0

207.0139.0

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

5000

m/z-->

Abundance #3781: 1-Pentene, 3,3-dimethyl-
69.0

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

5000

m/z-->

Abundance #26547: 2-Butene, 1-bromo-3-methyl-
41.0

150.0

3.80 4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  69.00  100.00%

3.80 4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  41.00   99.28%

3.80 4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  42.95   40.92%

3.80 4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  55.00   34.34%

3.80 4.00 4.20 4.40 4.60

m/z  38.95   18.72%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP120921\
  Data File : BP008328.D                                          
  Acq On    : 10 Dec 2021  00:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4967‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP112521.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  2‐Propenoic acid, 2‐methyl‐...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.034    2.50 ng          49992   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.763

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Propenoic acid, 2‐methyl‐, hex... 170 C10H18O2       000142‐09‐6 74
 2 n‐Butyl methacrylate                142 C8H14O2        000097‐88‐1 59
 3 Cyclopropanecarboxylic acid, pro... 128 C7H12O2        060128‐01‐0 50
 4 2‐Propenoic acid, 2‐methyl‐, 2‐m... 142 C8H14O2        000097‐86‐9 45
 5 2‐Propenoic acid, 2‐methyl‐, pro... 128 C7H12O2        002210‐28‐8 40

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 688 (7.034 min): BP008328.D\data.ms (-685) (-)
69.0

220.9 488.8146.9 303.6 401.9

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

5000

m/z-->

Abundance #45171: 2-Propenoic acid, 2-methyl-, hexyl ester
41.0

99.0 170.0

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

5000

m/z-->

Abundance #22636: n-Butyl methacrylate
69.0

127.0

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

5000

m/z-->

Abundance #14144: Cyclopropanecarboxylic acid, propyl ester
69.0

128.0

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  69.00  100.00%

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  41.00   99.50%

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  87.00   76.85%

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  56.00   55.10%

6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  38.95   38.12%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP120921\
  Data File : BP008328.D                                          
  Acq On    : 10 Dec 2021  00:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4967‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP112521.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  1,3,5‐Triazine‐2,4,6(1H,3H,...  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.845    2.88 ng         119316   Phenanthrene‐d10           17.180

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,3,5‐Triazine‐2,4,6(1H,3H,5H)‐t... 249 C12H15N3O3     001025‐15‐6 97
 2 N‐Carboxy‐1‐[4‐chlorophenyl]‐2‐[... 295 C15H18ClNO3    058158‐38‐6 37
 3 n‐Tridecylcyclohexane               266 C19H38         006006‐33‐3 27
 4 Cyclohexane, 1,1'‐(1,4‐butanediy... 222 C16H30         006165‐44‐2 27
 5 n‐Nonylcyclohexane                  210 C15H30         002883‐02‐5 27

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2186 (15.845 min): BP008328.D\data.ms (-2181) (-)
83.0

249.1

179.1 327.0 390.1 489.0548.0

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

5000

m/z-->

Abundance #134057: 1,3,5-Triazine-2,4,6(1H,3H,5H)-trione, 1,3,5-tri-
83.0

249.0

151.0

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

5000

m/z-->

Abundance #192511: N-Carboxy-1-[4-chlorophenyl]-2-[4-piperidyl]-1,2
83.0

194.0253.0

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

5000

m/z-->

Abundance #155965: n-Tridecylcyclohexane
82.0

266.0182.014.0

15.50 16.00

m/z  82.95  100.00%

15.50 16.00

m/z  81.95   73.10%

15.50 16.00

m/z 249.05   67.20%

15.50 16.00

m/z  41.10   58.41%

15.50 16.00

m/z  56.00   51.09%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP120921\
  Data File : BP008328.D                                          
  Acq On    : 10 Dec 2021  00:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4967‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP112521.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‐Heneicosyl formate            Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.004    6.35 ng         349717   Chrysene‐d12               21.292

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Heneicosyl formate                340 C22H44O2       077899‐03‐7 93
 2 1‐Tetracosene                       336 C24H48         010192‐32‐2 91
 3 1‐Tricosene                         322 C23H46         018835‐32‐0 91
 4 1‐Hexacosene                        364 C26H52         018835‐33‐1 91
 5 1‐Heneicosanol                      312 C21H44O        015594‐90‐8 91

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3063 (21.004 min): BP008328.D\data.ms (-3059) (-)
57.1

125.1
281.0208.0 355.0 429.1 505.0

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

5000

m/z-->

Abundance #248981: 1-Heneicosyl formate
57.0

125.0

294.0182.0

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

5000

m/z-->

Abundance #244231: 1-Tetracosene
43.0

111.0

168.0 336.0

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

5000

m/z-->

Abundance #227233: 1-Tricosene
57.0

125.0
322.0182.0 252.0

21.00

m/z  57.10  100.00%

21.00

m/z  55.00   84.61%

21.00

m/z  43.10   83.12%

21.00

m/z  83.10   74.54%

21.00

m/z  69.05   67.07%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP120921\
  Data File : BP008328.D                                          
  Acq On    : 10 Dec 2021  00:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4967‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP112521.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  1,3‐Benzenedicarboxylic aci...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 22.174    2.48 ng         136578   Chrysene‐d12               21.292

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,3‐Benzenedicarboxylic acid, bi... 390 C24H38O4       000137‐89‐3 80
 2 1,4‐Benzenedicarboxylic acid, bi... 390 C24H38O4       006422‐86‐2 64
 3 2‐Propenoic acid, 2‐methyl‐, oct... 198 C12H22O2       002157‐01‐9 38
 4 Terephthalic acid, 4‐bromophenyl... 432 C22H25BrO4     1000323‐68‐4 30
 5 Terephthalic acid, 3‐hexyl octyl... 362 C22H34O4       1000356‐23‐1 27

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 3262 (22.174 min): BP008328.D\data.ms (-3258) (-)
70.0

149.0 261.1

415.0355.1 476.0536.2

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

5000

m/z-->

Abundance #295780: 1,3-Benzenedicarboxylic acid, bis(2-ethylhexyl)
70.0

149.0
261.0

347.0

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

5000

m/z-->

Abundance #295779: 1,4-Benzenedicarboxylic acid, bis(2-ethylhexyl)
70.0

261.0
149.0

361.0

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

5000

m/z-->

Abundance #73673: 2-Propenoic acid, 2-methyl-, octyl ester
70.0

169.0

22.00 22.50

m/z  70.05  100.00%

22.00 22.50

m/z 149.00   63.50%

22.00 22.50

m/z 261.05   61.07%

22.00 22.50

m/z  57.05   47.65%

22.00 22.50

m/z 112.05   43.20%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP120921\
  Data File : BP008328.D                                          
  Acq On    : 10 Dec 2021  00:30
  Operator  : CG/JU
  Sample    : M4967‐13
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP112521.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Butanoic acid, ...   3.022    10.1  ng     201730   1   7.763  399797  20.0
Methyl methacry...   3.264     3.0  ng      60521   1   7.763  399797  20.0
2‐Butenoic acid...   4.199     2.3  ng      46053   1   7.763  399797  20.0
2‐Propenoic aci...   7.034     2.5  ng      49992   1   7.763  399797  20.0
1,3,5‐Triazine‐...  15.845     2.9  ng     119316   4  17.180  827478  20.0
1‐Heneicosyl fo...  21.004     6.3  ng     349717   5  21.292 1102000  20.0
1,3‐Benzenedica...  22.174     2.5  ng     136578   5  21.292 1102000  20.0
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