
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP031622\
  Data File : BP009429.D                                          
  Acq On    : 16 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1951‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   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‐BP030522.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP009429.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.058     8   12   33 rVB   447591    823089   8.71%   1.065%
  2   5.416   406  413  435 rBV  3692295   6091812  64.50%   7.879%
  3   7.005   670  683  697 rBV  3330633   6105085  64.64%   7.896%
  4   7.805   812  819  828 rBV  1360838   2418369  25.60%   3.128%
  5   8.963  1009 1016 1029 rVB  2173591   3923648  41.54%   5.075%
 
  6  10.604  1287 1295 1307 rBV  1608994   3238358  34.29%   4.188%
  7  11.304  1405 1414 1421 rVB9  246630    644629   6.82%   0.834%
  8  11.651  1468 1473 1477 rBV3  259308    555713   5.88%   0.719%
  9  12.351  1587 1592 1598 rBV5  377838    843935   8.94%   1.091%
 10  12.816  1667 1671 1678 rBV6  287822    615315   6.51%   0.796%
 
 11  12.892  1680 1684 1690 rVB3  736037   1225292  12.97%   1.585%
 12  12.957  1692 1695 1699 rVV4  283262    461787   4.89%   0.597%
 13  13.069  1707 1714 1722 rBV  5340629   9445204 100.00%  12.216%
 14  13.240  1739 1743 1753 rVB  1135195   2056108  21.77%   2.659%
 15  13.881  1847 1852 1857 rBV  3027526   4840554  51.25%   6.260%
 
 16  14.198  1902 1906 1911 rBV4 1516519   2896508  30.67%   3.746%
 17  14.292  1918 1922 1929 rVB  4705084   7700009  81.52%   9.959%
 18  14.363  1930 1934 1939 rBV4 1051966   1968145  20.84%   2.545%
 19  14.428  1940 1945 1946 rBV  2402595   3320254  35.15%   4.294%
 20  14.992  2038 2041 2048 rBV4 1479723   2648433  28.04%   3.425%
 
 21  15.257  2081 2086 2093 rBV2 4118463   6889708  72.94%   8.911%
 22  15.957  2200 2205 2211 rBV3 4481227   8607591  91.13%  11.132%
 
 
                        Sum of corrected areas:    77319546
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP031622\
  Data File : BP009429.D                                          
  Acq On    : 16 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1951‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP030522.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\BP031622\
  Data File : BP009429.D                                          
  Acq On    : 16 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1951‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP030522.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  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.058    6.81 ng         823089   1,4‐Dichlorobenzene‐d4      7.810

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane, 2‐methoxy‐2‐methyl‐         102 C6H14O         000994‐05‐8 90
 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 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 12 (3.058 min): BP009429.D\data.ms (-8) (-)
73.0

135.1 282.9219.9 340.5 417.1 478.4 543.5

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

5000

m/z-->

Abundance #5054: Butane, 2-methoxy-2-methyl-
73.0

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

5000

m/z-->

Abundance #15764: 2,2,4-Trimethyl-3-pentanol
73.0

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

5000

m/z-->

Abundance #4994: Pentane, 3-methoxy-
73.0

3.103.203.303.403.50

m/z  73.05  100.00%

3.103.203.303.403.50

m/z  43.10   30.47%

3.103.203.303.403.50

m/z  87.10   26.08%

3.103.203.303.403.50

m/z  55.05   22.47%

3.103.203.303.403.50

m/z  71.05   10.21%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP031622\
  Data File : BP009429.D                                          
  Acq On    : 16 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1951‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP030522.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown11.304                   Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.304    3.98 ng         644629   Naphthalene‐d8             10.604

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Propanone, 1‐(3,5,5‐trimethyl‐... 178 C12H18O        016695‐72‐0 46
 2 1,3,5‐Trimethyladamantane           178 C13H22         000707‐35‐7 38
 3 1‐Ethyl‐3‐propyladamantane          206 C15H26         019385‐94‐5 38
 4 3‐(4‐Buthoxybenzylthio)‐1,2,4‐(4... 263 C13H17N3OS     057736‐49‐9 35
 5 1,2‐Dimethyl‐5‐nitroadamantane      209 C12H19NO2      006588‐68‐7 35

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1414 (11.304 min): BP009429.D\data.ms (-1405) (-)
177.1

107.0

41.1

326.9239.2 461.2384.2 544.5

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

5000

m/z-->

Abundance #52938: 2-Propanone, 1-(3,5,5-trimethyl-2-cyclohexen-1-y
163.0

43.0
105.0

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

5000

m/z-->

Abundance #52975: 1,3,5-Trimethyladamantane
163.0

107.0

51.0

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

5000

m/z-->

Abundance #82893: 1-Ethyl-3-propyladamantane
163.0

93.0

11.00 11.50

m/z 177.05  100.00%

11.00 11.50

m/z 163.10   77.53%

11.00 11.50

m/z 107.00   52.16%

11.00 11.50

m/z 121.10   46.56%

11.00 11.50

m/z  55.05   32.87%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP031622\
  Data File : BP009429.D                                          
  Acq On    : 16 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1951‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP030522.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Dodecane, 4,6‐dimethyl‐         Concentration Rank 12

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.651    3.43 ng         555713   Naphthalene‐d8             10.604

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dodecane, 4,6‐dimethyl‐             198 C14H30         061141‐72‐8 51
 2 Benzenemethanol, 4‐(1,1‐dimethyl... 164 C11H16O        000877‐65‐6 27
 3 Docosyl pentyl ether                396 C27H56O        1000406‐42‐1 27
 4 Bicyclo[2.2.2]oct‐5‐en‐2‐yldimet... 151 C10H17N        033162‐94‐6 25
 5 7‐Methylthieno[3,2‐b]pyridine       149 C8H7NS         013362‐83‐9 22

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1473 (11.651 min): BP009429.D\data.ms (-1468) (-)
57.1 149.1

210.1 340.7282.8 489.0423.1

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

5000

m/z-->

Abundance #74024: Dodecane, 4,6-dimethyl-
57.0

155.0

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

5000

m/z-->

Abundance #39659: Benzenemethanol, 4-(1,1-dimethylethyl)-
149.0

91.0

29.0

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

5000

m/z-->

Abundance #299854: Docosyl pentyl ether
71.0

139.0 308.0197.0

11.50 12.00

m/z  57.10  100.00%

11.50 12.00

m/z  71.05   97.92%

11.50 12.00

m/z 149.05   92.61%

11.50 12.00

m/z  43.10   60.43%

11.50 12.00

m/z  41.10   45.24%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP031622\
  Data File : BP009429.D                                          
  Acq On    : 16 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1951‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP030522.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  unknown12.351                   Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.351    5.21 ng         843935   Naphthalene‐d8             10.604

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,2‐Diazaspiro[4.4]nonen‐3‐carbo... 238 C13H22N2O2     1000164‐25‐8 43
 2 Cyclopropane, 1‐heptanoyl‐3‐meth... 236 C16H28O        1000157‐26‐0 37
 3 1‐(Azidomethyl)‐4‐fluorobenzene     151 C7H6FN3        159979‐96‐1 27
 4 Tricyclo[4.3.1.1(3,8)]undecane, ... 180 C12H20O        021898‐92‐0 18
 5 4,2‐Cresotic acid, 6‐methoxy‐, b... 538 C29H30O10      019314‐74‐0 16

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1592 (12.351 min): BP009429.D\data.ms (-1587) (-)
179.2

69.1

281.0 477.1340.9 414.8 535.1

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance #120705: 1,2-Diazaspiro[4.4]nonen-3-carboxylic acid, 6,6
109.0

179.041.0

239.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance #118849: Cyclopropane, 1-heptanoyl-3-methylene-2-pent
179.0

43.0 109.0

236.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
0

5000

m/z-->

Abundance #28658: 1-(Azidomethyl)-4-fluorobenzene
109.0

50.0

12.00 12.50

m/z 179.20  100.00%

12.00 12.50

m/z  69.10   71.16%

12.00 12.50

m/z 109.10   58.45%

12.00 12.50

m/z  95.10   44.34%

12.00 12.50

m/z  55.10   41.02%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP031622\
  Data File : BP009429.D                                          
  Acq On    : 16 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1951‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP030522.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  unknown12.816                   Concentration Rank 11

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.816    3.71 ng         615315   Acenaphthene‐d10           14.451

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Methyl ethyl cyclopentene           110 C8H14          019780‐56‐4 42
 2 photocitral A                       152 C10H16O        055253‐28‐6 25
 3 Salvial‐4(14)‐en‐1‐one              220 C15H24O        073809‐82‐2 22
 4 Cyclohexene, 1‐ethyl‐               110 C8H14          001453‐24‐3 18
 5 Cyclohexane, 1,4‐dibromo‐           240 C6H10Br2       035076‐92‐7 14

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1671 (12.816 min): BP009429.D\data.ms (-1667) (-)
81.1

179.2

341.0252.8 401.1 489.1547.4

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

5000

m/z-->

Abundance #6734: Methyl ethyl cyclopentene
81.0

15.0

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

5000

m/z-->

Abundance #29084: photocitral A
123.0

41.0

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

5000

m/z-->

Abundance #99200: Salvial-4(14)-en-1-one
123.0

41.0
220.0

12.50 13.00

m/z  81.10  100.00%

12.50 13.00

m/z 179.15   73.40%

12.50 13.00

m/z  95.10   61.50%

12.50 13.00

m/z 123.10   53.61%

12.50 13.00

m/z 109.10   51.51%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP031622\
  Data File : BP009429.D                                          
  Acq On    : 16 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1951‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP030522.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  unknown12.893                   Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.893    7.38 ng        1225290   Acenaphthene‐d10           14.451

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3,3‐Dimethyl‐hepta‐4,5‐dien‐2‐one   138 C9H14O         1000190‐54‐1 35
 2 Cyclohexene, 1‐ethyl‐               110 C8H14          001453‐24‐3 30
 3 Undec‐10‐ynoic acid                 182 C11H18O2       002777‐65‐3 27
 4 Furan, 2,3,5‐trimethyl‐             110 C7H10O         010504‐04‐8 27
 5 trans‐(2‐Ethylcyclopentyl)methyl... 170 C10H18O2       1000099‐13‐9 27

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1684 (12.892 min): BP009429.D\data.ms (-1680) (-)
81.1 179.2

249.8 342.1 416.9474.9 539.2

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

5000

m/z-->

Abundance #20228: 3,3-Dimethyl-hepta-4,5-dien-2-one
123.0

55.0

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

5000

m/z-->

Abundance #6706: Cyclohexene, 1-ethyl-
81.0

15.0

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

5000

m/z-->

Abundance #56594: Undec-10-ynoic acid
81.0

140.015.0

12.50 13.00

m/z  81.10  100.00%

12.50 13.00

m/z 179.20   84.51%

12.50 13.00

m/z 123.10   55.33%

12.50 13.00

m/z 109.10   53.39%

12.50 13.00

m/z 110.10   52.41%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP031622\
  Data File : BP009429.D                                          
  Acq On    : 16 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1951‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP030522.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  7  unknown12.957                   Concentration Rank 13

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.957    2.78 ng         461787   Acenaphthene‐d10           14.451

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Glutaric acid, cyclohexylmethyl ... 274 C14H23FO4      1000393‐71‐3 25
 2 13‐Tetradece‐11‐yn‐1‐ol             208 C14H24O        1000131‐00‐4 14
 3 1,1‐Cyclohexane diacetic acid       200 C10H16O4       009355‐11‐7 11
 4 1‐Ethyl‐5‐methylcyclopentene        110 C8H14          097797‐57‐4 10
 5 4‐Amino‐2‐chloro‐3‐fluorophenol     161 C6H5ClFNO      1003710‐18‐6 10

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1695 (12.957 min): BP009429.D\data.ms (-1692) (-)
91.0 161.1

233.1 295.0 477.0412.9 546.9

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

5000

m/z-->

Abundance #165698: Glutaric acid, cyclohexylmethyl 2-fluoroethyl est
161.0

96.0

29.0

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

5000

m/z-->

Abundance #85240: 13-Tetradece-11-yn-1-ol
55.0

121.0
181.0

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

5000

m/z-->

Abundance #75308: 1,1-Cyclohexane diacetic acid
81.0

141.0
18.0

199.0

13.00

m/z  91.00  100.00%

13.00

m/z 161.10   89.78%

13.00

m/z  81.10   78.10%

13.00

m/z  92.05   77.09%

13.00

m/z  55.10   77.07%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP031622\
  Data File : BP009429.D                                          
  Acq On    : 16 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1951‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP030522.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Decahydro‐1,1,4a,5,6‐pentam...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.240   12.39 ng        2056110   Acenaphthene‐d10           14.451

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Decahydro‐1,1,4a,5,6‐pentamethyl... 208 C15H28         080655‐44‐3 60
 2 1‐(p‐Fluorophenyl)‐4‐piperidone     193 C11H12FNO      1000238‐56‐7 43
 3 1H‐Indene, octahydro‐2,2,4,4,7,7... 208 C15H28         054832‐83‐6 38
 4 2,4,6‐Trimethyl‐2‐(4‐methyl‐pent... 206 C14H22O        1000193‐58‐6 35
 5 benzoxazole, 5,6‐dimethoxy‐2‐met... 193 C10H11NO3      1000395‐98‐9 27

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1743 (13.240 min): BP009429.D\data.ms (-1739) (-)
193.2

123.1
55.1

325.9267.8 400.3460.4518.8

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

5000

m/z-->

Abundance #85375: Decahydro-1,1,4a,5,6-pentamethylnaphthalene
193.0

123.0

55.0

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

5000

m/z-->

Abundance #67695: 1-(p-Fluorophenyl)-4-piperidone
193.0

123.0

42.0

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

5000

m/z-->

Abundance #85382: 1H-Indene, octahydro-2,2,4,4,7,7-hexamethyl-, tr
193.0

69.0

135.0

13.00 13.50

m/z 193.20  100.00%

13.00 13.50

m/z 123.10   52.14%

13.00 13.50

m/z  95.10   44.63%

13.00 13.50

m/z  69.10   40.13%

13.00 13.50

m/z  55.10   38.56%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP031622\
  Data File : BP009429.D                                          
  Acq On    : 16 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1951‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP030522.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  9  unknown13.881                   Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.881   29.16 ng        4840550   Acenaphthene‐d10           14.451

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Indene, octahydro‐2,2,4,4,7,7... 208 C15H28         054832‐83‐6 45
 2 Decahydro‐1,1,4a,5,6‐pentamethyl... 208 C15H28         080655‐44‐3 43
 3 Borinic acid, diethyl‐, 3,3,5‐tr... 208 C13H25BO       057387‐76‐5 38
 4 2‐Anthracenamine                    193 C14H11N        000613‐13‐8 38
 5 9‐Phenanthrenamine                  193 C14H11N        000947‐73‐9 35

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1852 (13.881 min): BP009429.D\data.ms (-1847) (-)
193.2

69.1

135.1 298.1355.8 416.6473.9 535.7

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

5000

m/z-->

Abundance #85382: 1H-Indene, octahydro-2,2,4,4,7,7-hexamethyl-, tr
193.0

69.0

136.0

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

5000

m/z-->

Abundance #85375: Decahydro-1,1,4a,5,6-pentamethylnaphthalene
193.0

123.0

55.0

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

5000

m/z-->

Abundance #85189: Borinic acid, diethyl-, 3,3,5-trimethyl-1-cyclohexe
193.0123.0

41.0

13.50 14.00

m/z 193.20  100.00%

13.50 14.00

m/z  69.10   40.99%

13.50 14.00

m/z 123.10   36.15%

13.50 14.00

m/z  83.10   33.28%

13.50 14.00

m/z 109.10   29.78%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP031622\
  Data File : BP009429.D                                          
  Acq On    : 16 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1951‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP030522.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 10  unknown14.198                   Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.198   17.45 ng        2896510   Acenaphthene‐d10           14.451

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Decahydro‐1,1,4a,5,6‐pentamethyl... 208 C15H28         080655‐44‐3 49
 2 2,6‐Heptadienal, 2,4‐dimethyl‐      138 C9H14O         085136‐08‐9 46
 3 Silane, chlorodiethyl(2‐methylpe... 222 C10H23ClOSi    1000363‐79‐1 35
 4 1‐(2‐Furyl)‐4,4,4‐trifluoro‐1,3‐... 206 C8H5F3O3       000326‐90‐9 27
 5 Iminostilbene                       193 C14H11N        000256‐96‐2 25

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1906 (14.198 min): BP009429.D\data.ms (-1902) (-)
193.269.1

133.1
354.9268.9 416.1 481.3540.6

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

5000

m/z-->

Abundance #85375: Decahydro-1,1,4a,5,6-pentamethylnaphthalene
193.0

123.0

55.0

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

5000

m/z-->

Abundance #20210: 2,6-Heptadienal, 2,4-dimethyl-
109.043.0

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

5000

m/z-->

Abundance #100849: Silane, chlorodiethyl(2-methylpent-3-yloxy)-
109.0 193.0

43.0

14.00 14.50

m/z 193.20  100.00%

14.00 14.50

m/z  69.10   84.28%

14.00 14.50

m/z 109.10   84.08%

14.00 14.50

m/z  95.10   73.21%

14.00 14.50

m/z  81.10   62.54%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP031622\
  Data File : BP009429.D                                          
  Acq On    : 16 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1951‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP030522.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 11  unknown14.292                   Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.292   46.38 ng        7700010   Acenaphthene‐d10           14.451

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Decahydro‐1,1,4a,5,6‐pentamethyl... 208 C15H28         080655‐44‐3 52
 2 9‐Borabicyclo[3.3.1]nonane, 9‐[3... 193 C12H24BN       1010162‐56‐0 47
 3 1H‐Indene, octahydro‐2,2,4,4,7,7... 208 C15H28         054832‐83‐6 38
 4 2‐Pentanone, 4‐cyclohexylidene‐3... 222 C15H26O        313253‐65‐5 36
 5 Borinic acid, diethyl‐, 3,3,5‐tr... 208 C13H25BO       057387‐76‐5 32

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1922 (14.292 min): BP009429.D\data.ms (-1918) (-)
193.2

97.1

39.1
356.1282.9 418.1 478.7535.4

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

5000

m/z-->

Abundance #85375: Decahydro-1,1,4a,5,6-pentamethylnaphthalene
193.0

123.0

55.0

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

5000

m/z-->

Abundance #68039: 9-Borabicyclo[3.3.1]nonane, 9-[3-(methylamino)p
193.0

84.0

27.0

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

5000

m/z-->

Abundance #85382: 1H-Indene, octahydro-2,2,4,4,7,7-hexamethyl-, tr
193.0

69.0

136.0

14.00 14.50

m/z 193.20  100.00%

14.00 14.50

m/z  97.10   49.37%

14.00 14.50

m/z  69.10   46.84%

14.00 14.50

m/z 109.10   44.95%

14.00 14.50

m/z  95.10   37.31%

8270E‐BP030522.M Thu Mar 17 16:51:18 2022                                                      Page: 13

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
DB-8-(15-20)-3-12-22

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
DB-8-(15-20)-3-12-22



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP031622\
  Data File : BP009429.D                                          
  Acq On    : 16 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1951‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP030522.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 12  1‐(2,2,6‐Trimethylcyclohexy...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.363   11.86 ng        1968150   Acenaphthene‐d10           14.451

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐(2,2,6‐Trimethylcyclohexyl)hex... 226 C15H30O        070788‐30‐6 52
 2 Cyclopentene, 1,3‐dimethyl‐2‐(1‐... 138 C10H18         061142‐32‐3 38
 3 Cyclopentane, 1‐methyl‐1‐(2‐meth... 138 C10H18         074764‐47‐9 35
 4 1,3‐Benzenediamine, 4‐methoxy‐      138 C7H10N2O       000615‐05‐4 35
 5 Diethyl 1‐(carbethoxy)ethylphosp... 238 C9H19O5P       1000306‐25‐7 30
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Abundance Scan 1934 (14.363 min): BP009429.D\data.ms (-1930) (-)
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Abundance #107169: 1-(2,2,6-Trimethylcyclohexyl)hexan-3-ol
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Abundance #19540: Cyclopentene, 1,3-dimethyl-2-(1-methylethyl)-
123.0

41.0
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Abundance #19548: Cyclopentane, 1-methyl-1-(2-methyl-2-propenyl)-
123.0

41.0

14.00 14.50

m/z 123.10  100.00%

14.00 14.50

m/z  69.10   67.77%

14.00 14.50

m/z  55.10   54.42%
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m/z 109.10   52.74%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP031622\
  Data File : BP009429.D                                          
  Acq On    : 16 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1951‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP030522.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number 13  unknown14.992                   Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.992   15.95 ng        2648430   Acenaphthene‐d10           14.451

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Phosphorous acid, tris(decyl) ester 502 C30H63O3P      002929‐86‐4 49
 2 Undecane, 4‐cyclohexyl‐             238 C17H34         013151‐79‐6 38
 3 1,2‐Epoxyundecane                   170 C11H22O        017322‐97‐3 38
 4 Tridecane, 7‐propyl‐                226 C16H34         055045‐09‐5 30
 5 Dodecane, 4‐methyl‐                 184 C13H28         006117‐97‐1 30
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Abundance Scan 2041 (14.992 min): BP009429.D\data.ms (-2038) (-)
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Abundance #338407: Phosphorous acid, tris(decyl) ester
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Abundance #121350: Undecane, 4-cyclohexyl-
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Abundance #45389: 1,2-Epoxyundecane
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP031622\
  Data File : BP009429.D                                          
  Acq On    : 16 Mar 2022  18:53
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N1951‐09
  Misc      :  
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP030522.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...   3.058     6.8  ng     823089   1   7.810 2418370  20.0
unknown11.304       11.304     4.0  ng     644629   2  10.604 3238360  20.0
Dodecane, 4,6‐d...  11.651     3.4  ng     555713   2  10.604 3238360  20.0
unknown12.351       12.351     5.2  ng     843935   2  10.604 3238360  20.0
unknown12.816       12.816     3.7  ng     615315   3  14.451 3320250  20.0
unknown12.893       12.893     7.4  ng    1225290   3  14.451 3320250  20.0
unknown12.957       12.957     2.8  ng     461787   3  14.451 3320250  20.0
Decahydro‐1,1,4...  13.240    12.4  ng    2056110   3  14.451 3320250  20.0
unknown13.881       13.881    29.2  ng    4840550   3  14.451 3320250  20.0
unknown14.198       14.198    17.4  ng    2896510   3  14.451 3320250  20.0
unknown14.292       14.292    46.4  ng    7700010   3  14.451 3320250  20.0
1‐(2,2,6‐Trimet...  14.363    11.9  ng    1968150   3  14.451 3320250  20.0
unknown14.992       14.992    15.9  ng    2648430   3  14.451 3320250  20.0

8270E‐BP030522.M Thu Mar 17 16:51:20 2022                                                      Pa 16

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
DB-8-(15-20)-3-12-22

Instrument :
BNA_P
ClientSampleId :
DB-8-(15-20)-3-12-22


